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Рассмотрено резонансное гиперкомбинационное рассеяние света в гексагональных полупроводниках 

А2В6. Исследовано влияние возможных дипольных переходов на более глубокую валентную зону на частот-

ную зависимость сечения рассеяния для CdSe и ZnO. 
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The paper deals with resonant hyper-Raman scattering of light by LO phonons in А2В6 semiconductors with the 

wurtzite structure. The scattering process involving two-photon transitions to B and C excitons of the s-type was 

considered taking into account possible dipole transitions to the deeper valence band. Their influence on the frequency 

dependence of the scattering cross section was investigated for CdSe and ZnO. 
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Введение 

Спектроскопия гиперкомбинационного 

рассеяния (ГКР) при двухфотонном воз-

буждении вблизи края поглощения полу-

проводника позволяет получать информа-

цию не только о колебательной системе, но 

и электронной. В этом случае основной 

вклад в ГКР вносит процесс рассеяния, ко-

торый в рамках экситонной модели можно 

описать как двухфотонный переход в экси-

тонное состояние, образованное электро-

ном с нижней зоны проводимости и дыр-

кой с верхней валентной зоны, с последу-

ющим непрямым переходом в основное со-

стояние. Но двухфотонный дипольный пе-

реход происходит через промежуточные 

состояния, которые таким образом могут 

оказать влияние на частотную зависимость 

сечения рассеяния. 

Резонансное ГКР на продольных опти-

ческих (LO) фононах в полупроводниках 

со структурой вюртцита для геометрии 

рассеяния y(xxz)x рассматривалось в ра-

боте [1] с учетом смешивания p-подобных 

и d-подобных состояний, т.е. состояний, 

преобразующихся по неприводимым пред-

ставлениям группы симметрии Г5 и Г6, в 

подзоне А и нижележащей валентной зоне 

v' симметрии Г9 [2,3]. В этом случае про-

цесс ГКР обусловлен внутризонным фре-

лиховским экситон-фононным взаимодей-

ствием и включает двухфотонные диполь-

ные переходы в В и С экситоны s-типа, ко-

торые при наличии смешивания p- и d-

подобных состояний могут происходить 

через промежуточные s-экситонные состо-

яния, образованные электронами с нижней 

зоны проводимости с и дырками с более 

глубокой валентной зоны v' (Г9) [1]. На 

примере кристалла CdS было показано, что 

в некоторых случаях учет переходов в зону 

v' может привести к дополнительной осо-

бенности на частотной зависимости сече-

ния ГКР [1]. 
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В представленной работе аналогичный 

процесс ГКР рассматривается для полу-

проводников ZnO и CdSe, которые по 

своим характеристикам отличаются от 

CdS. 

 

Результаты и их обсуждение 

В рассматриваемом случае сечение рас-

сеяния можно представить как 𝑑𝜎 𝑑⁄ ∝
|𝐵𝐵 + 𝐵𝐶|2, где 𝐵𝐵 и 𝐵𝐶 – вклады процессов 

ГКР, включающих двухфотонные пере-

ходы в B и C экситоны [1]. Допуская сме-

шивание p- и d-подобных состояний и учи-

тывая приближения, используемые в ра-

боте [1], можно записать 𝐵𝐵 и 𝐵𝐶 в следу-

ющем виде: 𝐵𝐵 = 𝐵𝑐′ − 𝐷𝐵𝑣′ и 𝐵𝐶 = 𝐶𝑐′ +
𝐷𝐶𝑣′, где 𝐵𝑐′ (𝐵𝑣′) и 𝐶𝑐′ (𝐶𝑣′) связаны с пе-

реходами на вышележащую зону проводи-

мости c' (на более глубокую валентную 

зону v’). 

Параметр D, введенный в работе [1], за-

висит от волновых функций валентной 

зоны и матричных элементов межзонных 

дипольных переходов и в общем случае не-

известен. Поэтому в представленной ра-

боте были выполнены расчеты частотных 

зависимостей сечения резонансного ГКР 

света на LO фононах в ZnO и CdSe для раз-

личных значений D. 

На рис. 1(а) показано сечение ГКР в 

CdSe в зависимости от удвоенной энергии 

фотонов возбуждающего излучения 2L. 

В расчетах использовались следующие па-

раметры кристалла: ширина запрещенной 

зоны для В и С подзон 𝐸𝑐𝑣
𝐵 = 1.8571 эВ и 

𝐸𝑐𝑣
𝐶 = 2.272 эВ, соответствующие экси-

тонные энергии связи 𝑅𝐵 = 𝑅𝐶 =
0.0161 эВ [4], энергия LO фонона 𝜔𝐿𝑂 =
0.027 эВ [5], эффективные массы элек-

трона и дырки 𝑚𝑒 = 0.116𝑚 [6], 𝑚𝐵
⊥ =

0.72𝑚, 𝑚𝐵
||

= 0.38𝑚, 𝑚𝐶
⊥ = 0.57𝑚, 𝑚𝐶

||
=

0.52𝑚 [7], 𝐸𝑐′𝑣 = 7.4 эВ  [8], 𝐵 =
0.006 эВ   и 𝐶 = 0.082 эВ   [4], где  – по-

луширина соответствующего дискретного 

экситонного уровня. Для экситонных со-

стояний сплошного спектра учитывались 

̃𝐵 = 𝑅𝐵   и ̃𝐶 = 𝐶. Предполагалось, что 

расщепление между подзоной C и нижеле-

жащей валентной зоной v' составляет 

0.6 эВ [8]. Коэффициент 𝑞7
2~0.499, опре-

деляющий часть волновых функций u1, 

преобразующихся по неприводимому 

представлению Г1, в подзоне В, был опре-

делен с учетом сил осцилляторов перехо-

дов в 1s экситонные состояния В и С серий, 

данных в работе [4]. 

 

 

Рис. 1. Сечение резонансного ГКР света на LO фо-

нонах в CdSe (а) и ZnO (б) в зависимости от удво-

енной энергии фотонов возбуждающего излучения, 

вычисленное для различных величин D. Стрелками 

показано положение уровней энергии, соответству-

ющих 1s экситонным состояниям В (Bn=1) и С (Cn=1) 

серий 

Если D=0, т.е. переходы на более глубо-

кую валентную зону отсутствуют, в CdSe 

основной вклад ГКР определяется В экси-

тонами (𝐵𝐵), и при D<0 он увеличивается. 

Если D>0, то, как видно из рис. 1(а), при 

некотором значении D (D=0.35) сечение 

рассеяния оказывается значительно 

меньше чем в случае D=0. 

Также была рассчитана частотная зави-

симость сечения ГКР для кристалла ZnO. 
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При этом учитывались следующие пара-

метры кристалла: 𝐸𝑐𝑣
𝐵 = 3.4434 эВ, 𝐸𝑐𝑣

𝐶 =
3.4817 эВ, 𝑅𝐵 = 0.0504 эВ, 𝑅𝐶 =
0.0489 эВ [9], 𝜔𝐿𝑂 = 0.0728 эВ [10], 

𝐸𝑐′𝑣 = 16.51 эВ, 𝐸𝑣𝑣′ = 1.52 эВ [8], 𝑚𝑒
⊥ =

0.21𝑚, 𝑚𝑒
||

= 0.23𝑚, 𝑚𝐵
⊥ = 0.55𝑚, 𝑚𝐵

||
=

3.03𝑚 , 𝑚𝐶
⊥ = 1.12𝑚, 𝑚𝐶

||
= 0.27𝑚 [10]. 

Коэффициент 𝑞7
2~0.13 был определен ра-

нее [11] из измеренных в работе [12] сил 

осцилляторов. Расчеты были выполнены 

для полуширин дискретных состояний  =
0.002эВ и состояний сплошного спектра 

̃ = 0.01эВ. Результаты представлены на 

рис. 1(б). Как видно из рисунка, поведение 

частотной зависимости сечения рассеяния 

меняется при различных значениях D. 

Если переходы на более глубокую ва-

лентную зону v’ не учитываются (D=0), на 

частотной зависимости сечения рассеяния 

виден пик, соответствующий двухфотон-

ному резонансу с 1s экситоном B серии, ко-

торый при D=0.1 почти не заметен. При 

D=0.3 поведение сечения рассеяния изме-

няется при приближении к двухфотонному 

резонансу с экситонным уровнем Bn=1.  

 

Заключение 

Теоретически исследован процесс резо-

нансного ГКР света на LO фононах в полу-

проводниках CdSe и ZnO со структурой 

вюртцита с учетом возможных дипольных 

переходов на более глубокую валентную 

зону. Показано, что учет этих переходов 

может в некоторых случаях оказывать за-

метное влияние на частотную зависимость 

сечения рассеяния. 
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