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ЗОННИЙ  СПЕКТР  ПОВЕРХНІ  НАПІВМАГНІТНИХ 
НАПІВПРОВІДНИКІВ  Cd1-xMnxTe 

Теоретично досліджено зонний спектр тетраедричних напівпровідників, обмежених ідеаль-
ною поверхнею (100). Розрахунки виконані в sps*-моделі сильного зв’язку з урахуванням d-зон 
для напівпровідників CdTe, MnTe та їх твердих розчинів. Вивчено особливості спектру в за-
лежності від концентрації магнітної компоненти. 

Band structure of zink-blende semiconductors with ideal (100) surface is investigated theoretically. 
Calculations for CdTe, MnTe semiconductors and their solid solutions are carried out in sps*-thight-
binding model with inclusion of d-zones. The peculiarities of spectrum in dependence on magnetic 
component concentration are investigated. 

Властивості напівмагнітних напівпровідни-
ків, що містять іони Mn2+, є об'єктом інтенсив-
них досліджень на протязі останніх років [1]. 
Сильна обмінна s-pd взаємодія (∼1 еВ) суттєво 
змінює структуру енергетичного спектру та по-
ведінку вільних носіїв заряду. 

Вивчення гетеропереходів та надграток за 
участю напівмагнітних напівпровідників відкри-
ває нові можливості у дослідженні розмірно-
залежних взаємодій. Найбільш вивченими на 
даний час є структури на основі CdTe/CdMnTe. 
Основна особливість таких гетеропереходів по-
лягає у тому, що поверхня розділу містить різну 
кількість атомів Mn в залежності від його кон-
центрації у твердому розчині та від кристало-
графічного напрямку. Це зумовлює зміну різно-
манітних обмінних взаємодій та впливає на фо-
толюмінесцентні, магнетооптичні та інші вла-
стивості даних структур. 

Для дослідження властивостей надграток та 
гетеропереходів важливою є інформація про 
енергетичне положення та кількість поверхне-
вих станів, що виникають внаслідок порушення 
трансляційної періодичності при утворенні гра-
ниць розділу. Першим кроком у цьому напрям-
ку є вивчення нереконструйованої границі роз-
ділу напівпровідникового кристалу з вакуумом 
(ідеальної поверхні). Дослідження особливостей 
зонного спектру ідеальної поверхні є основою 
для вивчення більш складних гетероструктур 
на базі напівмагнітних напівпровідників.  

У даній роботі досліджується зонний спектр 

ідеальної поверхні (100) напівпровідників CdTe, 
MnTe та їх твердих розчинів Cd1-xMnxTe. Утво-
рення ідеальної поверхні приводить до розриву 
властивих об’ємному напівпровіднику зв’язків. 
На кожний атом, що знаходиться на поверхні 
(100), припадає два об’ємних і два розірваних 
зв’язки. Дегібридизовані стани, що відповіда-
ють обірваним зв’язкам, розщеплюються за ра-
хунок взаємодії між сусідами та наявності транс-
ляційної інваріантності в зоні поверхневих ста-
нів [2,3]. 

Гамільтоніан кристалу будувався в базисі 
сильного зв’язку, в який включено sp-орбіталі 
кожного атому та d-орбіталі катіонів. Парамет-
ри sp-, sd-, pd-взаємодій та діагональні матрич-
ні елементи визначалися на основі інформації 
про енергетичні рівні сполук у високосимет-
ричних точках зони Бріллюена [4]. Розмірність 
матриці гамільтоніану кристалу, обмеженого іде-
альною поверхнею, є безмежною. Для моделю-
вання поверхні використовувався метод пла-
стин [3], який полягає в тому, що напівбез-
межний кристал обмежують другою поверх-
нею, яка ідентична першій. Система моделю-
ється пластиною із скінченною товщиною, але 
безмежною у двох інших вимірах. Як показу-
ють чисельні розрахунки, хвильові функції по-
верхневих станів на протилежних поверхнях не 
перекриваються вже при врахуванні 12-15 атом-
них площин. Подальше збільшення кількості 
атомних шарів не впливає на структуру енерге-
тичного спектру поверхні. 
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Зонний  спектр  поверхні  напівмагні
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     На рис.1 приведено розраховану зонну струк-
туру поверхні (100) вздовж деяких високоси-
метричних напрямків зони Бріллюена для CdTe 
та MnTe. Поверхня (100) в напівпровіднику з 
структурою цинкової обманки є полярною, тоб-
то може складатись або з катіонів (Cd, Mn), або 
із аніонів (Те). Поверхневі стани, що відповіда-
ють двом типам поверхні, позначені відповід-
но через Сi та Ai. Для аніонної поверхні CdTe, 
як видно із рис.1, спостерігається 5 поверхневих 
зон. Стани А1 відщеплюються від s-орбіталей, А2 
і А3 від р-станів валентної зони. Для катіонної 
поверхні також маємо 5 поверхневих зон. Ста-
ни С1 і С2 походять від s-орбіталей катіона. 

Для MnTe, крім аналогічних як у CdTe зон, 
що породжені станами валентної зони і зони 
провідності, характерною є поява поверхневих 
d-зон. В порівнянні з об’ємним MnTe, поверх-
неві d-зони помітно розщеплюються як в точці 
Г, так і в інших точках зони Бріллюена. Це 
приводить до того, що край зони провідності 
поверхні MnTe нарівні з катіонними s-станами, 
формується також станами (eg ↓) Mn. Дис-
персія поверхневих зон, що знаходяться в забо-
роненій зоні об’ємного матеріалу для CdTe 
більша, ніж для MnTe, оскільки заборонена зона 
CdTe вужча і стани дозволених зон суттєвіше 
впливають на поверхневі стани у забороненій 
зоні. 

На рис.2 приведено зонний спектр поверхні 
для кристалу Cd1-xMnxTe, де х=0,5 (рис.2). Як 
видно із розрахунків, в наближенні віртуаль-
ного кристалу має місце монотонна залежність 
положення поверхневих рівнів від концентрації 
Mn. Для детальнішого аналізу поведінки поверх-
невих d-зон необхідно провести розрахунок 
спроектованих на поверхню парціальних густин 
електронних станів, що є предметом подальших 
досліджень. 

 Рис.1. Зонний спектр поверхні (100) напівпро-
відників CdTe та MnTe. 
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Рис.2. Зонний спектр поверхні (100) напівмагніт-
ного напівпровідника Cd1-xMnxTe. 


