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In sb 晶体的杂质原子局域振动

状态的密度分布函数计算
一
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摘 要 用递推方法计算了 I泪
、
晶体中部分杂质原子的局域振动状态密度分布函数

。

·

杂质原子是 Al
,

G a ,

A s
和 P

。

计算中用的力常数是通过实验数据拟合得到的
.

该计算模型

包含了 6 2 0 9 个原子的相互作用
。
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掺杂的闪锌矿结构晶体 (如 玩S b
、

因此对它们的各种性质的研究愈来愈多

zn s
、

Ga As
、

Ga P 等 ) 常被用来制作红外探测器
,

。

振动状态密度分布函数
,

亦称振动谱或声子谱
,

雾摹擎馨默缥茸鬓琳{咎霉舔爆攀幕盟瓢骤
和 K e n y 等人发展的递推方法 (R ec 盯 sion M e

th od
,

亦称 H H K 方法 )
,

从考虑杂质的局域

环境出发
,

在真实空间中研究其局域格林函数 (L bc al G re e n , 5

fu nc ti o n
简称 L D F )

,

再由

L G F 得到有用的结果
。

该方法为研究杂质态提供了一条新途径
。
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W
u
和 Zhe

n g 应用递推方法计算了几种单原子完整晶体的振动状态密度分布函数
,

又成功地将该方法用于研究 l 一 v 族混晶的声子谱
· ‘

我们曾计算过包括大量原子相互作

用在内的 In sb 晶体的声子谱[11
。

质时
,

杂质原字的局域声子谱
。

‘

本文将报导应用递堆方法计算 In s b 晶体中含有孤立杂

1
。

1

理论背景
「

一 _

孤立杂质引起的力常徽修正
只考虑最近邻粒子间的相互作用时

,

G ri m 阁等人推导出了仅含 A
、

B 两种原子闪锌

矿结构晶体的力常数张量有两个独立参数
:

一

:

0切严
, (A

,

A , 一 , (B
, B ’一

}
、

“

L 0

“
飞

、

“
}一

,
一

粼A, 月
4a J 二

按 v和dr yve rls 〕等人的分析飞设杂质原子亡代替 A 原子
,

替代晶格中的某个原子 ) 引起的力常数变化可表示为
,

必(C
,

C ) 一 t必(A
,

A ) ; 巾(C
,

B ) ~

琳沁
子

t必(A
,

刀)

按 van d ry ve r
等人的结论

,

玩sb 晶体中掺入孤立杂质后
,

系数 , 的值如下
:

杂质
:

t 值
:

In sb
:

A I

0
.

7

In sb
:

0
.

7

G a In s b A s In sb
:

P

1 8 1
.

4 3

1
.

2 递推方法用于杂质态

若选取杂质原子为原点
,

作为1号粒子
,

仅考虑最近邻相互作用
,

则其局格林函数可

表示为

G
; 1
(护 ) =

1
(1 )

田2
, a o

一
田2
一 a 刀 一

田2

一 气 一

{b
Z
}
艺

}b
3

}
2

。2
一 a 。 一 :

Ib
4

1
,

扩 一 气 一 艺
A

当仅考虑力常数的局域修正时
, a 。

仅与杂质原子的质量
, a
和 t 有关

, a ,

仅与 A
’

原子

的质量及
a
有关

, a 。

与 B 原子的质量及
a
有关

。

b,, 有明显的收敛趋势 (l im b
,

~ 戈 )
。

应用

截断近似[’]
,

有

凡
戈

b。

田,
一 a ,

一 艺
,

(2 )
田2 一 a 刀 一

可以证明
,

在含杂质时
,

仍有

�俐娜一即粼式 (l ) (2 ) 中的 。 表示振动圆频率
,

P(。
, ) =

4b 允 一
.

气
·

勺 卜
· _ 「

( 4)
_

拼

由格林函数的性质知
,

平方频率状态密度分布函敬为i

lim
r一。+

I
,

G
1 1 (扩 + i e ) (劝

厂

委

振动状态密度分布函数为 g ( 。 ) 一 4 7t 叩 ( 4矿沪)
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‘ a 、

ln 振动频谱 S b 振动频谱

由 ( 1 ) 一 ( 5) 式可计算杂质原子的局域振动状态密度分布函数 g ( , )
,

然而
,

计算

的主要工作量不是连分式 ( 1) 的计算
,

而是用递推方法
,

根据力常数等计算 a0
,

bl, bz, bs.
~ ~
呱

。

口月 , 口召
。

2
,

程序设计与计算结果

在文献 巨〕中
,

报导过关于用递推方法计算 In s b 晶体声子谱的过程及程序设计
。

在
1 5 5



引入杂质原子
,

且在原计算程序中修正与杂质有关的力常数和质量后
,

即可计算杂质原

子的局域格林函数
。

计算中采用的 In sb 晶体的力常数
,

是根据声子色散实验数据
、

用最小

n�1.

�
洛
�吻

二乘法拟合得到的圈
:

a = 3
.

1 2 3 5 义 1 0 4
d yn / e m

夕一 2
.

4 3 4 2 x 1 0 4
d y n / e m

图 1
、

图 2分别给出了 In s b 中4

种杂质原子的局域振动状态密度分

布函数
。

为了比较
,

图中画出了完整

In s b 晶体中 In 原子或 S b 原子的

局 域态密度
。

图 3示 出了选用 17 层

(含4 4 9 3个原子相互作用在 内
,

共计

算 1 7个 b 值
,

即 b : ,

b Z ,

⋯
,

b 1 7
)

,

1 8层

(含5 3 0 5个原子相互作用 )
,

19 层 (含

6 2 0 9个原子的相互作用在 内 )三种

2
.

。

}

0 1 2 3

叨T H z

图 3 In s b 声谱自由曲线

模型计算的 In s b 晶体的归一化振动状态密度分布函数
。

结果表 明
,

收敛情况很好
。

这说

明
,

我们计算包含 19 层共6 2 0 9个粒子相互作用在 内的模型
,

已满足收敛的要求
。

对 6 2 0 9个

粒子模型
,

用递推方法计算 b
。

时
,

需处理 ( 6 2 0 9 x 3) x ( 6 2 0 9 x 3) 的大矩阵
,

每增加一层会

增加很大的计算量
。

实际计算时
,

总是根据收敛情况终止计算
。

3 结束语

有关 In s b 晶体振动状态密度分布函数的实验 尚未见报导
。

为了验证计算程序的正确

性
,

用该程序计算了 G a P 晶体的振动态密度
,

所得计算结果与 W
u
等人的结果完全一致

。

计算中所用的 In s b 晶体的力常数是 由实验结果拟合得到的
。

因此
,

该计算是以实验

为基础的
。

从前面的计算可以看出
,

由于杂质浓度很低
,

杂质带来的影响很小
。

若提高杂质

浓度
,

采用加权平均的方法和递推方法
,

计算出晶体的振动态密度
。

但是
,

高的杂质浓度破

坏了孤立杂质近似模型
,

且力常数修正的理论或数据还没有
,

故 目前无法直接计算
。

递推方法为研究掺杂问题提供了一条新的途径
,

但要得到好的结果
,

还必须结合实验

数据
。

只有 以实验数据为初始条件代入计算程序
,

才会得到有价值的结果
。

本文的工作是

该方向的一个尝试
。
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