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RESUMEN. Se calcula la contribucién a la funcién dieléctrica de las transiciones de las bandas
dobles de valencia: la de hoyos pesados y hoyos ligeros a la banda “split-off”, ademds de las
transiciones ya estudiadas entre las dos primeras bandas, en presencia de radiacién incidente del
infrarrojo lejano. Con esta funcién dieléctrica se encuentra la curva de absorcién y se obtiene que
se ajusta mucho mejor a los resultados experimentales. En dicho ajuste se hayan pardmetros con
valores més aceptables de acuerdo con la teorfa.

ABSTRACT. The contribution to the dielectric function is calculated from the heavy and light
hole-bands to the split-off band, besides the already studied transition bands beteen the two
first bands by interaction of far infrared incidental radiation. The absortion curve is found by
this dielectric function which is much better adjusted to experimental results. In the adjustment
mentioned above the parameters are found to be with more accurated values according to theory.

PACS: 78.50.Ge

1. INTRODUCCION

El propésito de este articulo es resaltar la importancia de las transiciones de las bandas
degeneradas de hoyos pesados y ligeros a la banda “split-off” en el calculo de la funcién
dieléctrica del silicio, que describe la respuesta a la incidencia de radiacién del infrarrojo
lejano (aproximadamente entre 20-120 pm, 10 a 60 meV).

En esta region espectral, es de interés el examen de semiconductores fuertemente impu-
rificados con impurezas de caricter aceptor, formando materiales tipo p. En este caso si
la concentracion de aceptores es suficientemente alta el extremo superior de las bandas de
valencia es poblado por un gas de hoyos electrénicos que puede estar degenerado o no [1].
Es en este caso que las transiciones entre las diferentes bandas de valencia determinan las
propiedades dpticas de un semiconductor como el germanio o el silicio ante la incidencia
de radiacion de estas energias. Otro problema fisico en que este tipo de transiciones es
determinante es el de la absorcion de la misma radiacién por los condensados de hoyos y
electrones, que formando auténticas gotas aparecen en diversos semiconductores. A este
fenémeno se le denomina “gotas de hoyos y electrones” (GHE) [2]. En estas GHE, tanto
los electrones como los hoyos forman “mares” de Fermi, ocupando niveles contiguos en las
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bandas correspondientes hasta una energia maxima (E.r y EhF, respectivamente) definida
{inicamente por la temperatura. En este trabajo se comparan los célculos descritos mds
adelante con resultados experimentales de curvas de absorcién de radiacion en el infrarrojo
lejano producidas por GHE en silicio.

Se han escrito numerosos articulos destacando la inclusién de las transiciones interbanda
entre la banda de hoyos pesados y hoyos ligeros, los cuales son degenerados en energia en
k = 0, en el cilculo de la funcién dieléctrica en silicio y germanio, para el rango espectral
mencionado. Para el germanio se han obtenido resultados satisfactorios al compararlos
con los experimentales Murzin et al. [3]; y en el silicio, a pesar de haberse encontrado
buenos resultados, los pardmetros de ajuste, asi como algunos efectos que aparecen en
los espectros, no son del todo satisfactorios [4]. La razén fisica de esto estriba en que la
banda “split-off” se encuentra a sélo 44 meV en diferencia energética con respecto del
fondo de las otras dos bandas de valencia en el silicio, contra 290 meV en el germanio. Es
claro entonces que para radiacién en la zona espectral considerada, las transiciones a esa
banda estidn dentro del intervalo espectral examinado para el caso del Si, y que esto no
es el caso para el Ge.

El objetivo de este trabajo, es el de incluir las transiciones de las bandas de hoyos
pesados y hoyos ligeros a la banda “split-off”, en el cdlculo de la funcién dieléctrica para
el silicio. Y con estos resultados ya completos obtener un mejor ajuste de los espectros de
absorcién de radiacién incidente del infrarrojo lejano en GHE en silicio [4].

Para ello se presenta en la Sec. 2 la teoria de absorciéon de radiacion por gotas de
hoyos electrones (GHE), en la regién de oscilaciones del plasma incluyendo las transiciones
interbanda e intrabanda en el silicio. En la Sec. 3 se hace el cdlculo de la funcién dieléctrica,
y con ésta se obtienen las curvas de absorcién que se comparan con los espectros de
absorcién experimentales y se discute el ajuste.

2. ABSORCION DE RADIACION POR GOTAS DE HOYOS ELECTRONES (GHE) EN EL SILICIO

El problema de la atenuacién electromagnética para las gotas de hoyos-electrones, puede
ser descrita por la teoria general desarrollada por Mie [5], basada sobre una solucién
formal de las ecuaciones de Maxwell, sujeta a las condiciones de frontera de las superficies
en cuestion.

En el limite de pequefias gotas cuyo radio R satisface la condicién R « A/, /€y, donde
A es la longitud de onda de la radiacién incidente y €y es la constante dieléctrica del
material, la expansién de Mie, puede ser simplificada, porque en este limite cada gota
se encuentra en la presencia de un campo eléctrico uniforme, el cual se acopla al modo
dipolar de la gota, y los demds términos de la expansién de Mie incluyen factores de
la forma (\/€g R/A)? o potencias mayores, que son mucho menores que uno, y que por
lo tanto pueden ser despreciados. Con estas consideraciones el primer término para la
seccién transversal es [6]

2 —
Unbszs%\/e_gRsIm{z_i_;}. (1)
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FIGURA 1. Diagrama que muestra las diferentes transiciones interbanda Er (Energia de Fermi)
que estd a 14.4 meV para las GHE en el silicio.

Para el silicio, usando ¢y = 11.4, y longitudes de onda de la radiacién incidente en el
infrarrojo lejano (250 a 25 pm o 5 a 50 meV) y para radios de las gotas de 0.75 um [7,
8] se cumple muy bien la desigualdad R < A/,/ey, y por lo tanto la Ec. (1) nos debe
proporcionar un buen valor para la absorcién donde € es la funcién dieléctrica que resta
por calcular.

Una gota GHE puede considerarse como un plasma inmerso en una pequeiia region
del cristal. Este plasma estd compuesto de dos tipos de particulas con cargas opuestas
que son los hoyos y los electrones. La respuesta a la radiacién incidente sobre una de
estas gotas, sera la misma que la de un plasma, por lo tanto es de esperarse que la
funcién dieléctrica para las GHE contenga un término de tipo Drude que se origina de la
excitacion de oscilaciones colectivas y amortiguadas del plasma. Adicional a este término
Murzin et al. 3] fueron los primeros en darse cuenta en las GHE del germanio que deben
considerarse las transiciones entre las bandas de hoyos pesados y hoyos ligeros, pues tienen
una contribucién importante a la funcién dieléctrica para el calculo de la absorcién.

En este trabajo también se ha incluido las transiciones a la banda “split-off”, que se
encuentra en el silicio a 44 meV en k = 0 de las otras dos, y que por lo tanto deben tener
una contribucién importante en las transiciones en esta region espectral, a diferencia de la
banda “split-off” en el germanio ubicada a 290 meV por abajo de las otras bandas (véase
la Fig. 1).

En el caso general la contribucién de diferentes transiciones electrénicas a la permisi-
vidad del sistema estd dada de acuerdo con Ehrenreich y Cohen [9] por

_ 471'32 (fn—fn')(Eﬂ —Eni)l(p )nn'P
€= — 7 %: (B — En - [2° +if'y’w) ) (2)

donde la sumatoria se extiende sobre todos los estados iniciales de energia F, y finales,
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Eynty fn y for son las correspondientes funciones de distribucién de Fermi, q es el vector
de onda de la radiacién incidente, |(pq)nn’|*> son los elementos de matriz del operador
densidad y 4/ es la constante de amortiguacién de las transiciones interbanda.

El elemento de matriz del operador de densidad fue calculado para las transiciones
entre las bandas de hoyos pesados y hoyos ligeros del Si y Ge en la aproximacién esférica
por Combescot y Noziers [10] y obtuvieron, en el limite de ¢ pequenas,

2,3 g 2
[(Pa)nn’|” = TRz e (3)

donde « es el dngulo entre k y q.

Este elemento de matriz del operador densidad puede ser expresado como un desarrollo
en series de potencias de q, ya que cuando Ehrenreich y Cohen obtuvieron la expresién
para la constante dieléctrica, mostraron que para valores pequefios dicho elemento de
matriz coincide con el acoplamiento entre estados de las diferentes bandas:

2
|(pq)rm'!2 =Pg+2p0pl%+pf% +--- (4)

Al sustituir la Ec. (4) en la Ec. (2) y entonces dividir entre ¢2, los primeros dos términos
deben cancelarse con el fin de tener un resultado fisicamente aceptable en el limite g — 0.
En el mismo limite los términos con potencias mayores que ¢* tenderdn a cero, por lo que
el tinico término relevante debe tener la forma

pml? = 1 (5)
q/nn k?"

siendo 7 el factor que nos da la magnitud del acoplamiento entre estados de diferentes
bandas y que esperamos, para el calculo de las transiciones a la banda “split-off”, que sea
menor que el calculado por Combescot y Noziers para transiciones entre las bandas de
hoyos pesados y ligeros.

De lo anterior se desprende que la expresion para la funcién dieléctrica serd la siguiente:

ng2

——LF 4 iy, (6)

LT Ry

donde el segundo sumando del lado derecho esta asociado con las transiciones interbanda
y representa la contribucién de tipo Drude con

4me? [ n n n
w? = ( e+—‘+—2), (7
€0 Mpe my ma

siendo n., n; y ny la densidad de electrones, hoyos pesados y hoyos ligeros dentro de
la gota, y moe, m1 y m2 son las masas 6pticas del electrén, hoyo pesado y hoyo ligero,
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respectivamente. La relacién entre la concentracion relativa y las masas de los hoyos en
la aproximacion esférica es
n ma\ 2 3
2 2\2 3
5] mp

Considerando que nj + ng = n. se obtiene

Ame? 1 11 1 p?
w§= weng( + — + — £ ) (9)

€0 Moe m11+p% m21+p%

Los dos ultimos términos de la Ec. (6) son los que proporcionan la contribucién de las
transiciones interbanda. Sustituyendo la Ec. (6) en la Ec. (1) se obtiene para la absorcion

g 5 —e&hw?(y? + w?) + wywd
oc=—er ,
T (W - € — yw — W) + (Y + €qw — w?)?

3 (10)

donde € = €,/3, €, = €2/3 y w} = w2/3.

3. CALCULO DE LA FUNCION DIELECTRICA PARA LAS TRANSICIONES INTERBANDA

La parte correspondiente a la permisividad asociada con las transiciones entre las bandas
de valencia puede ser calculada usando coordenadas esféricas para el cuasimomento k, de

la Ec. (2)
(fik = fa)(Eri — Eg) &k
(2“) //./ (Brwk — Ea)? — (w? +iyw)’ (11)

donde las ecuaciones para las bandas de hoyos pesados y hoyos ligeros son [11]

= —4re?

h2k?
2m

B i = {A o \/32 + C? sen? 9(sen?  sen? ¢ cos? ¢ + cos? 9)} (12)

respectivamente, y
Eop = —A + AK?

para la banda “split-off” [11] en unidades de h?/2m.

Para una degeneraciéon completa (7" = 0 K) la contribucién a la funcién dieléctrica de
las transiciones entre las bandas de hoyos pesados y hoyos ligeros, usando el elemento de
matriz dado por Combescot y Noziers, es

2 kp
e E(k)sen0dfdgdk
fhp,m:——} ] /9/‘33 (k) .d) : (13)

E?2 — w2 — jyw
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FIGURA 2. Curva de absorcién debida a las GHE a T = 17 K. Los puntos muestran los valores
experimentales.

y para las transiciones de las bandas de hoyos pesados y ligeros a la banda “split-off”

kr E(k) senf)dﬁdqbdk
€hi,so — "'_/ ]f E(k B (14)

donde hi puede ser hoyos pesados y hoyos ligeros.

Estas integrales se calcularon numéricamente usando una energia de Fermi de los hoyos
en las GHE en Si de 14.4 meV [12] y la constante dieléctrica de 11.4, con los pardmetros
para las bandas del Si de A = —4.28, B = 0.68, C = 4.87 y A = 44 meV (8], y se obtuvie-
ron los espectros de absorcién mostrados en las Figs. 2 y 3 para diferentes temperaturas,
quedando v, 4/, wp y 7 como pardmetros de ajuste.

Las curvas de la contribucién a la funcién dieléctrica de las transiciones interbanda se
muestran en las Figs. 4 y 5. En la Fig. 5, la correspondiente a la parte imaginaria de la
funcién dieléctrica dividida, se ve la contribucién notoria de la banda “split-off” con un
maéximo justo alrededor de 44 meV, aun bajo la circunstancia de que n = 0.4, pardmetro
que mide la “magnitud” de acoplamiento entre esta banda y las de los hoyos ligeros y
pesados y que resulta en consecuencia sélo del orden de un 40 % de la que existe entre
estas dos tltimas bandas. Una situacién similar se observa en la Fig. 4, para la parte real
de la misma funcién dieléctrica aunque un poco menos contrastante.

Los mejores valores obtenidos en el ajuste se muestran en al Tabla I, para las dos
temperaturas estudiadas.

El pardmetro w, estd asociado con la densidad de pares hoyo-electrén mediante la
Ec. (9). Usando las masas calculadas por Brinkman y Rice [13] se hallan los valores
mostrados en la ltima columna de la Tabla I, en concordancia con estimaciones tedricas
y experimentales [4, 12, 2].
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Ficura 3. Curva de absorcién debida a las GHE a T = 12 K. Los puntos muestran los valores
experimentales.
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Ficura 4. Parte real de la funcién dieléctrica dividida por €y, de las diferentes transiciones inter-
banda: (1) Hoyos pesados a hoyos ligeros. (2) Hoyos pesados a la banda “split-off”. (3) Hoyos ligeros
a la banda “split-off”. (4) La suma de los tres tipos de contribuciones anteriores considerando el
factor n = 0.4

Por otro lado, la concentracién de pares hoyo-electrén se encuentra en funcién de la
temperatura de acuerdo con la siguiente relacién [2]:

n(T) = no[1 — 6n(ksT)?], (15)
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FIGURA 5. Parte imaginaria de la funcién dieléctrica dividida por €p, de las diferentes transiciones
interbanda: (1) Hoyos pesados a hoyos ligeros. (2) Hoyos pesados a la banda “split-off”. (3) Hoyos
ligeros a la banda “split-off”. (4) La suma de los tres tipos de contribuciones anteriores considerando
el factor n = 0.4.

TaABLA 1.
T wp (meV) v (meV) v (meV) n n(T) cm—3
12K 51.7 5 4.2 0.38 3.45 x 10'8
17K 49.8 1 4 0.42 3.2% 10

donde 4, ha sido calculada experimentalmente (2] y tiene un valor de 0.06 meV de acuerdo
con Hammond et al. Los resultados obtenidos en este trabajo concuerdan bien con la
Ec. (15), pues si se toma como base la concentracién de pares hoyo-electrén para T = 12 K
se obtiene para T = 17 K un valor de n(7) = 3.21 x 10'® ¢cm™3 en buena concordancia
con el valor encontrado en el ajuste.

El valor de v coincide con el ajuste hecho por los autores de la Ref. [4], quienes consi-
deraron tunicamente transiciones entre las bandas de hoyos pesados y ligeros.

No ocurre asi para 7/, los mismos autores encontraron en el ajuste un valor de 12 meV,
muy superior al esperado, reflejo de lo insuficiente del modelo que ignora la presencia de
la banda “split-off” para el silicio. En este trabajo el valor obtenido resulta mas adecuado
pues se espera que ¥ y ¥’ sean del mismo orden de magnitud, ya que ambas describen
procesos de dispersién de portadores por mecanismos de interaccion anilogos, aunque
involucrando bandas donde los portadores tienen masas diferentes [16], ademas del hecho
que sus valores disminuyen al incrementar la temperatura. Esto lo podemos atribuir a
la disminucién de la densidad de portadores en la GHE, y por tanto el aumento de
los tiempos de colisién. El valor del parametro n que se hallé en el ajuste nos permite
aproximarnos mas a las curvas experimentales y explicar el cambio en la forma del descenso
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de la absorcién alrededor de 40 meV y el pequefio maximo secundario cerca de 44 meV,
no justificados anteriormente, que son un reflejo de la presencia de las transiciones a la
banda “split-off”.

4. SUMARIO Y CONCLUSIONES

Hemos efectuado el cdlculo de la funcion dieléctrica que da la respuesta para regiones
espectrales en el infrarrojo lejano, entre A = 20 a 100 xm, incluyendo el conjunto completo
de transiciones permisibles para el silicio tipo p o para el condensado de hoyos y electrones
que se forma en este tipo de semiconductores. Esto consisti6é en incluir transiciones entre
bandas de hoyos pesados a banda de ligeros, banda de hoyos pesados a la banda “split-off”,
y entre banda de hoyos ligeros a la misma “split-off”. Se justifica la necesidad de tomar
un elemento de matriz para el acoplamiento entre bandas de primer orden en q, lo cual
permite calcular numéricamente la parte real e imaginaria de la funcién dieléctrica. Los
calculos fueron aplicados al caso de gotas de hoyos y electrones en el silicio y se obtiene del
ajuste un valor para la concentracion de pares electrén-hueco igual a ng = 3.4 X 10™® em ™7,
a 12 K, en concordancia con estimaciones tedricas y experimentales publicadas en la
literatura [4, 12, 2].
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