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         Методом наименьших квадратов осуществлен сравнительный анализ теоретической кривой, 
описывающей вклад деформации кристаллической решётки вследствие теплового расширения и 
электрон-фононного взаимодействия в температурное изменение ширин запрещённых зон 
полупроводников. Обсуждается немонотонный температурный ход ширин запрещённых зон целого 
ряда полупроводников. Показано, что рост ширины запрещённой зоны с температурой в TlGaS2, 
AgGaS2, ZnGa2Se4 при низких температурах обусловлен деформацией кристаллической решётки, а 
быстрое падение при высоких температурах – вкладом электрон-фононного взаимодействия. 
Установлено, что в слоистых кристаллах наиболее эффективной в электрон-фононном 
взаимодействии является полностью симметричная оптическая фононная мода 1A , поляризованная 
перпендикулярно слоям с энергией примерно 16мэВ в GaSe  и 14мэВ в InSe. 
 
                                                                      ВВЕДЕНИЕ 
 
         Известно, что изменение ширины запрещённой зоны полупроводников с 
температурой происходит по двум причинам: из-за деформации кристаллической 
решётки вследствие теплового расширения и электрон-фононного взаимодействия 
[1]. Если деформационный вклад в температурное изменение ширины запрещённой 
зоны может быть как положительным, так и отрицательным в зависимости от знака 
деформационного потенциала, то электрон-фононное взаимодействие, как правило, 
приводит к уменьшению ширины запрещённой зоны. Вследствие этого при 
экспериментальном изучении температурной зависимости ширины запрещённой 
зоны зачастую наблюдается немонотонный её характер: в одних температурных 
областях она может возрастать, а в других – падать. Анализ имеющихся в 
литературе данных показывает, что по температурному поведению ширины 
запрещённой зоны полупроводники можно условно разделить на три группы [2,3]:  
а) соединения, в которых с повышением температуры наблюдается увеличение 
ширины запрещённой зоны (TlGaS2, PbS, PbTe, TlBr и др.), б) соединения, в 
которых при низких температурах с повышением температуры сначала 
наблюдается увеличение ширины запрещённой зоны, а затем в широкой области 
температур дальнейшее повышение температуры сопровождается быстрым 
уменьшением ширины запрещённой зоны (GaS, PbI2, AgGaS2, ZnGa2Se4 и др.), в) и, 
наконец, наиболее широкий класс соединений, в которых при низких температурах 
с повышением температуры ширина запрещённой зоны сначала уменьшается 
слабо, а затем экспоненциально падает (Ge, Si, GaSe, InSe и многие др.). 
Необходимо отметить, что никогда не наблюдалась зависимость типа – сначала с 
повышением температуры ширина запрещённой зоны немного уменьшается, а при 
дальнейшем повышении температуры – возрастает. Это по-видимому обусловлено 
тем, что электрон-фононное взаимодействие, как правило понижающее ширину 
запрещённой зоны, эффективно при более высоких температурах.  
         В слоистых полупроводниках наличие слабой межслоевой связи 
обуславливает характерные особенности фононных спектров, проявляющиеся, в 
частности, в существовании низкочастотных акустических колебаний с 
квадратичным законом дисперсии (т.н. «изгибная» мода) и низкочастотных 
оптических мод. Эти особенности отражаются и в специфическом протекании 
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электрон-фононного взаимодействия. В [4,5] показано, что при низких 
температурах небольшой рост ширины запрещённой зоны с температурой может 
быть обусловлен доминирующей ролью в электрон-фононном взаимодействии 
«изгибных» колебаний, которым присуща высокая плотность колебаний. Такое 
поведение )(TgE  имеет место при температурах T<50K в слоистых PbI2 , HgI2 [4]  
и  GaS [5]. 
 Современные технические возможности и программное обеспечение 
позволяют достаточно эффективно анализировать полученные экспериментальные 
данные в рамках существующих теоретических представлений. Целью настоящей 
статьи является сравнительный анализ теоретической зависимости с известными 
экспериментальными данными о температурном изменении ширины запрещённой 
зоны в полупроводниках. В результате такого сравнительного анализа 
предполагается получить информацию о роли вкладов деформации вследствие 
теплового расширения и электрон-фононного взаимодействия в температурноe 
поведениe )(TgE , а также частот фононов наиболее эффективных в электрон-
фононном взаимодействии.   
 
                                       ПОЛУЧЕННЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 
 

         Функциональный вид зависимости )(TgE  согласно [6] можно представить в 
виде 
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Первый член в соотношении (2) отражает вклад деформации в температурное 
изменение ширины запрещённой зоны. Если iD - деформационный потенциал в 
направлении i -той оси, то изменение энергии при деформации запишется 
                                   333222111 UDUDUDUDE iii ++==∆ ,                                     (3)   
здесь iiU - компоненты тензора деформации, определяемые через коэффициенты 
теплового расширения iiα , как 

                                                               ∫= dTU iiii α .                                                    (4) 

В области температур, где коэффициенты теплового расширения iiα  постоянны, 
выражение (4) упростится и примет вид 
                                                            TU iiii ⋅=α                                                           (5) 
С учётом (5) в (3), очевидно, что первый член в (2) действительно отражает вклад 
деформации.   
         Авторы [7,8], изучая электрон-фононное взаимодействие в слоистых 
кристаллах, нашли 

                               [ ]1)/exp(/2/1)( −ΩΩ−=∆ kTBE hh ,                                   (6) 
здесь Ωh  - энергия фонона, а константа  
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                                  ( ) ( ) 2/1
*2/222/2ln8 mQhgB π= ,                                       (7) 

здесь g - безразмерная постоянная электрон-фононной связи, *m -эффективная 
масса носителей заряда, а Q - эффективный радиус зоны Бриллюэна. Как видим, 
соотношение (6) хорошо согласуется со вторым членом в выражении (2). Из 
сравнения (6) и (2) следует, что параметр ϕ  в (2) определяется энергией фонона 
наиболее эффективно участвующего в электрон-фононном взаимодействии: 

                                                                        
k
Ω

=
h

ϕ .                                                     (8)   

         Используя известные данные экспериментальных исследований 
температурных зависимостей ширин запрещённых зон )(TEg  в полупроводниках 
GaS [9], TlGaS2 [10], AgGaS2 [11], ZnGa2Se4 [12], GaSe [13], InSe [14], методом 
наименьших квадратов путём машинной подгонки функциональной зависимости 
(2) к экспериментальным точкам, были определены параметры U и V.           
         Алгоритм вычислений был следующим. Сумма квадратичных отклонений 
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Для нахождения нормальных уравнений приравниваем частные производные нулю 
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 Получаем систему двух линейных уравнений с двумя неизвестными U  и V ,  
математически легко решаемую методом исключения (методом Гаусса). 
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         В результате численного решения определяются параметры U  и V .  В 
решаемой задаче варьируется также с определённым шагом параметр ϕ. Параметр 
ϕ определяется по наименьшей сумме S  квадратичных отклонений в (9). 
Результаты вычислений приведены на Pис.1, Pис.2 и Pис.3 и отражены в Tаблице 1. 
Очевидно хорошее согласие теоретически рассчитанных кривых (сплошные линии) 
с экспериментальными данными (точки).  
         Данные Таблицы 1 несут в себе определённую информацию и позволяют 
сделать следующие выводы. Как видно из Таблицы 1, значения параметра U  
находятся в пределе 10-4÷10-6, что согласуется с соотношением (5), поскольку 
величины коэффициентов теплового расширения также меняются в этих пределах, 
а величина деформационного потенциала обычно порядка D~1÷10. Для сравнения, 
величина параметра U в классических полупроводниках Ge равна 2,1·10-4, а в  Si – 
1,3·10-4 [6]. Практически во всех соединениях знак параметра U  отрицателен, что 
свидетельствует о положительном знаке деформационного потенциала в этих 
соединениях и положительном вкладе деформации кристаллической решётки в 
температурное изменение ширины запрещённой зоны этих полупроводников. В 
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монокристаллах InSe, Si, Ge знак параметра U  положителен, соответственно вклад 
деформации – отрицателен.  
 
Таблица 1.  

Значения параметров ϕ, U, и  V. 
 

Кристаллы     Eg(0),eV       ϕ, K      Параметр, U   Параметр, V 
     GaS     2,593      80   - 

41018,1 −⋅      
41046,1 −⋅    

  AgGaS2     2,72     500   - 
51046,9 −⋅      

41060,2 −⋅  

   TlGaS2     2,606     1000   - 
41049,1 −⋅    - 

11006,1 −⋅  

   ZnGa2Se4     2,6712       50   - 
31035,2 −⋅      

31005,2 −⋅  

    GaSe     2,109     200   - 
51085,3 −⋅      

41098,2 −⋅  

    InSe     1,3525     160     
61063,3 −⋅      

41097,1 −⋅  

    Si       [6]     1,2576     340     
41025,1 −⋅      

41083,0 −⋅  

    Ge      [6]     0,8064     190      
41013,2 −⋅      

41001,1 −⋅  

   
Отметим, что данные исследований влияния гидростатического давления на 
ширину запрещённой зоны монокристаллов GaS и GaSe выявили, что барический 

коэффициент примерно одинаков и отрицателен bareVdPgdE /6104~/ −⋅−  [15]. 

Это значит, что тепловое расширение кристалла приводит к увеличению ширины 
запрещённой зоны и свиде-
тельствует о положительном 
знаке деформационного по-
тенциала в GaS и GaSe и об 
одинаковом знаке параметра 
U  в этих кристаллах, что 
согласуется с нашими 
данными. 
 
 
 

Рис.1. 
Температурная зависимость 
ширины запрещённой зоны. 

Сплошная линия - теоретически 
рассчитанная кривая Eg(T). Чёрные 
квадратики – экспериментально 
определённые значения Eg(T) для 
соединений: а) TlGaS2 и б) GaS . 

 
 
 

Величина и знак параметра  V  во всех исследованных кристаллах примерно 
одинаковы ~(1÷3)·10-4, что свидетельствует о схожей природе электрон-фононного 
взаимодействия в рассматриваемых кристаллах. Для сравнения, величина 
параметра V в полупроводниках Ge равна 1·10-4, а в  Si – 0,83·10-4 [6]. Лишь в 
монокристаллах TlGaS2, имеющих совершенно отличный температурный ход 
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зависимости )(TgE  (Pис.1.а), знак параметра  V - отрицателен, а сама величина 

высокая ~0,1.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Рис.2. 
     Температурная зависимость ширины запрещённой зоны. Сплошная линия - теоретически 
рассчитанная кривая Eg(T). Чёрные квадратики – экспериментально определённые значения Eg(T)  
для соединений: а) AgGaS2 и б)  ZnGa2Se4 . 
 
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Рис.3. 
Температурная зависимость ширины запрещённой зоны. Сплошная линия - теоретически 
рассчитанная кривая Eg(T). Чёрные квадратики – экспериментально определённые значения Eg(T)  
для соединений: а) GaSe и б)  InSe . 
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Это свидетельствует о необычном характере электрон-фононного взаимодействия в 
монокристаллах TlGaS2, что требует специального изучения. Величина параметра 
ϕ также несёт в себе определённый физический смысл. Как было отмечено выше, в 
слоистых кристаллах параметр ϕ определяется энергией фонона наиболее 
эффективно участвующего в электрон-фононном взаимодействии [7,8]. В работе 
[13] авторы, анализируя различные модели электрон-фононного взаимодействия в 
монокристаллах GaSe показали, что электроны обнаруживают доминирующую 
связь с полностью симметричной 1A  фононной модой, энергией 16,7мэВ, 
поляризованной паралельноC-оси. Аналогичные исследования в слоистых 
монокристаллах InSe [14] выявили наиболее эффективными в электрон-фононном 
взаимодействии фононы типа 1A  энергией 14мэВ. Именно с участием фононов 
такого типа происходят непрямые оптические переходы в кристаллах GaSe и InSe.  
Согласно соотношению (8) оценим энергию фононов из данных Tаблицы 1.  
                   )(10625,8 2 K

K
meVk ϕϕε ⋅⋅==Ω= −h .                                    (12)             

         В случае GaSe с параметром ϕ=200K получим энергию фононов примерно 
равную ~17,3мэВ, а в InSe с параметром ϕ=160K ~14,7мэВ. Как видим, полученные 
величины хорошо согласуются с данными [13,14]. 
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ЙАРЫМКЕЧИРИCИЛЯРДЯ ГАДАЬАН ЗОНАСЫНЫН ТЕМПЕРАТУР АСЫЛЫЛЫЬЫ 
 

Ф.Н.АБДУЛЛАЕВ,Т.Г.КЯРИМОВА, И.Я.МЯММЯДОВА, Р.А.СЦЛЕЙМАНОВ, 
Н.А.АБДУЛЛАЙЕВ 

 
 Йарымкечириcилярдя гадаьан зонасынын температур асылылыьына олан ялавяляри – истилик 
cенишлянмяси нятиcясиндя гяфяс деформасийасы вя електрон-фонон гаршылыглы тясири -  тясвир едян нязяри 
яйринин мцгайисяли тящлили ян кичик квадратлар методу иля апарылмышдыр. Бир сыра уарымкечириcилярин  
гадаьан зонасынын  температур асылылыьынын гейри-монотонлуьу мцзакиря едилмишдир. Эюстярилмишдир ки, 
ашаьы температурларда TlGaS2, AgGaS2, ZnGa2Se4 монокристалларында гадаьан зонасынын температур 
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асылылыьынын  галхмасы кристал гяфясинин деформасийасы, йцксяк температурларда сцрятля дцшмяси  
електрон-фонон гаршылыглы тясири иля баьлыдыр. Мцяййян олунмушдур ки,  GaSe –дя енерjиси 16MeV вя 
InSe-дя 1MeV олан симметрик оптик фонон мадасы А1 лайлы кристалларда електрон-фонон гаршылыглы 
тясириндя даща еффективдир.  
 

THE TEMPERATURE DEPENDENCE OF BAND GAP OF SEMICONDUCTORS 
 

F.N.ABDULLATV, T.G.KERIMOVA, I.A.MAMEDOVA, R.A.SULEYMANOV, N.A.ABDULLAEV 
 
 The comparative analysis of the theoretical curve, describing the contribution of lattice 
deformation due to thermal expansion, and electron-phonon interaction to temperature dependence of band 
gap of semiconductors has been carried out by the least squares method. Nonmonotonous temperature 
course of band gap of a lot of semiconductors has been discussed. It was shown that the growth of band 
gaps with the temperature in TlGaS2, AgGaS2, ZnGa2Se4 at low temperatures is due to lattice deformation, 
but fast fall at high temperatures is due to electron-phonon interaction. It has been established that 
completely A1 symmetric optical phonon mode polarized perpendicularly to layers with the energy of 
16MeV in GaSe and 14MeV in InSe was the most effective in phonon-electron interaction of the layered 
crystals.  
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