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1. Puslaidininkiniy jtaisy skaitinio modeliavimo teorinis pagrindas

1.1. Energijos sléniai. Atvirkstiné gardelé

Kaip zinoma i§ kietojo kiino elektronikos kurso, idealiojo kristalo vienelektroninés Srédingerio
lygties

oy - ¥ (1.1.1)
1 ot
pilnoji ortogonalioji sprendiniy sistema — tai Blocho bangos
¥ (r.0) =y, (r)exp(—iE,/h), (1.1.2a)
v, (1) =u, (P exp(i(k 1)) , (1.1.2b)

kur wu(r) yra periodiné spindulio vektoriaus r funkcija, kurios periodiSkumas yra toks pats, kaip kristalo
gardelés periodiskumas, k yra elektrono bangos vektorius, o E; yra elektrono energija. Elektrono judéjimo
biiseng nusako Blocho bangos vektorius k. Indeksas ,,k“ energijos zymenyje ,,E;* nurodo, kad elektrono
energija yra bangos vektoriaus funkcija. Visuose pagrindiniuose puslaidininkiuose (Ge, Si, GaAs ir InP)
elektrony energijos priklausomybé nuo k yra sudétinga daugiareik§mé funkcija, kuri turi kelis minimumus ir
maksimumus. Sios funkcijos ver¢iy (energijy) visuma, kuri atitinka laisvasias elektrono bisenas, sudaro
vadinamaja laidumo juostg, o energijy visuma, kuri atitinka kovalentiniuose cheminiuose rySiuose
dalyvaujanciy elektrony buisenas, sudaro valenting juostg. Skirtingy energijos lygmeny uzpildg kiekvienoje
1§ $iy juosty nusako vadinamoji Fermio ir Dirako funkcija:

F(E)= :

1+exp[E_EFj
kT

¢ia Er yra Fermio energija. Akivaizdu, kad energijos lygmeny uZpilda sparciai mazéja didéjant energijai E.
Todél daznai galima laikyti, kad visi elektronai yra susitelke laidumo juostos minimumuose, o visos skylés
yra susitelkusios valentinés juostos maksimumuose. Tokiais atvejais pakanka zinoti tik funkcijos £, pavidalg
laidumo juostos minimumy aplinkoje ir valentinés juostos maksimumy aplinkoje. Laidumo juostos
minimumai ir valentinés juostos maksimumai vadinami energijos sléniais. Zinome, kad ekstremumo
aplinkoje bet kuri funkcija yra apytiksliai kvadratiné (t. y. proporcinga argumento nuokrypio nuo minimumo
tasko kvadratui). Izotropinio slénio atveju tai reiSkia, kad energijos slényje izoenerginiai pavirSiai yra
apytiksliai sferiniai. Tada krivininko kinetinés energijos priklausomybé nuo bangos vektoriaus yra
paraboliné:

(1.1.3)

272
nk

E=——;
2m

e * . . .o . . . . .

¢ia m yra kruvininko efektiné masé ekstremumo aplinkoje, o bangos vektorius k atskaitomas nuo

ekstremumo taSko. Taciau daznai tokia aproksimacija yra nepriimtina. Tada izotropinio energijos slénio

neparaboliSkuma nusako neparaboliskumo koeficientas c:
272

hk
E,(1+aFE,) = -=y(E,). (1.1.5)
2m

Energijos sléniy padétys k erdvéje yra susijusios su kristalo simetrija. Pagrindiniy puslaidininkiy (Si,
Ge, GaAs ir InP) Bravé gardelé yra kubiné pavirSiuje centruota, o jos baze sudaro du atomai. Vienas atomas
yra gardelés mazge, o kitas pasislinkes pirmojo atzvilgiu iSilgai narvelio pagrindinés jstrizainés 1/4 jos ilgio
(zr. 1.1 pav.). Bet kuriai kristalo gardelei k erdvéje galima sudaryti vadinamaja atvirksting gardele.

(1.1.4)

(a) (b)

1.1 pav. Si ir Ge (a) bei GaAs ir InP (b) kristaly gardeliy elementarieji narveliai



2

Atvirkstinés gardelés primityvusis narvelis sudaromas Sitaip. Jeigu tiesioginés gardelés primityviojo narvelio
briaunas nusako vektoriai a;, @, ir a;, tada atvirkstinés gardelés primityviojo narvelio briaunas nusako
vektoriai

_ 2n(a,xay) b _ 2n(a,xa,) b _ 2n(a, xa,) (1.1.6)
=== 3 ph = , b, = ; 1.

" " 4
¢ia V) yra tiesioginés gardelés primityviojo narvelio tiiris, o lauZtiniai skliaustai zymi vektoring sandauga.
Atvirkstinés gardelés mazgai yra iSsidéste taskuose, kuriuos atitinka Sie bangos vektoriai:

3
g=> gb; (1.1.7)
i=1

cla g; (i=1, 2, 3) yra bet kokie sveikieji skaiciai. Jeigu
tiesioginé gardel¢ yra kubiné (kaip Ge, Si, GaAs ir InP
atvejais), tada atvirkstiné gardelé taip pat yra kubiné.
Auksciau apibréztieji vektoriai g — tai atvirkStinés
gardelés transliacijos vektoriai (transliacijos vektorius —
tai vektorius, kuriuo lygiagreciai paslinkus begaling
gardele, galutiné gardelés padétis yra neatskiriama nuo
pradinés). k erdvés taskai, kurie skiriasi atvirkstinés
gardelés transliacijos vektoriais, yra lygiaverciai. Todél
visos fiziskai skirtingos elektrono biisenos yra sutelktos
atvirkstinés gardelés pirmojoje Brijueno zonoje. Pirmoji
Brijueno zona sudaroma, sujungus atvirkstinés gardelés
mazga g = 0 su artimiausiais mazgais ir per kiekvienos
tokiu biidu gautos atkarpos vidurj nubrézus jai statmenag
plokstumg. Pirmoji Brijueno zona — tai $iy plokStumy
gaubiama erdvés sritis. Jos pavidalas Ge, Si, GaAs ir
InP atveju yra toks, kaip pavaizduota 1.2 pav. Be to,
1.2 pav. pavaizduotos pirmosios Brijueno zonos
simetrijos aSys: ketvirtosios eilés [100] (1.2 pav.
§i aSis pazyméta A), antrosios eilés asis [110] (Z)
ir treCiosios eilés asis [111] (A). Brijueno zonos
centras (k= 0) zymimas I". Taskai, kuriuose asys
A, X ir A kerta Brijueno zonos pavirSiy Zymimi
atitinkamai X, K ir L (zr. 1.2 pav.). Atstumas nuo
tasko I iki tasko X lygus 2n/a, kur a yra kristalo
(tiesioginés) gardelés konstanta, t.y. 1.1 pav.
pavaizduotojo Bravé narvelio briaunos ilgis.
Energijos sléniai yra taskuose I, L ir X.
Zinynuose daZniausiai pateikiama elektrono
energijos priklausomybé nuo banginio vektoriaus
absoliutinés vertés, kai Blocho bangos sklidimo
kryptis yra lygiagreti kuriai nors 1§ dviejy
aukscCiausios eilés simetrijos asiy: A ir A. Pvz.,
1.3 pav. pavaizduoti energijos sléniai GaAs
atveju. VirSutinés kreivés (su minimumu taske /I
atitinka laidumo juosta, o apatinés kreivés (su
maksimumu taske /) — valenting juosta. Kaip 2
matome, ir laidumo, ir valentiné juosta turi keleta
Saky. T.y. laidumo juostoje egzistuoja keliy rasiy
elektronai, o valentingje juostoje egzistuoja keliy
rasiy skylés. Tadiau apytiksliuose praktiniuose -4
skaiCiavimuose galima kai kuriy Saky nepaisyti ‘
arba skirtingas Sakas apjungti | vieng. Pvz., jeigu : WAVE VECTOR
skirtingy laidumo juostos Saky energijos
skirtumas yra zymiai didesnis uz k7T, tada, pagal
Fermio ir Dirako pasiskirstymo funkcijg (1.1.3),
didzioji dauguma elektrony uzims kvantines
busenas, kurios atitinka zemesnigja Saka, todél

bl

1.2 pav. Ge, Si, GaAs ir InP kristaly
gardeliy pirmoji Brijueno zona

ENERGY eV

1.3 pav. GaAs energijos juosty schema



aukstesniyjy Saky galima nepaisyti. Pvz., modeliuojant laisvojo elektrono judéjima GaAs, daznai pakanka
atsizvelgti tik ] maZziausios energijos laidumo juostos Saka, kurios sléniai 1.3 pav. pazyméti [, L, ir X].
Skaiciuojant kvantiniy Suoliy i§ pradinés buisenos i daugelj galimy galutiniy biiseny tikimybes, reikia
skaiCiuoti integralus galutiniy bliseny atzvilgiu. Integruoti jprasta energijos atzvilgiu. Tokiy integraly
pointegralinéje funkcijoje yra daugiklis, kuris vadinamas energiniu biiseny tankiu. Tai yra kvantiniy
biiseny skaicius, kuris tenka vienetiniam energijos intervalui ir vienetiniam tiiriui. Apskaiciuosime biiseny
tankio priklausomybe nuo kriivininko energijos £;. Kvantingje mechanikoje jrodoma, kad laisvosios dalelés

biiseny tankis konfigiiracingje erdvéje yra 1/4%; &ia h yra Planko konstanta (4 = 2x#). [Cia turimos omenyje
tik erdvinio judéjimo blisenos, t. y. nepaisoma daleliy sukinio.] Taigi, biiseny skaicius konfigiiracinés erdvés
tirio elemente d’r d°p yra lygus d°r &’p/h’. Kadangi p = hik, tai biiseny skai¢ius spinduliy vektoriy ir bangos

vektoriy erdvés tiirio elemente d’r d*k yra d*r d’k/(21)’. Vadinasi, biiseny skai¢ius kristalo tiirio vienete ir
bangos vektoriy erdvés tirio elemente d’k yra d’A/(2m)’. Kadangi energija priklauso tik nuo bangos
vektoriaus modulio (bangos skaiciaus) k, tai naudosime sferinio sluoksnio pavidalo tiirio elementg. Jeigu to
sluoksnio spindulys yra &, o storis dk, tada jo tiiris yra d’k = 4nk’dk. Energinis biiseny tankis N(Ej) yra lygus
biiseny skaicius tame tiirio elemente ir atitinkamo energijos pokycio dE santykiui:
1 , dk

N(E,) Qny 4n-[k(E,)] aE, . (1.1.8)
Taigi, skaiCiuojant integralg visy galimyjy kvantiniy biiseny atzvilgiu, integravimo kintamojo pakeitimas
»k — E; atliekamas pagal tokig taisykle:

Kdk — 2 N(E)dE;. (1.1.9)

Isreiske bangos skai¢iy k& i$ (1.1.4) arba (1.1.5) ir jras¢ j (1.1.8), gauname, kad parabolinés juostos atveju
biiseny tankio priklausomybé nuo energijos yra tokio pavidalo:

(2m* )3/2 [Ek
N(E)=—-F7"F—, 1.1.10
( k ) 47T2h3 ( )
o neparabolinés juostos atveju reikia naudoti bendresng formule:

2m’ )"’ dy(E,) (@m’)"
N(E,)z%w/}/(Ek) Z(Ekk):(4n2;3 (+2aE)JE,(1+aE,), (1.1.11)
kur funkcija (Ej) apibréziama (1.1.5) sarySiu (parabolinés juostos atveju pEy) = Ej, todél formulé (1.1.11)
virsta formule (1.1.10)). Reikia turéti omenyje, kad (1.1.10) ir (1.1.11) formulés nusako tik apibreztos
sukinio projekcijos kvantiniy biiseny tankj. Pilnutinis biiseny skaiius yra du kartus didesnis, nes
kiekviename energijos lygmenyje gali biiti du elektronai, kuriy sukiniy projekcijos (kryptys) yra priesingos.
(1.1.10) ir (1.1.11) reiskiniuose néra daugiklio 2, nes véliau tos formulés bus naudojamos, skaic¢iuojant
sklaidos sparta, o sklaidos metu elektrono sukinio kryptis nesikeicia.

Salia juosty neparaboliskumo, reikia atsizvelgti ir j juosty anizotropija. Paraboliniame
anizotropiniame energijos slényje izoenerginiai pavirSiai yra elipsoido formos. Tai reiskia, kad elektrono

efekting mase nusako trys vertés, kuriy kiekviena atitinka vieng i$ trijy elipsoido pagrindiniy asiy: m; , m:

ir m: Taciau daznai tokj elipsoidinj minimuma galima formaliai pakeisti sferiniu (izotropiniu) minimumu,
. . . I . . . . . . . * ¥ Ok *\1/3

kurio aplinkoje elektrono efektiné mase lygi biiseny tankio efektinei masei m, = (mxmymz) .

Atitinkamai, energijos iSraiSkose (1.1.4) ir (1.1.5) bei buseny tankio israisSkose (1.1.10) ir (1.1.11) vietoj m*
reikia naudoti biiseny tankio efekting mase.



1.2. Fononai

Bet koki N atomy sistemos virpamajj judéjima galima
iSreikSti 3N normaliyjy virpesiy (kitaip vadinamy normaliosiom
modom) suma. Kiekvieng normalyjj virpesj galima laikyti atomy
poslinkio ploksciaja banga, kuri sklinda kristalu, ir apraSyti kaip
kvanting kvazidalele — fonong. Fononai, kaip ir kitos kvazidalelés,
yra apibiidinami bangos vektoriumi k, dazniu ® ir energija.
Fonono energija yra lygi jo daznio ir Planko konstantos sandaugai:
ho . Fononai klasifikuojami pagal atomy virpesiy kryptj atzvilgiu
bangos judéjimo krypties (iSilginiai arba skersiniai) ir pagal tai, ar
§iy virpesiy metu elementariojo narvelio masés centras juda
(akustiniai fononai), ar nejuda (optiniai fononai). AiSku, kad
optiniai fononai egzistuoja tik kristaluose, kuriy Bravé narvelyje
yra daugiau negu vienas atomas. Pagrindiniy puslaidininkiy (Si,
Ge, GaAs ir InP) Bravé narvelyje yra 8 atomai (zr. 1.1 pav.). /
Fonono daznio priklausomybé nuo jo bangos vektoriaus k& 10 / TA
vadinama dispersijos désniu. Fonony dispersijos désnis yra Y,
daugiareikSmé funkcija, t. y. jis turi keleta Saky. Kaip ir elektrono 4
atveju, visos fiziskai skirtingos fonono bangos vektoriaus vertés
yra sutelktos atvirkstines gardelés pirmojoje Brijueno zonoje, kuri 0 o )
pavaizduota 1.2 pav. Zinynuose fonony dispersijos désnis 0 02 04 06 08 10
daZniausiai pateikiamas trim grafikais, kurie nusako fonony 1q00)
energijos. prlklausorn.yt.)e; nuo banglnlo .Vekto.rlaug .absoh.lvltm.e.:s 1.4 pav. Fonony dispersijos désnis GaAs
VCI:[CS, kai bang0§ skll(.l}mo kfyp‘us yra lyg¥agret1 kuriai nors i$ trijy  pristale kryptimi [100]. And X aSies
Brijueno zonos simetrijos asiy (1.2 pav. Sios aSys pazymétos A, X atidetas dydis ka/(2n); Sia k yra bangos
ir A). PaZzyméjus atomy skaiCiy Bravé narvelyje raide p, Saky skaicius, o a yra gardelés konstanta
skai¢ius bendruoju atveju yra lygus 3p. I$ jy 3 atitinka akustinius
fononus (2 atitinka skersinius, 1 — isilginius), o likusios 3p — 3 atitinka optinius fononus (2p — 2 atitinka
skersinius, p — 1 — i8ilginius). Taciau dazniausiai dél kristalo simetrijos kai kurios $akos sutampa arba yra
"uzdraustos". Pvz., auk$¢iau minétyjy puslaidininkiy dispersijos désnis kryptimi [100] (A) turi tik keturias
Sakas (Zr. 1.4 pav.) — TA (skersiniai akustiniai fononai), LA (iSilginiai akustiniai fononai), 7O (skersiniai
optiniai fononai) ir LO (iSilginiai optiniai fononai). Visoms akustinés Sakoms biidinga tai, kad taske k=0
fonono energija lygi nuliui, o kai k& zZymiai mazesnis uz atvirkstinés gardelés konstanta, fonono energija
proporcinga k (zr. 1.4 pav.). Visoms optinéms Sakoms btidinga tai, kad fonono energija didziausia taske £ =0,
o energijos priklausomybé nuo k& yra silpnesné, negu akustiniy Saky atveju (zr. 1.4 pav.). Todél,
skaitmeniSkai modeliuojant sklaidg optiniais fononais, dazniausiai tariama, kad optinio fonono energija yra
konstanta, t. y. nepriklauso nuo £ (taciau skirtingy risiy optiniy fonony energijos gali biiti skirtingos).

Apibréztos rusies ir apibréZzto bangos vektoriaus fonony vidutinj skai¢iy nusako Bezé ir EinSteino
pasiskirstymo funkcija:
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¢ia w yra fonony daznis, o n(w) yra duotosios rusies fonony, kuriy daznis o, skaicius.

(@) = (1.2.1)



2. Sotkio diodo modeliavimas

2.1. Sotkio kontakto energijos juosty diagrama

Kontaktai biina dviejy rii§iy — ominiai ir uZtvariniai. UZtvariniai kontaktai dar vadinami ,,Sotkio
kontaktais“. Ominiai kontaktai sudaro sglygas nekliudomam kriivininky judéjimui i§ kontakto medziagos
(metalo) j puslaidininkj arba atvirki¢iai. Sotkio kontaktai sudaro potencinj barjera, kurj turi jveikti
kriivininkas, judédamas tarp dviejy medziagy.

Nors fizikiniai reiskiniai, kurie vyksta ominiuose kontaktuose, yra nemaziau sudétingi uz fizikinius
reiskinius, kurie vyksta Sotkio kontaktuose, tadiau puslaidininkinio jtaiso teoriniame modelyje ominio
kontakto matematinis apraymas yra Zymiai paprastesnis, negu Sotkio kontakto (modeliavimo metu galima
laikyti, kad ominio kontakto srityje néra erdviniy elektriniy kriiviy ir neatsiranda kontaktinis potencialy
skirtumas). Todél smulkiau aptarsime tik Sotkio kontakta.

Sotkio kontakto elektrinéms savybéms suprasti patogu pasinaudoti energijos juosty diagrama.
Puslaidininkiniy jtaisy energijos juosty diagramose nurodomos §ios trys energijos: 1) Fermio energija F (dar
vadinama Fermio lygmeniu); 2) laidumo juostos apatinis krastas E,, 3) valentinés juostos virSutinis krastas .
Be to, energijos juosty diagramose kartais pavaizduojamas ir vakuumo lygmuo — elektrono energija vakuume,
prie pat puslaidininkio paviriaus. Prie§ sudarant Sotkio kontakto energijos juosty diagramg, naudinga
prisiminti priezastis, dél kuriy energijos juosty diagramos yra daznai naudojamos puslaidininkiniy jtaisy
veikimo analizei, ir kartu — kelias formules, kurios Zinomos i§ kietojo kiino elektronikos kurso. Pagal
energijos juosty krasty E. ir £, kitimg erdvéje galima spresti apie elektrinio potencialo ¢ pasiskirstyma:

E.=E—ep, E,=FE—ep, (2.1.1)
¢ia E ir E\p yra juosty krastai, kai elektrinis laukas yra lygus nuliui. Pagal skirtuma tarp Fermio energijos F'
ir juosty krasty galima apskaiciuoti elektrony ir skyliy tankius # ir p:

F-FE E —-F
n=N0exp[ chj’ p=Nvexp[ - j; (2.1.2)

kT

¢ia N, ir N, yra vadinamieji efektiniai bliseny tankiai laidumo ir valentinéje juostose (pastarosios
koncentracijy iSraiSkos galioja tada, kai puslaidininkis yra neiSsigimgs, t. y. kai jo Fermio lygmuo F yra
draustinéje juostoje, toli nuo leistiniy juosty krasty, t.y. E. — F >> kT ir F — E,>> kT). Zinant potencialg ¢
bei kriivininky tankius # ir p, galima apskaiCiuoti elektrinio lauko stiprj £= -dg/dx, bei kriivininky tankiy
gradientus dn/dx ir dp/dx (vienma¢io modelio atveju). Zinant elektrinio lauko stiprj bei kriivininky tankius ir
ju gradientus, galima apskaiciuoti elektrony ir skyliy sroviy tankius:

: dn . dp
7, :enunéo"+eDna, Jp :epupg—era; (2.1.3)

¢ia pirmieji démenys nusako elektrony ir skyliy dreifiniy sroviy tankius, o antrieji — elektrony ir skyliy
difuziniy sroviy tankius (u, ir u, yra elektrony ir skyliy judriai, o D, ir D, — difuzijos koeficientai). Kaip
matome, pagal energijy E., E, ir F' priklausomybe nuo koordinatés galima apskaiciuoti visus puslaidininkinio
jtaiso buiseng nusakancius dydzius (kriivininky koncentracijas ir sroviy tankius).

Sotkio kontakto energijos diagramos sudarymg iliustruoja 2.1 pav. Pradedame nuo izoliuoty medziagy
—metalo ir n tipo puslaidininkio. Kol tarp jy néra kontakto, vidinio elektrinio lauko néra (potencialas ¢ visur
yra lygus nuliui), todél, pagal (2.1.1), energijos juostos yra ,ploks¢ios“, kaip pavaizduota 2.1a pav.
Akivaizdu, kad abiejy medziagy Fermio energijos nesutampa. Tai reiskia, kad, sudarius elektrinj kontakta
tarp metalo ir puslaidininkio, sistema nebus termodinaminéje pusiausvyroje. [Fermio energijos fizikiné
prasmé — tai vidutinis darbas, kurj reikia atlikti, norint padidinti elektrony skai¢iy puslaidininkyje vienetu.
T.y. Fermio energija — tai elektrony sistemos cheminis potencialas, perskai¢iuotas vienam elektronui.
Termodinamikoje jrodoma, kad tuo atveju, kai sistema yra termodinaminéje pusiausvyroje (t.y. sistemoje
nevyksta Silumos persiskirstymas, neteka elektros srové, néra difuzijos), sistemos cheminis potencialas yra
vienodas visuose sistemos taSkuose. Vadinasi, kai sistema yra termodinaminéje pusiausvyroje, Fermio
energija turi biiti vienoda visuose sistemos taSkuose.] Sudarius kontakts, prasidés elektrony apykaita tarp
abiejy medziagy. Elektrony srautas i§ medZziagos su mazesniu iSlaisvinimo darbu (t. y. su didesne Fermio
energija) ] medziagg su didesniu iSlaisvinimo darbu (t. y. su maZesne Fermio energija) bus didesnis uz
priesingos krypties elektrony srauta. 2.1 pav. atveju elektrony iSlaisvinimo darbas puslaidininkyje yra
mazesnis uz jy islaisvinimo darba metale. Taigi, atsiras elektrony srautas i§ puslaidininkio j metala. Kadangi
elektrono kriivis neigiamas, tai elektros srovés kryptis bus priesinga — i§ metalo j puslaidininkj. Si elektros
srové yra neelektrostatinés prigimties (t. y. ji néra susijusi su elektriniu lauku). Dél Sios neelektrostatinés
sroves puslaidininkis jgyja perteklinj teigiama kravj, o metalas — perteklinj neigiamg kraivj. Tai reiskia, kad
metalo potencialas tampa mazesnis uz puslaidininkio potencialg. T.y. atsiranda elektrinis laukas, kurio
kryptis priesinga neelektrostatinés srovés krypéiai. Sis laukas létina elektrony peréjima i§ puslaidininkio j
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2.1 pav. Sotkio kontakto energijos juosty diagramos sudarymas. a — izoliuoty metalo ir n tipo puslaidininkio
energijos juostos, b — Sotkio kontakto energijos juosty diagrama termodinaminéje pusiausvyroje. Ape
ir Apua yra elektrono iSlaisvinimo darbai metale ir puslaidininkyje, /' yra Fermio energija, Ux yra
kontaktinis potencialy skirtumas tarp metalo ir puslaidininkio, d yra nuskurdintojo sluoksnio storis.

metala, todél kriivio persiskirstymas sulétéja. Pra¢jus tam tikram laikui, kriivininky persiskirstymas baigiasi,
t.y. sistema atsiduria termodinaminéje pusiausvyroje. Sioje biisenoje Fermio lygmuo yra vienodas visuose
taskuose, ta¢iau energijos juostos yra uzlinkusios. Sio uzlinkimo prieZastis — minétasis elektrinis laukas, t. y.
potencialo kitimas erdvéje. Pagal (2.1.1), potencialo kitimas erdvéje reiskia, kad juosty krastai taip pat
priklauso nuo koordinatés (,,uzlinksta®). Taip pat uzlinksta ir visi kiti energijos lygmenys — tame tarpe ir
vakuumo lygmuo. Sis laukas egzistuoja tik siauroje srityje arti kontakto. Toliau nuo kontakto elektrinis
laukas lygus nuliui, t. y. energijos juostos yra ploks¢ios, o Fermio lygmuo yra tokiu paciu atstumu nuo juosty
krasty, kaip ir izoliuotame puslaidininkyje (zr. 2.1b pav.). Juosty uzlinkimo dydis yra proporcingas
potencialy skirtumui tarp metalo ir puslaidininkio. I§ 2.1 pav. matyti, kad Sis uzlinkimas yra lygus skirtumui
tarp Fermio lygmeny izoliuotose medziagose. T.y. metalo ir puslaidininkio potencialy skirtumas
termodinamingje pusiausvyroje (kontaktinis potencialy skirtumas) lygus

1
UK = ¢met - ¢pusl = ;(Fmet - Fpusl) ; (214)

¢ia Fine ir Fpuq yra Fermio energijos izoliuotuose metale ir puslaidininkyje (Zr. 2.1a pav.), 0 @me it @pus Yra ju
potencialai, sudarius sandirg (Cia turimi omenyje potencialai erdvés srityse, kuriose néra erdvinio kriivio,
t. y. pakankamai toli nuo kontakto).

2.2. Nuskurdinimo artinys Sotkio kontaktui

Dabar aptarsime erdvinio elektrinio kriivio tankio, elektrinio lauko stiprio ir potencialo
priklausomybes nuo koordinatés Sotkio kontakte termodinaminés pusiausvyros salygomis. Visy pirma reikia
pastebéti, kad pilnutinis kriivis puslaidininkyje yra prieSingas pilnutiniam kriiviui metale, nes pilnutinis
sanduros kravis turi biiti lygus nuliui. Metale elektrony biiseny tankis yra toks didelis, kad visas perteklinis
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kriivis ,,sutelpa® j vieng pavirSinj atominj sluoksnj. Todé¢l galima laikyti, kad metale perteklinis kriivis yra ne
tirinis, o pavirsinis (t. y. kriivio sluoksnio storj galima laikyti lygiu nuliui). PavirSinis kriivis apibiidinamas
pavir§iniu kriivio tankiu o (matuojamas C/m?). I§ elektrostatikos kurso Zinoma, kad pavir§inio kravio tankio
o sukuriamo elektrinio lauko stipris yra lygus

g =2 22.1)
28,6

(81 lygybé nesunkiai jrodoma, pasinaudojus Gauso teorema). Skaiciuojant pilnutinj elektrinio lauko stiprj,
prie metalo pavirSinio kriivio lauko (2.2.1) reikia pridéti puslaidininkyje egzistuojancio erdvinio kriivio
sukuriamg elektrinj laukg. Pastarajji lauka galima apskaiciuoti, naudojantis vadinamuoju nuskurdinimo
artiniu, kuris aprasSytas kitoje pastraipoje.

Nesunku pastebéti, kad elektrony tankis priekontaktinéje puslaidininkio srityje, kurioje egzistuoja
elektrinis laukas, turéty baiti Zymiai maZesnis uz kriivininky tankj neutraliojoje puslaidininkio dalyje. Si
iSvada iSplaukia i§ elektrony tankio » iSraiSkos (2.1.2). Kaip matyti 2.1b pav., kontakto plokstumoje Fermio
lygmuo yra toliau nuo laidumo juostos kraSto, negu puslaidininkio tiiryje. Pagal (2.1.2), krivininky tankio
natiiraliojo logaritmo sumazéjimas yra lygus atstumo tarp Fermio lygmens ir laidumo juostos krasto
padidéjimui (t. y. potencinio barjero auksciui), padalytam i§ £7. Antra vertus, minétasis potencinio barjero
aukstis yra lygus kontaktiniam potencialy skirtumui Uy, padaugintam i$ elementariojo kriivio e (zr. 2.1b
pav.). Praktikoje ¢|Ug| = (0.4 + 0.9) eV. Turint omenyje, kad kambario temperattroje k7 =~ 0.0254 eV, galima
teigti, kad puslaidininkio elektrony tankio logaritmas prie pat kontakto yra dydziu
(0.4 +0.9)/0.0254 = (16 + 35) mazesnis, negu puslaidininkio tiiryje. Tai atitinka elektrony tankio santykinj
sumazéjima e'® + e = 107 = 10" karty. Vadinasi, priekontaktinéje puslaidininkio srityje, kurioje egzistuoja
elektrinis laukas, elektrony koncentracija yra keliomis eilémis mazesné uz jy koncentracija puslaidininkio
tiryje. Todél §is prieckontaktinis sluoksnis vadinamas nuskurdintuoju sluoksniu. Zinome, kad elektrinio
neutralumo sglygomis legiruotame puslaidininkyje pagrindiniy kriivininky koncentracija yra praktiskai lygi
priemaiSiniy atomy koncentracijai. Vadinasi, sumazgéjus pagrindiniy kriivininky tankiui, atsiranda
nesukompensuotas prieSingo zenklo erdvinis kriivis, kurj sukuria priemaiSy jonai. Taigi, nuskurdintame
sluoksnyje egzistuoja erdvinis elektrinis kriivis, kurio Saltiniai yra jonizuoti priemaiSy atomai. n tipo
puslaidininkyje tai yra teigiamieji donory jonai. Kadangi nuskurdintame sluoksnyje $iy atomy tankis yra
daug didesnis uz elektrony tankj, tai nepadarysime didelés klaidos, jeigu laikysime, kad nuskurdintame
sluoksnyje is viso néra elektrony. Sis artinys vadinamas nuskurdinimo artiniu. Nors §i prielaida yra tik
apytikslé ir ji negalioja nuskurdintojo sluoksnio viename kraste, ta¢iau ji leidzia pakankamai tiksliai teoriskai
aprasyti pagrindines Sotkio kontakto savybes.

Laikant, kad nuskurdintame sluoksnyje egzistuoja tik jonizuoty priemaisy kriivis, erdvinio kriivio
tankio p (C/cm’) pasiskirstymas yra toks, kaip pavaizduota 2.2a pav. Cia taskas x =0 atitinka kontakto
plokstuma, o taSkas x = d atitinka nuskurdintojo sluoksnio krasta (d yra nuskurdintojo sluoksnio storis). Taigi,
tolygaus legiravimo atveju erdvinio kriivio pasiskirstyma n tipo puslaidininkio Sotkio kontakte galima
uzraSyti Sitaip:

0 x<0;
p(x)=00(x)+4eN,, 0<x<d,; (2.2.2)
0 x>d.

Cia pirmasis démuo atspindi neigiamajj kriivi metale (kadangi tai yra pavirsinis krivis, o ne tirinis kravis,
tai Siame démenyje yra Dirako delta funkcijos pavidalo daugiklis d(x)). Np yra donory tankis puslaidininkyje.

Zinant erdvinio kriivio pasiskirstyma, elektrinio lauko pasiskirstyma galima apskaiciuoti, i§sprendus
Puasono lygtj:

¥ _r. 2.2.3)
dx g
Pavirsinio kriivio tankis metalo pavirsiuje:
o=eN,d. (2.2.4)
Tas pavirsinis kriivis sukuria vienalytj elektrinj lauka
& =2 = eNpd (2.2.5)

26,6 2¢8,€
Toki patj elektrinj lauka prie metalo pavirSiaus sukuria ir nuskurdintojo sluoksnio kriivis, nes tas kruvis yra

prieSingas metalo kriviui. Vadinasi, pilnutinis elektrinio lauko stipris prie metalo pavirSiaus yra 2 kartus
didesnis:
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2.2 pav. Erdvinio elektrinio kriivio tankio (a), elektrinio lauko stiprio (b) ir potencialo (c) priklausomybé
nuo koordinatés Sotkio kontakte nuskurdinimo artinyje.

N, d
| £(0) |= 2% (2.2.6)
EpE
Tai yra Puasono lygties pradiné (krastiné) salyga. Suintegravus, gaunama:
0, x<0;
N
|£(x) =422 (d - x), 0<x<d; 2.2.7)
o
0, x>d.
Suintegravus dar karta, gaunama potencialo priklausomybé nuo koordinatés:
2
_eNpd” X <0;
2¢,6
X d eN
p(x) ==& (x)dx = [£(x)dx = { ~—L(d —x)’, 0<x<d; (2.2.8)
. ! 2¢,6
0, x>d.

Taip apibrézus potencialo atskaitos taska, potencialo ¢ verté srityje x <0 yra lygi anksCiau minétam
kontaktiniam potencialy skirtumui Uk. Vadinasi,

N, d*
U, =-04 (2.2.92)
2¢,6

2
d= 225U . (2.2.9b)
eN,

Taigi, nuskurdintojo sluoksnio storis d yra tiesiog proporcingas kvadratinei Sakniai i$ kontaktinio potencialy
skirtumo ir atvirksciai proporcingas kvadratinei Sakniai i$ priemaiSiniy jony koncentracijos Np. Reikia turéti
omenyje, kad Si formulé galioja tik termodinaminéje pusiausvyroje. Esant iSorinei jtampai U, prie
kontaktinio potencialo Uy reikia pridéti U (zr. (2.3.2) formulg).

2.2b pav. akivaizdu, kad elektrinis laukas yra stipriausias kontakto plokstumoje (x = 0). IS (2.2.9b) ir
(2.2.7) iSplaukia tokia didziausiojo elektrinio lauko stiprio iSraiska:

Isreiske d, gauname




[2eN
E e = | 2| U |- (2.2.10)
EyE

Pvz., kai Np = 10 m™, & = 11,8 (Si dielektriné skvarba), 0 Ux = 0,7 V, tada Epax = 5 - 10° V/m.

2.3. Sotkio kontaktas esant iSorinei jtampai

2.1b pav. matome, kad Sotkio kontakte egzistuoja potencinis barjeras, kurj turi jveikti elektronai,
kurie juda i§ puslaidininkinio j metalg arba i§ metalo j puslaidininkj. Termodinaminéje pusiausvyroje $io
potencinio barjero aukstis i§ puslaidininkio pusés yra lygus e|Ug|, o i§ metalo pusés barjero aukstis lygus
elUk| + (Eqo — Fpus); €ia Zymenys ,,Eq“ ir ,,Foug turi ta paciag prasme, kaip 2.1a pav. [Tikrovéje potencinio
barjero aukstis yra Siek tiek mazesnis dél puslaidininkio elektrono sgveikos su jo veidrodiniu atspindziu
metale, taciau Cia Sis reiSkinys nebus nagrinéjamas.] Potencinj barjera jveikia tik tie elektronai, kuriy energija
didesné uz barjero ,,virstine (ji yra kontakto plokstumoje). Termodinaminéje pusiausvyroje tokiy elektrony
skaiCius abiejose kontakto pusése yra vienodas, tod¢l elektrony srautai i§ puslaidininkio j metalg ir i§ metalo j
puslaidininkj yra vienodi ir pilnutiné elektrony srové lygi nuliui (zr. 2.3a pav.).

Dabar tarkime, kad prie kontakto prijungta iSoriné jtampa. Priklausomai nuo jtampos poliarumo,
skiriama tiesioginé jtampa (kai iSorinés jtampos poliarumas yra priesingas kontaktinio potencialy skirtumo
poliarumui) ir atgaliné jtampa (kai iSorinés jtampos ir kontaktinio potencialy skirtumo poliarumai yra
vienodi). Kadangi nuskurdintajame sluoksnyje elektrony koncentracija yra Zymiai maZesné, negu
neutraliojoje puslaidininkio srityje ir metale, tai jo laidumas yra zymiai mazesnis uZ neutraliosios srities ir
metalo laidumg (t.y. varza yra Zymiai didesné¢). Tai reiSkia, kad didzioji iSorinés jtampos dalis tenka
nuskurdintajam sluoksniui (0 <x <d). Srityse x <0 ir x > d jtampos kritimas yra mazas. Todél, prijungus
jtampg, Siose srityse elektrinis laukas yra labai silpnas (praktiskai lygus nuliui) ir energijos juostos lieka
plokséios. ISoriné jtampa pasireiskia tuo, kad pasikeicia potencinio barjero aukstis i§ puslaidininkio pusés:
tiesioginés jtampos atveju jis sumazéja (2.3b pav.), o atgalinés jtampos atveju jis padidéja (2.3c pav.).
Barjero aukstis i$ metalo pusés beveik nepriklauso nuo jtampos. IS Fermio ir Dirako funkcijos (2.3) i$plaukia,
kad galinciy jveikti potencinj barjerg elektrony skaiCius eksponentiSkai priklauso nuo barjero aukscio.
Tiksliau, padidéjus barjero auksciui dydziu AE, galinCiy ji jveikti elektrony skaiCius sumazéja exp(AE/kT)
karto. Vadinasi, iSoriné jtampa keicia elektrony srauta i§ puslaidininkio j metalg (tiesioginé jtampa ta srauta
padidina, o atgaliné sumazina), taCiau beveik nekeiCia elektrony srauto iS metalo j puslaidininkj. Todél
Sotkio kontaktu tekanéios srovés priklausomybé nuo iSorinés jtampos U yra tokio pavidalo:

I=1, {exp(%)—l} (2.3.1)

¢ia I, yra vadinamoji soties srové, kuri nusako pastovy elektrony srauta i§ metalo | puslaidininkj, o
eksponentinis démuo nusako priklausantj nuo iSorinés jtampos elektrony srautg i$ puslaidininkio j metala.
(2.3.1) ir kitose formulése teigiama U verté atitinka tiesioging jtampa, o neigiama — atgaling jtampa.

Kadangi pilnutinj potencialy skirtumg tarp metalo ir puslaidininkio (Uk + U) salygoja nuskurdintojo
sluoksnio erdvinis kriivis, tai aiSku, kad, kintant tam potencialy skirtumui, turi keistis ir nuskurdintojo
sluoksnio kriivis. Kadangi erdvinio kriivio tankis nuskurdintame sluoksnyje yra pastovus (jis lygus eNp), tai
pilnutinis to sluoksnio kriivis gali pasikeisti, tik pakitus nuskurdintojo sluoksnio storiui d. Vadinasi, kintant
iSorinei jtampai U, kei¢iasi ir nuskurdintojo sluoksnio storis d. Sis sarysis gaunamas i§ (2.2.9b) lygybeés,
pakeitus kontaktinj potencialy skirtumag Uy pilnutiniu potencialy skirtumu. Atsizvelgus j anks¢iau minétg
jtampos Zenkly taisykle, pilnutinio potencialy skirtumo modulis yra lygus |Ux| — U. Todél

_ 2¢¢ 3
d= {eND (U |-U). (2.3.2)

Tiesioginé jtampa U gali tapti didesné uz |Uk|. Tada (2.3.2) formulés taikyti negalima. Tada ir visas anks¢iau
aprasSytas teorinis modelis tampa netinkamas, nes nustoja galioti pagrindiné nuskurdinimo artinio prielaida
(kad elektrinis laukas egzistuoja tik nuskurdintame sluoksnyje, kuriame praktiskai néra laisvyjy kriivininky).

Sotkio diodo soties srové — tai virsbarjerinés elektrony injekcijos (kitaip vadinamos
termoelektroninés emisijos) i$ metalo j puslaidininkj srové. Sios srovés tankj (t.y. srove ploto vienetui)
apytiksliai nusako vadinamoji Ri¢ardsono lygtis:

i = A T? ex —g; 233
Js p( ij ( )

¢ia @, yra potencialo barjero aukstis i§ metalo pusés, T yra temperatiira, o 4" yra efektiné Ricardsono
konstanta:
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Vakuumo lygmuo L#,i Ug<0,U=0
i\ | Ie| Ul Vakuumo lygmuo
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Vakuumo lygmuo LL.E Uy <0, U>0.
I~ | Vakuumo lygmuo
o
E\ J f e|U AU | E
b ~—_ .
< d R
Vakuumo lygmuo < >
| . Ug<0,U<0.
) i i Vakuumo lygmuo
i I elU+U |
F | .
| F
‘ i E

v

2.3 pav. Sotkio kontakto energijos juosty diagrama termodinaminéje pusiausvyroje (a), prijungus tiesioging

itampa (b) ir prijungus atgaling jtampa (c).
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2
A*:M:ﬁkﬂ-l,zom-w Am2K?2; (2.3.4)
h m, m,
¢ia my yra elektrono masé vakuume, m, yra puslaidininkio elektrony efektiné masé statmena pavirSiui
kryptimi (bendruoju atveju masé gali priklausyti nuo pasirinktosios krypties), e yra elektrono kriivis, & yra
Bolcmano konstanta, # yra Planko konstanta, o 4 yra ,,elementarioji* Ri¢ardsono konstanta, kuri atitinka
elektrony emisijg j vakuuma (4 iSraiska skiriasi nuo A" i§raiskos tuo, kad vietoj m, yra my).
Jradius j iSraiska (2.3.3) j Sotkio diodo VAch israiska (2.3.1), gaunama tokia teoriné formulé:

J=AT? exp(—%){exp(i—?)—l] (2.3.5)

Jeigu nepaisoma vadinamojo Sotkio efekto (potencialo barjero auk§¢io sumazéjimo esant elektriniam laukui),
tada @, nepriklauso nuo U ir VAch pavidalg lemia tik lauZtiniuose skliaustuose esantis reiskinys.

2.4. Sotkio diodo kontaktinio potencialy skirtumo teoriné iSraiska

Metalo ir puslaidininkio kontakto kontaktinis potencialy skirtumas — tai toks metalo ir puslaidininkio
potencialy skirtumas, kai elektros srové yra lygi nuliui, t. y. kai elektrony srautas i§ puslaidininkio j metala
yra lygus prieSingos krypties elektrony srautui. Elektrony srautg i§ metalo j puslaidininkj iSreiskia
Ricardsono lygtis (2.3.3). TeoriSkai iSreikS§ime elektrony srauta i§ puslaidininkio j metalg. Remsimés
prielaida, kad elektrony laisvasis kelias puslaidininkyje yra daug maZesnis uz nuskurdintojo sluoksnio storj.
Tada teoriskai skaiiuojant galima atsizvelgti tik j puslaidininkio elektronus, esancius prie pat kontakto
plokstumos. Jeigu metalo ir puslaidininkio kontaktas yra plokStumoje x =0, elektrony, kurie pereina i$
puslaidininkio j metalg, srovés tankis yra lygus

Jposm =—en(0)Xv,) ; (2.4.1)

¢ia n(0) yra elektrony koncentracija taske x =0, v, yra elektrono grei¢io x komponenté, o {(v,) elektrony,
kuriy v, <0, grei¢io x komponentés vidurkis (¢ia laikoma, kad puslaidininkis yra puserdvyje x> 0).
Skaiciuodami §j vidurkj, remsimés tuo, kad termodinaminéje pusiausvyroje elektrony greiciy skirstinys yra
apytiksliai lygus Maksvelo skirstiniui. T. y. santykiné dalis elektrony, kuriy grei¢io x komponenté yra tarp vx

ir Ux + duy, yra lygi
m* 1/2 m*vz
v )dv, = exp| — L \dv_; 242
f,)dv, (21:ij p( 2ij . (2.4.2)

¢ia f{v) yra Maksvelo pasiskirstymo tikimybés tankis (m* yra elektrono efektiné masé puslaidininkyje). Tada

¢ kT D
W)= [v.fw)dv, =- elEE (2.4.3)

¢ia v yra vidutinis elektrono Siluminio judéjimo greitis (grei¢io modulio vidurkis). Elektrony koncentracija
n(0) galima apytiksliai apskai¢iuoti naudojantis tuo, kad didZioji dauguma laisvyjy elektrony uzima
energines biisenas, kurios yra arti laidumo juostos apatinio krasto, ir tuo, kad energijos lygmens E uzpilda
(t. y. vidutinis duotosios energijos E elektrony skaigius) yra proporcinga exp(-E/kT). Sio proporcingumo
koeficientas yra konstanta, kuri priklauso tik nuo puslaidininkio prigimties ir nepriklauso nuo koordinatés
(jeigu puslaidininkis yra vienalytis). Todél, kaip akivaizdu i§ Sotkio diodo energijos lygmeny diagramos (zr.
2.3 pav.), elektrony koncentracija taSke x =0 esant termodinaminei pusiausvyrai yra exp(e|Ux|/kT) karty
mazesné negu puslaidininkio ttryje (t.y. toli nuo kontakto plokstumos, kai erdvinio kriivio tankis ir
elektrinis laukas lygilis nuliui, o energijos lygmenys nepriklauso nuo koordinatés). Antra vertus, n
puslaidininkyje beveik visi elektronai atsiranda dél donoro atomy jonizavimo. Kadangi beveik visi donoro
atomai yra jonizuoti (neteke¢ elektrono), tai elektrony koncentracija elektrinio neutralumo salygomis yra lygi
donoro atomy koncentracijai Ngy. Taigi,

n(0) =N, exp(—%). (2.4.4)

Irase vidutinio greicio iSraiSka (2.4.3) ir koncentracijos iSraiSka (2.4.4) i srovés tankio iSraiska (2.4.1),
gauname srovés, kurig salygoja elektrony pernasa i$ puslaidininkio j metalg, tankj termodinaminéje

pusiausvyroje:
. e|Ug | kT
Joysm = €Ny exp(——kTK j ’—2nm < (2.4.5)

Kadangi termodinaminés pusiausvyros salygomis §i srové yra prieSinga termoelektroninés injekcijos srovei
(2.3.3), tai gauname lygtj kontaktinio potencialy skirtumo |Uy| atzvilgiu. IS jos i$plaukia tokia |Uk| iSraiska:
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A T?\ 2um *

(2.4.6)

@
|UK:—b+k—Th{eNd Kz ]
e e

2.5. Einsteino sarySis
Kravininky generacijos ir rekombinacijos bei jy pagavimo | gaudykles ir iSlaisvinimo i§ gaudykliy
vyksmai Sotkio diody savybéms turi palyginti maza jtaka. Modeliuojant Sotkio dioda, galima teigti, kad
minétieji vyksmai jame nevyksta, t.y. elektrony koncentracija gali keistis tik dél jy laidumo srovés, kurios
tankio bendroji iSraiska yra Sitokia:

Jj,=enu & +eD, Z—z ; (2.5.1)

Cia p, yra elektrony judris, & yra elektrinio lauko stipris (kadangi energija taip pat Zymima raide ,,£%, tai
elektrinj lauka Zymésime kitokiu S$riftu), D, yra elektrony difuzijos koeficientas. Pirmasis démuo (2.5.1)
reiskinyje nusako vadinamajg dreifo srove (t. y. kryptinga elektrony judéjima elektriniame lauke dél jégos,
kuria tas laukas veikia elektronus), o antrasis démuo nusako difuzijos srove (t.y. elektrony persiskirstymag
erdvéje dél betvarkio $iluminio judéjimo). Aisku, kad modeliuojant Sotkio diodg abu démenys yra vienodai
svarbiis, nes, pvz., termodinaminéje pusiausvyroje, kai pilnutinis laidumo srovés tankis yra lygus nuliui,
egzistuoja nuskurdintasis sluoksnis, kuriame yra stiprus elektrinis laukas, taigi ir dreifo srové. Kad pilnutiné
srové biity lygi nuliui, minétaja dreifo srove visuose erdvés taskuose turi kompensuoti difuzijos srové.

Vadinasi, pusiausvirgjj erdvinj kruvininky pasiskirstyma puslaidininkyje lemia jy difuzijos ir dreifo
pusiausvyra. Antra vertus, jeigu yra zinomi kriivininky biiseny energinis tankis juostose N(E) bei juosty
krasty energijos kiekviename taske, tada krivininky koncentracija kiekviename taske galima apskaiciuoti,
padauginus energinj tankj N(F) i$ funkcijos f{E), kuri yra lygi vidutiniam energijos £ kvantinés biisenos
elektrony skaiciui, ir suintegravus sandauga N(E) f(E) energijos E atzvilgiu (pvz., elektrony atveju reikéty
integruoti nuo laidumo juostos apatinio krasto E, iki +o). Nagrinéjant puslaidininkiniy prietaisy stacionariaja
biisena, kai néra termodinaminés pusiausvyros (pvz., esant pastoviai iSorinei jtampai arba pastoviam
apSvietimui), daZniausiai galima teigti, kad funkcija f{F) yra tokio paties pavidalo, kaip termodinaminéje
pusiausvyroje, t. y. Fermio ir Dirako pasiskirstymo funkcija (1.1.3), taciau Fermio lygmuo Er bendruoju
atveju gali priklausyti nuo koordinatés. Be to, Fermio lygmuo gali biiti skirtingas elektronams ir skyléms
(tada tie du Fermio lygmenys yra vadinami atitinkamai elektrony ir skyliy Fermio kvazilygmenimis). Dydis
n, kuris jeina j elektrony srovés tankio israiskg (2.5.1), yra minétasis reiskinio N(E) f(E) integralas elektrony
energijos atzvilgiu (nuo E.(x) iki +o0). Akivaizdu, kad srovés iSraiSka (2.5.1) gali biiti teisinga tik tuomet, kai
elektrono judris ir difuzijos koeficientas nepriklauso nuo energijos arba kai daugumos elektrony energijos
priklauso palyginti siauram energijos intervalui, kuriame judris ir difuzijos koeficientas yra praktiskai
pastovis. I§ pastaryjy dviejy sglygy dazniausiai yra tenkinama antroji sglyga, nes, pagal Fermio ir Dirako
funkcijg, daugumos elektrony energijos priklauso energijos intervalui nuo E. iki E, + 2kT. Palyginus kT/e
verte su tipiSkomis kontaktinio potencialy skirtumo vertémis (Ux = (-0.4 —-0.9) V), galima pastebéti, kad
kT/e yra viena eile mazesnis. Todél nebus didelés klaidos, jeigu tarsime, kad visy elektrony energija yra lygi
E.. Tada judris u, ir difuzijos koeficientas D,, kurie yra (2.5.1) reiSkinyje, atitinka laidumo juostos
apatiniame krasSte esancius elektronus.

Taigi, iSsiaiSkinome, kodél, apskaiciuojant srovés tankj (2.5.1), galima tarti, kad judris z ir difuzijos
koeficientas D yra konstantos. Kitas klausimas yra ty dviejy konstanty tarpusavio sarysis. Kad judris ir
difuzijos koeficientas turéty buiti vienareikSmiskai susije tarpusavyje, aisku i§ tokiy bendry samprotavimy.
Kaip minéta, dreifo ir difuzijos pusiausvyra lemia stacionaryjj kriivininky pasiskirstymg erdvéje. Pvz.,
padidinus g, verte ir nepakeitus D, vertés, dreifo srove, kuri priesinasi elektrony difuzijai i§ puslaidininkio |
metala (Sotkio diode), kompensuos difuzing srove esant silpnesniam laukui. Tai reiskia, kad j metala pereis
maziau elektrony, nuskurdintojo sluoksnio plotis ir |Ux| bus mazesni, o elektrony koncentracija
puslaidininkyje padidés. Taciau |Ug| turi buti lygus tiksliai apibréztai vertei (2.1.4), kuri iSplaukia i
kvantinés statistinés mechanikos. Kitaip sakant, krtivininky judriai ir difuzijos koeficientai turi biti tokie,
kad, nusistovéjus stacionariai biisenai, kriivininky koncentracijos priklausomybé nuo koordinatés atitikty
(2.1.2) formules. ISvesime judrio ir difuzijos koeficiento sarysj, kuris iSplaukia i§ Sio reikalavimo. Kaip
minéta, bendruoju atveju (2.1.2) formulése Fermio lygmuo bei juosty krastai priklauso nuo koordinatés.
Taciau, kad biity papraséiau, judrio ir difuzijos koeficiento sarysj iSvesime, remdamiesi prielaida, kad yra
termodinaminé pusiausvyra. Tada Fermio energija yra konstanta (nuo koordinatés gali priklausyti tik
energijos lygmenys). Termodinaminéje pusiausvyroje laidumo srové (2.5.1) yra tapaciai lygi nuliui visuose
sistemos taskuose:

enp & +eD, =0. (2.5.2)

dn
dr
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I Sia lygtj jraSome bendraja neissigimusio puslaidininkio elektrony koncentracijos israiska (2.1.2):

n=N, exp(F k_TEJ (2.5.3)

ir atsizvelgiame | tai, kad termodinamingje pusiausvyroje F' nepriklauso nuo koordinatés (t. y. d¥/dx =0), o
laidumo juostos krasto E. priklausomybé nuo koordinatés puslaidininkyje yra susijusi tik su tuo, kad j E.
iSraiska jeina démuo —eg(x), kur ¢(x) yra elektrinio lauko potencialas:

E.(x)=E.— ep(x). (2.5.4)
Tada
%chi exp F-E =N_exp F-E -iﬂz—ng. (2.5.5)
dx dx kT kT kT dx kT

Irase (2.5.5) i (2.5.2), randame minétajj difuzijos koeficiento ir judrio sarysj, kuris vadinamas Einsteino
sqrysiu:
D =—u,. (2.5.6)
e

Jeigu kruvininky persiskirstymas erdvéje yra modeliuojamas remiantis (2.5.1) iSraiSka ir taikant
Einsteino sarysj (2.5.6), tada sumodeliuotas stacionarusis kriivininky pasiskirstymas erdvéje yra toks, koks
turéty buti pagal Fermio ir Dirako pasiskirstymo funkcija (pvz., elektrony koncentracija taske x = 0 atitinka
(2.4.4) formulg), nors tiesiogiai Fermio ir Dirako pasiskirstymo funkcija modeliavimo metu néra naudojama.

2.6. Sotkio diodo atgalinés srovés iSraiska
Pagal apytiksle teoring formule (2.3.5) Sotkio diodo atgaliné srové turéty spardiai jsisotinti didéjant
atgalinei jtampai (tiksliau, didéjant atgalinés jtampos moduliui). Kai |U] > 3 kT'/ e, srové turéty praktiskai
nepriklausyti nuo U ir buti lygi js. Taciau 1§ tikryjy taip néra: atgaliné srové jsisotina daug léciau. Taip yra
todél, kad pilnuting atgaling srove salygoja ne vien elektrony injekcija i§ metalo j puslaidininkj, bet ir
elektrony injekcija i$ puslaidininkio | metala:

. . * / kT
J=Jmop T Jpom = AT? exp(—%j—en(O) Zy— (2.6.1)

(Cia pasinaudota Ric¢ardsono lygtimi (2.3.3) ir (2.4.1) bei (2.4.3) formulémis). Kadangi nusistovéjus srovei ji
yra vienoda visuose sistemos taskuose, tai §i verté turi buiti lygi laidumo srovei (2.5.1) prie metalo ir
puslaidininkio skiriamojo pavir§iaus. Esant pakankamai didelei atgalinei jtampai, didziausia laidumo srovés
dalj sudaro dreifo srové, t. y. (2.5.1) iSraiSkoje galima palikti tik pirmajj démenj. Taigi, (2.6.1) reiskinys turi
biti apytiksliai lygus (2.5.1) reiskinio pirmajam démeniui:

AT? exp(—%) —en(0) /% =en(0)u, | £(0)]. (2.6.2)

Teoriné elektrinio lauko stiprio &(0) iSraiSka, atitinkanti atgaling jtampa, yra gaunama i§ (2.2.10) formulés,
joje vietoj kontaktinio potencialy skirtumo Uk naudojant pilnutinj potencialy skirtuma, kurio modulis lygus
|U K| -U:

2eN
|g(0)|=\/ 21U 1-U) . (2.6.3)
EyE
IS (2.6.2) isplaukia elektrony koncentracijos taske x =0 iSraiSka, kuri tinka esant dideléms atgalinéms

jtampoms:
A T? exp 4
kT

kT
&(0) |+
eu, |€(0)] e,/znm*

Vadinasi, didéjant atgalinei jtampai, elektrony koncentracija prie Sotkio kontakto mazéja palyginti létai —
atvirksciai proporcingai kvadratinei Sakniai i§ jtampos. Todél elektrony injekcija i§ puslaidininkio j metalg
pasireiskia ir esant 1 — 2 V atgalinei jtampai. Atitinkama atgalinés srovés iSraiSka gaunama, jrasius (2.6.4)
reiskinj i (2.6.2) lygybés desinigja pusg:

AT? exp(— 4 )

kT
1 kT
+
1, 1€ 0) |\ 270m *

n(0) =

(2.6.4)

2.6.5)

Jatg =
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Matome, kad didéjant atgalinei jtampai U, atgaliné srové didéja, artédama prie soties srovés, kurig nusako
Ricardsono lygtis (2.3.3).

2.7. PavirSiniy gaudykliy jtaka Sotkio kontakto savybéms

Ankséiau buvo teigiama, kad Sotkio kontakto potencinio barjero aukstis yra lygus metalo ir
puslaidininkio iSlaisvinimo darby skirtumui. Tikrovéje taip néra, nes puslaidininkio savybés kontakto
plokstumoje skiriasi nuo puslaidininkio savybiy tiryje. Kadangi puslaidininkio pavirSiuje esanciy atomy
cheminiai rySiai néra jsotinti (t. y. dalis rySiy yra ,,nutraukti*), tie atomai persitvarko ir pavirSiaus elektroniné
konfigtiracija pasikeic¢ia. Tai pasireiskia papildomy energijos lygmeny atsiradimu draustinéje juostoje
(kadangi Sie lygmenys yra lokalizuoti ant puslaidininkio pavirSiaus, tai juos galima vadinti
»pavirSiniais“ lygmenimis). Be to, ant puslaidininkio pavirSiaus gali nusésti pasaliniai atomai (oksidavimasis
ir adsorbcija), kurie taip pat sukuria papildomas elektronines biisenas. Sie reikiniai turi didele jtaka
kontaktiniam potencialy skirtumui Ug. Patirtis rodo, kad metalo ir puslaidininkio potencialy skirtumas
dazniausiai biina tarp —0.4 V ir —0.9 V, ir §is kontaktinis potencialy skirtumas priklauso nuo kontakto
gamybos technologijos.

2.8. Sotkio efektas

Anksciau buvo remiamasi prielaida, kad potencialo barjero aukstis i§ metalo pusés yra pastovus.
Taciau tikslesné analizé rodo, kad esant atgalinei jtampai tas potencialo barjero aukstis priklauso nuo
jtampos: didéjant atgalinei jtampai, potencialo barjero aukstis mazéja. Atitinkamai didéja atgaliné srove. Sis
kriivininky injekcijos i$ metalo | puslaidininkj arba dielektrika (atskiru atveju — termoelektroninés emisijos }
vakuumg) potencialo barjero sumazéjimas, esant iSoriniam laukui, kuris ,,padeda* krivininkams islékti i$
metalo, yra vadinamas Sotkio efektu. Dél Sotkio efekto néra atgalinés srovés jsisotinimo, kurj numato (2.3.1)
formulé. Toliau yra iSvesta minétojo potencialo barjero sumazéjimo iSraiska.

Jeigu taskinis krtvis ¢, kuris jterptas j puslaidininkio tiirj, yra arti elektrodo, tada to krivio elektrinis
laukas veiks elektrodo elektronus. Todél ant metalo pavirSiaus atsiras pavirSinis prieSingo Zenklo krivis.
Elektrostatika jrodo, kad elektrinis laukas, kurj metalo iSoréje sukuria §is pavirSinis kriivis, yra toks pats kaip
,veidrodinio® kriivio, kuris yra prieSingoje skiriamojo pavirSiaus puséje ir tokiu paciu atstumu nuo jo kaip
pradinis kriivis (zr. 2.4 pav.). Vadinasi, pagal Kulono désnj §io elektrinio lauko stipris yra

g--—9 9 (2.8.1)
4ng,e(2x) l6mg,ex

- lome, ex

- P = qEX

-~

q9(ps +9,)

2.4 pav. Injekcijos i§ metalo i puslaidininkj potencialo barjero sumazéjimas dél iSorinio elektrinio lauko
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Cia x yra takinio kriivio ¢ koordinaté, atskaityta nuo metalo pavirSiaus (zr. 2.4 pav.). Pilnutinis elektrinis
laukas, kuris veikia kriivi ¢, yra iSorinio lauko &j; ir veidrodinio kriivio lauko &, algebriniy verc¢iy suma
(zodziai ,,algebriniy verciy* vartojami tam, kad pabrézti, jog bitina atsizvelgti j abiejy lauky Zenklus, t. y. |
ju kryptj). Jeigu pradinis kriivis ¢ atsiranda dél injekcijos 1§ metalo j puslaidininkj, o iSorinio elektrinio lauko
kryptis yra tokia, kad jis ,,tempia“ tg kriivi gilyn i puslaidininkj (t. y. tolyn nuo elektrodo), tada minétasis
veidrodinio kriivio elektrinis laukas salygoja injekcijos potencialo barjero sumazéjimg (zr. 2.4 pav.). Sj
sumazéjima galima apskaiciuoti pasinaudojus tuo, kad kriivininko potenciné energija elektriniame lauke yra
lygi jo krivio ¢ ir to lauko potencialo ¢ sandaugai. Potencialas ¢ §iuo atveju yra lygus iSorinio lauko
potencialo ¢ ir veidrodinio krivio lauko potencialo ¢, sumai. Kriivininko potenciné energija iSoriniame
elektriniame lauke yra lygi

Dy =g = —q&x . (2.8.2)
Tai yra mazgjanti funkcija, nes, pagal prielaida, iSorinis laukas vercia kriivininkg judéti teigiamaja aSies x
kryptimi (o jéga yra lygi potencinés energijos iSvestinei su minuso Zenklu). Sig potencinés energijos
komponentg 2.4 pav. atitinka punktyriné tiesé. Apskai¢iuosime veidrodinio kriivio lauko potenciala.
Taikysime potencialo apibréztj: tai yra elektrinio lauko stiprio integralas nuo duotojo tasko iki tasko, kuriame
potencialas lygus nuliui. Veidrodinio kriivio potenciala prilyginsime nuliui taSke x =+oo. Vadinasi, to
potencialo verté taske x yra lygi

o0

i q q
= [&di=- dx =— . 2.8.3
v { ' ;[ 16me,ex’ 16mg,6x (28.3)
Kruvininko potenciné energija veidrodinio kriivio elektriniame lauke yra lygi
2
@, =gp,=——IL—. (2.8.4)
lémeyex

Tai yra didéjanti funkcija. Sig potencinés energijos komponente 2.4 pav. atitinka hiperbolés pavidalo
punktyriné linija. Pilnutiné kriivininko potenciné energija yra (2.8.2) ir (2.8.4) funkcijy suma (istisiné kreiveé):
D=P+D, =—q&x——T (2.8.5)
léng ex
Akivaizdu, kad i potenciné energija turi maksimuma. To maksimumo padétis x, apskaiCiuojama prilyginus
nuliui (2.8.5) funkcijos iSvesting x atzvilgiu. Sitaip gauname:

x, = |—L . (2.8.6)
lome &,

Irase (2.8.6) 1 (2.8.5), gauname didziausia kriivininko potencing energija:

3
& —d(x )=t |[LE - _Ap (2.8.7)
2\ ngye

Svarbiausias rezultatas yra tas, kad §i energija yra neigiama. Kai néra iSorinio lauko, kriivininko potenciné
energija didéja, didéjant x, ir asimptotiskai artéja prie 0. T.y., kai néra iSorinio lauko, potencialo barjero
,vir§tiné* yra ties nuline potencine energija. Vadinasi, iSorinis laukas, kuris vercia krivininkus judéti tolyn
nuo elektrodo (gilyn ] puslaidininkj arba dielektrika), sumazina potencialo barjerg, kuris trukdo
kriivininkams pereiti i§ elektrodo j puslaidininkj.

I puslaidininkj i§ metalo injektuojamy kriivininky srové yra proporcinga exp[—%) , kur W yra

potencinio barjero aukstis i§ metalo pusés. Dél Sotkio efekto §is barjeras sumazéja dydziu AW, kurj isreiskia
(2.8.7) lygybé. Vadinasi, injekcijos srové / atitinka lygybe

=1, exp(i—?]jzlo exp[l@} (2.8.8)

2 kT

kur I, yra injekcijos srové nuliniame lauke (tada jg tiksliai kompensuoja priesingos krypties injekciné srové),
o konstanta f apibréziama sarysiu

p= |14 P (2.8.9)

TEYE

Apskai¢iuosime AW vertg, naudodami tas pacias kintamyjy vertes, kaip ir ankstesniame pavyzdyje,
kuriame buvo apskaiciuotas elektrinio lauko stipris Sotkio diode, arti elektrodo (¢ =e, ¢ = 11,8). Minétame
ankstesniame pavyzdyje buvo gauta elektrinio lauko stiprio verté 5 - 10° V/m. Naudojant Sio skyriaus
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terminologija, Sis laukas yra ,,iSorinis®, nes jis nesusijes su veidrodiniu kriiviu. Vadinasi, §ig elektrinio lauko
stiprio verte reikia jradyti j (2.8.7) formule vietoj &;s. Taip gauname AW = 0,024 eV. Taigi, §iuo atveju Sotkio
efektas pasireiskia tuo, kad, esant kambario temperaturai (kai k7'= 0,0254 eV), elektrony injekcijos i§ metalo
i puslaidininkj srové padidéja exp(0,024 / 0,0254) ~ 2,6 karto. Tai yra atgaliné srové. Vadinasi, Sotkio
efektas padidina atgaline srove. Be to, dél Sotkio efekto atgaliné srové nejsisotina didéjant atgalinei jtampai.
Taip yra todél, kad didéjant atgalinei jtampai stipréja elektrinis laukas prie elektrodo pavirSiaus, todél mazéja
potencialo barjero aukstis ir didéja elektrony injekcija i§ metalo i puslaidininkj.

2.9. Sotkio diodo skaitinio modeliavimo metodo teorija

Jeigu néra elektrony atsiradimo (generacijos) ir iSnykimo (rekombinacijos) vyksmy, tada elektrony
koncentracijos daliné iSvestiné laiko atzvilgiu yra prieSinga jy srauto tankio gradientui (tolydumeo lygtis):
on = 19, . (2.9.1)
ot e Ox
Si lygtis kartu su srovés tankio israigka (2.5.1) sudaro diferencialiniy lygéiy sistema dalinémis i§vestinémis.
Elektrinio lauko stipris &, kuris jeina j srovés tankio iSraiskg (2.5.1), priklauso nuo kruvio pasiskirstymo
sluoksnyje ir nuo iSorinés jtampos. Sis elektrinis laukas apskai¢iuojamas i§sprendus Puasono lygt:
& _pxh). (2.9.2)
Ox EyE
&ia p yra erdvinio kriivio tankis. Papras¢iausio Sotkio diodo atveju jis yra lygus
p(x,t)=e(N, —n(x,t)); (2.9.3)
¢ia NV, yra pastovi donory koncentracija, o n yra elektrony koncentracija, kuri priklauso nuo koordinatés ir
laiko. Vienas i§ minétos lygCiy sistemos skaitinio sprendimo budy yra toks. Modeliuojamas x veréiy
intervalas yra suskaidomas j maZesnius vienodo plocio intervalus (ty intervaly krastus vadinsime ,,mazgais‘).
Elektrinio lauko vertés visuose mazguose iSreiSkiamos einamosiomis koncentracijy vertémis (t.y.
i$sprendziama Puasono lygtis) ir apskai¢iuojamas dreifo srovés tankis (t. y. pirmasis démuo (2.5.1) reiskinyje)
visuose mazguose. Elektrony koncentracijos iSvesting x atzvilgiu apskai¢iuojama baigtiniy skirtumy metodu:
onl M "My (2.9.4)
Ox |,y 2Ax
¢ia n; yra koncentracijos verté i-tajame mazge. Tos iSvestinés naudojamos skaiCiuojant difuzijos srovés
vertes visuose mazguose. Paskui apskai¢iuojama pilnutiné laidumo srové visuose mazguose (t. y. sudedamos
dreifo ir difuzijos srovés). Laidumo srovés iSvestiné koordinatés atzvilgiu, kuri yra (2.9.1) lygybés
desiniojoje puséje, skai¢iuojama analogiskai (zr. (2.9.4)). Reikia turéti omenyje, kad (2.9.4) formulé tinka tik
vidiniams mazgams. Pavir§iniuose mazguose reikia taikyti ,,vienpuse™ iSvesting, t.y. (2.9.4) trupmenos
skaitiklis turi bati lygus verciy, kurios atitinka pavir§inj mazgg ir gretima mazgg, skirtumui, o vardiklis turi
buti lygus Ax, Tokiu budu pagal (2.9.1) lygti gaunama koncentracijos kitimo sparta kiekviename mazge.
Paskui, remiantis ta sparta, pasirenkamas ,laiko zingsnis* Az ir apskai¢iuojamos elektrony koncentracijos
visuose mazguose vélesniu laiko momentu:

n(x;,t,,)=n(x;,t) +@ At (2.9.5)
otl, ,
gia f; yra einamasis laikas (/ yra laiko vertés numeris), o #:; =+ At yra vélesnysis laikas. Sis procesas
tesiamas, kol pasiekiamas reikalingas galutinis laikas.

Sis algoritmas vadinamas ,,iSreikstiniu® algoritmu, nes elektrony koncentracija duotajame mazge
vélesniuoju laiko momentu iSreiSkiama tik per fo paties mazgo parametrus (koncentracijg ir jos laikine
iSvesting) ankstesniuoju laiko momentu. Sis algoritmas turi vieng trikuma: esant dideliems A¢, jis tampa
nestabilus. Algoritmo stabilumas yra susij¢s su apvalinimo paklaidomis. Mat kompiuterio atmintyje skai¢iai
saugomi ne begaliniu tikslumu. Pvz., pridéjus prie skai¢iaus 1 skaiGiy 107", daugelis kompiuteriy gaus
skai¢iy 1 (o ne 1+ 107"). Apvalinimo paklaida — tai maziausias skaiGius, kurj pridéjus prie vieneto,
gaunamas skaicius, kuris skiriasi nuo vieneto. Kadangi elektrony erdvinis pasiskirstymas laiko momentu 7.
iSreiskiamas elektrony pasiskirstymu laiko momentu ¢ (Zr. (2.9.5)), tai apvalinimo paklaidos duotuoju laiko
momentu jtakoja sprendinj visais vélesniais laiko momentais. Algoritmo nestabilumas pasireiskia tuo, kad
Sios apvalinimo paklaidos kaupiasi skai¢iavimy eigoje ir galy gale virSija tikrajj lygties sprendinj. Algoritmo
stabilumas pasireiskia tuo, kad apvalinimo paklaidy duotuoju laiko momentu jtaka vélesniems laiko
momentams silpsta, einant j ateitj. Kitaip sakant, stabilus algoritmas turi savybe ,,uzmirsti“ apvalinimo
paklaidas, kurios egzistavo pries tam tikrg laiko zZingsniy skai¢iy. ISreikstinio algoritmo stabilumui reikia,
kad At biity pakankamai mazas, o Ax — pakankamai didelis. Taciau praktikoje Ax negali biiti padidintas vir§
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tam tikros vertés. Taip yra dél dviejy priezasCiy. Visy pirma, didinant Ax, mazéja mazgy skaicius, t.y.
rastasis sprendinys suteikia maziau informacijos. Antra, didinant Ax, didéja kitos rusies paklaidos — démeny
atmetimo paklaidos, kurios susijusios su tuo, kad iSvestiniy iSraiSka baigtiniais skirtumais (2.9.4) yra
apytikslé. Toks Siy paklaidy pavadinimas kilo i$ to, kad (2.9.4) formulé yra gauta i§ funkcijos n(x,?) iSraiSkos
Teiloro eilute x atzvilgiu, kurioje yra atmesti antrojo laipsnio ir aukStesniy laipsniy démenys. Didinant Ax,
démeny atmetimo paklaida did¢ja, t.y. apytiksle lygybé (2.9.4) tampa vis maziau tiksli, o tai savo ruoztu
iSkraipo sprendinj.
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3. Kriivio pernaSos ypatybés dielektriniuose sluoksniuose

3.1. Elektrofotografinis procesas
Elektrofotografija yra vaizdy kopijavimo metodas, kurio pagrindiniai etapai yra pateikti toliau:

1. Elektrinimas. Metalinio cilindro pavirsius, kurias padengtas fotojautrios medziagos sluoksniu, yra tolygiai
jelektrinamas.

2. Apsvietimas. Sukant cilindrg ir vienu metu skenuojant kopijuojamo dokumento pavirsiy Sviesos Saltiniu,
dokumento atvaizdas suprojektuojamas j cilindro pavirsiy. Apsviestos cilindro pavirSiaus sritys iSsielektrina.
Nusodintas kriivis lieka tik neapsviestose srityse. Sis likes kriivis vadinamas ,,slaptuoju vaizdu®.

3. Ryskinimas. Ant cilindro pavirSiaus nusodinamos elektringos tonerio dalelés. Jy krtivis gali biiti to paties
zenklo, kaip elektrinimo metu nusodintas krivis, arba priesingas. Jeigu kriiviy Zenklai yra prieSingi, tada
tonerio dalelés pritraukiamos prie neapsviesty viety (kuriose cilindro pavirsius yra jelektrintas). Tokiu budu
suformuojamas pozityvinis atvaizdas. Jeigu reikalingas negatyvas, tada tonerio daleliy kriivis turi bati to
paties Zenklo kaip ir cilindro elektrinimo kriivis.

4. Vaizdo perkélimas. Tonerinis vaizdas, kuris suformuotas ant cilindro pavirSiaus, perkeliamas ant
popieriaus.

5. Popieriaus elektros kriivio dalinis neutralizavimas ir popieriaus (su ant jo nusédusiu toneriu) atskyrimas
nuo cilindro pavir$iaus.

6. Vaizdo fiksavimas ant popieriaus.

7. Cilindro pavir$iaus liekamojo elektros kriivio neutralizavimas (apSvieciant) ir tonerio likuciy paSalinimas
nuo cilindro pavir$iaus.

3.2. Kruavininky kinetika fotojautriajame sluoksnyje

Elektrofotografinio jrenginio cilindro fotojautrusis sluoksnis gali buti sudarytas i§ dviejy arba trijy
posluoksniy arba gali buti vienalytis. Toliau nagrinésime papras¢iausia atvejj, kai Sis sluoksnis yra vienalytis.
Vienas jo pavirSius yra laisvasis, o kitas lieCiasi su elektrodu. Taigi, sistema turi tik vieng elektroda (tokia
veika vadinama elektrografine veika). Elektrodo potencialas laikomas lygiu nuliui. Kriivis nusodinamas ant
laisvojo pavirsiaus; paskui tas pats pavirSius yra apSvie¢iamas.

Medziagos, kuriy pagrindu gaminamas elektrofotografiniy jrenginiy cilindry fotojautrusis sluoksnis,
yra dielektrikai. T. y. normaliomis saglygomis jose praktiSkai néra laisvyjy kravininky. Kriivininkai (elektro-
nai ir skylés) atsiranda dél apS$vietimo, vykstant vadinamajam fotogeneracijos vyksmui. Dél §io vyksmo su-
kuriamy per laiko vieneta tiirio vienete krivininky pory skaiciy vadinsime fotogeneracijos sparta. Fotogene-
racijos sparta duotajame sluoksnio taSke yra proporcinga fotony srauto tankiui / tame taske (fotony srauto
tankis — tai fotony skaiCius ploto vienetui per laiko vienetg). Jeigu tarsime, kad koordinaté x atskaitoma nuo
apSviestojo pavirsiaus gilyn i sluoksnj, tada fotony srauto tankis eksponentiskai mazéja didéjant x:

I(x)=1,exp(-yx); (3.2.1)
¢ia [y yra krintanéiyjy fotony srauto tankis (taSke x =0), o y yra $viesos sugerties koeficientas. Vidutinis
atsiradusiy kravininky pory skaicius, kuris atitinka vieng sugerta fotona, yra vadinamas fotogeneracijos
kvantiniu nasumu. Jeigu kiekvienas sugertas fotonas sukuria vieng kriivininky porg, tada kvantinis nasumas
yra lygus vienetui, o fotogeneracijos sparta yra lygi turio vienete per laiko vieneta sugeriamy fotony skaiciui,
t. y. i8vestinei —d/ / dx = y(x). Taciau bendruoju atveju fotogeneracijos kvantinis naSumas yra mazesnis uz
vienets, t. y. kai kurie fotonai gali biiti sugerti ir be kriivininky pory kiirimo. Tada fotogeneracijos sparta yra

dr
G; = e nylyexp(=yx)=nyl(x); (3.2.2)

¢ia 77 yra fotogeneracijos kvantinis naSumas.

Kadangi prie§ fotogeneracijg sluoksnis buvo jelektrintas, tai jame egzistuoja elektrinis laukas, kuris
privercia fotogeneruotus elektronus ir skyles judéti prieSingomis kryptimis. Vieno Zenklo krtivininkai juda
link apsviestojo pavirSiaus (ant kurio buvo nusodintas kriivis) ir neutralizuoja ten esancius jonus, o kito
zenklo kriivininkai juda link elektrodo ir iSeina i§ sluoksnio. Dél $iy vyksmy sluoksnis iSsielektrina, t. y. jo
pavirSiaus potencialas mazgja. Siekiant sumazinti kopijuojamo vaizdo iSkraipymus, iSsielektrinimo sparta
turi biti kuo didesné.

Esant kriivininky dvipolés generacijos ir rekombinacijos vyksmams, elektrony ir skyliy tolydumo
lygtys yra tokios:
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on 109
—=—"+a-pfnp; 3.2.3a
ot e ox fnp ( )
op 19,
—=————+a-Lfnp. 3.2.3b
) ot e Ox pnp ( )
Cia n ir p yra elektrony ir skyliy koncentracijos, j, ir j, yra elektrony ir skyliy laidumo sroviy tankiai:
Jj,=enu E; (3.2.4a)
J, =epu,E, (3.2.4b)

a yra dvipolés generacijos sparta, o fnp yra dvipolés rekombinacijos sparta, E yra elektrinio lauko stipris.
Matome, kad j sroviy iSraiSkas nejeina difuzijos srové. Taip yra todél, kad elektrofotografiniy sluoksniy dar-
bo salygomis (t. y. mazo savitojo laidzio ir stipraus elektrinio lauko salygomis) kriivininky difuzijos vaidmuo
yra daug mazesnis uz kriivininky dreifo vaidmenj. Generacijos arba rekombinacijos spartos fizikin¢ prasmé —
tai duotosios risies vyksmy skai¢ius per laiko vieneta tiirio vienete (SI matavimo vienetas yra s™' m™). Koe-
ficientas £ vadinamas rekombinacijos koeficientu (jo SI matavimo vienetas yra m’ s™'). Aptariamuoju atveju
galima nepaisyti Siluminés dvipolés generacijos; egzistuoja tik dvipolé generacija dél apSvietimo (fotogene-
racija). Vadinasi, generacijos sparta « yra nelygi nuliui tik apSvietimo metu. Jeigu yra modeliuojamas
sluoksnio atsakas j trumpa Sviesos impulsa, t.y. j impulsg, kurio trukme galima laikyti lygia nuliui, tada
apSvietimas pasireiskia tik tuo, kad pasikeicia pradinés salygos, t.y., pradiniu laiko momentu suformuo-
jamas tam tikras pradinis elektrony ir skyliy pasiskirstymas, o Sio pasiskirstymo tolimesnis kitimas jau vyks-
ta be fotogeneracijos (t.y. koeficientas « (3.2.3a,b) lygciy deSiniosiose pusése yra lygus nuliui). Tada
pradiné kriivininky koncentracijos priklausomybé nuo koordinatés nusakoma (3.2.2) reiskiniu, kuriame /,
reiSkia jau ne fotony srauto tankj, o pilnutinj $viesos impulso fotony skaiciy ploto vienetui (SI matavimo
vienetas yra m ).

Lauko stipris E, kuris jeina | (3.2.4a,b), priklauso nuo krivio pasiskirstymo sluoksnyje ir nuo
pavirsinio kriivio ant sluoksnio laisvojo pavirsiaus. Sis elektrinis laukas yra Puasono lygties sprendinys:

9 _plxn), (3.2.5)
ox &€&
¢ia p yra erdvinio kruvio tankis. Aptariamuoju atveju vieninteliai elektrinio lauko $altiniai sluoksnyje yra
laisvieji elektronai ir skylés, todél
p(x,t)=e(p(x,t)—n(x,t)). (3.2.6)
(3.2.3) — (3.2.6) lygtys sudaro lyg¢iy sistemg. Kad ja i$spresti, reikia pradiniy salygy (t. y. pradiniy
kravininky pasiskirstymy sluoksnyje n(x)|t:0 ir p(x)L:0 bei pradinio pavir§inio kriivio tankio) ir krastiniy

salyguy (t.y. sroviy j, ir j, skai¢iavimo taisykliy sluoksnio kraStuose). Tarsime, kad nusodintas kriivis yra
teigiamas, o jj neutralizuojantys kriivininkai yra elektronai. Kadangi skylés juda nuo laisvojo pavirsiaus link
elektrodo, tai skyliy srové prie laisvojo pavirsiaus (taske x = 0) visada lygi nuliui:

J,(0)=0. (3.2.7a)

Analogiskai, kadangi elektronai juda priesinga kryptimi, tai elektrony srové prie elektrodo (taske x =w)
visada lygi nuliui:

Ja(w)=0. (3.2.7b)
Skyliy srovés tankj prie elektrodo galima apskaiciuoti naudojantis prielaida, kad sluoksnio ir elektrodo
kontaktas nesudaro jokiy kliti¢iy skyliy peréjimui i§ sluoksnio j elektroda. T.y. j,(w) skaiiuojamas pagal
(3.2.4b) formule, kurioje E yra elektrinis laukas prie elektrodo. Analogiska salyga galima taikyti ir
skaiciuojant elektrony srovés tankj prie laisvojo pavirSiaus. T.y., elektronai be jokiy kliti¢iy patenka i$
sluoksnio tiirio ant laisvojo pavirSiaus ir kaupiasi ant jo (tai yra tapatu prielaidai, kad elektrony pagavimo j
pavirSines gaudykles koeficientas yra be galo didelis). Vadinasi, neigiamas erdvinis elektrony kravis
palaipsniui virsta neigiamu pavir§iniu kriviu, kuris neutralizuoja nusodinta teigiamg kriivi ir mazina
sluoksnio laisvojo pavirSiaus potencialg (laikome, kad elektrodo potencialas yra lygus nuliui). Kita laisvojo
pavirsiaus potencialo maz¢jimo prieZastis yra skyliy iS¢jimas i§ sluoksnio per elektroda.

Galutiné laisvojo pavirSiaus potencialo verté¢ vadinama liekamuoju potencialu. Kadangi, nusistove-
jus sluoksnio biisenai, jame néra laisvyjy kriivininky, tai liekamasis potencialas yra susij¢s tik su liekamuoju
pavirsiniu kriviu, t. y. tuo kruviu, kuris nebuvo neutralizuotas pagaunant elektronus i§ sluoksnio tiirio. To
kriivio pavir§inj tankj Zymésime oji. Siomis salygomis sluoksnyje egzistuoja vienalytis elektrinis laukas,
kurio stipris oy / (£€); Cia ¢ yra sluoksnio dielektriné skvarba. Todél liekamasis potencialas yra lygus

U, =2k (3.2.8)

EyE
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3.3. Pulio ir Frenkelio efektas

Dielektriniuose sluoksniuose vyrauja vadinamasis Suolinis laidumas. T. y. krtivininkai didZiaja laiko
dalj yra lokalizuoti medziagos atomuose ir retkarciais dél Siluminio judéjimo ,,perSoka* i§ vieno atomo j kita.
Jeigu kriivininkas lokalizuotas, tai reiskia, kad egzistuoja potencialo barjeras, kurj kriivininkas turi jveikti,
kad tapty laisvas. Jjungus iSorinj lauka, to potencialo barjero forma pasikeicia, nes prisideda krtivininko
potenciné energija iSoriniame lauke. Todél gali pasikeisti ir potencialo barjero aukstis. Minétojo potencialo
barjero auki¢io sumazéjimas dél idorinio lauko vadinamas Pulio ir Frenkelio efektu. Sio reiskinio teorinis
modelis yra i§ esmés toks pats, kaip ir Sotkio efekto, kuris aprasytas 2.8 skyriuje. Ta¢iau $iuo atveju
potencinj barjera salygoja ne veidrodinés jégos potencialas (kurio verté¢ duotajame taske priklauso nuo paties
elektrono koordinatés), o pastovus gaudyklés (jono, su kuriuo susietas kriivininkas) potencialas. Kadangi
gaudyklés potencialo priklausomybé nuo koordinatés gali buiti jvairi, tai ir potencinio barjero auks¢io
priklausomybé nuo elektrinio lauko stiprumo gali buti jvairi. Papras¢iausias atvejis — tai taskinio jono, kurio
kriivis priesingas pagauto kriivininko kriiviui, Kulono potencialas. Vienmatis modelis, kuriame jonas yra
taske x = 0, skiriasi nuo Sotkio efekto modelio tik tuo, kad $iuo atveju kriivininko nuotolis nuo Kulono jégos
centro yra dvigubai mazesnis ir lygus x (zZr. 3.1 pav.). Todél formulése (2.8.1) + (2.8.6) vietoj daugiklio 1/16
yra daugiklis 1/4 (barjero auksc¢io pokytis, lyginant su (2.8.7) formule, yra dvigubai didesnis):

= 1P = —qE;x qE

A 4

q(@s + (ﬂj)

3.1 pav. Lokalizuoto kriivininko, kurios krivis g, potencialo barjero sumaz¢jimas dél iSorinio elektrinio lauko

x, = |—1 (3.3.1)
dne ey

3
E.
40Cr) = =AW == [L25 - 2gE 5 =2qp,(x,). (33.2)
TEYE

Dél Sio potencialo barjero sumazéjimo elektrony Suoliai tarp atomy padaznéja exp(AW/kT) karty. Tiek pat
karty padidéja ir elektrony judris bei medziagos laidis:

I\E..
c=0, exp(i—?jjzao exp % . (3.3.3)

Analogiskas efektas pasireiskia ir skyliy atveju. Sis kriivininky judrio padidéjimas dél elektrinio lauko yra
vadinamas Pulio ir Frenkelio efektu (angl. Poole-Frenkel effect). Taigi, esant Pulio ir Frenkelio efektui,
elektrony ir skyliy judrio priklausomybé nuo elektrinio lauko stiprio yra tokia:

H = Hon €Xp(a,A| E ) ; (3.3.4a)
Hy = iy, expla | E) (3.3.4b)
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3.4. LanZeveno rekombinacijos modelis
Kitas efektas, kuris yra buidingas mazo laidzio

medziagoms, yra rekombinacijos koeficiento S

proporcingumas kriivininky judriui. Sig priklausomybe /-.A
numato vadinamasis LanZeveno rekombinacijos modelis. ¢ _;)

Kai vyrauja Suolinis laidumas, tada elektrony ir skyliy e

rekombinacijos spartg lemia tikimybé, kad elektronas ir
skylé ,,susitiks” erdvéje. Remiantis §iuo jvaizdziu, galima

apskaiciuoti rekombinacijos sparta. Kad bty paprasciau, 3
tarkime, kad elektronas yra nejudrus, o skylés judrj

pakeiskime elektrono ir skylés judriy suma. ;
Rekombinacija jvyksta dél to, kad elektronas ir skylé @

traukia vienas kita dé¢l Kulono sgveikos. Kitaip sakant,
elektronas sukuria skylei potencialo duobe. Skylé,
patekusi ] ta potencialo duobe, gali biiti i§ jos i§laisvinta
dél Siluminio judéjimo (zr. 3.2 pav.). Taciau taip gali
atsitikti tik tada, kai Kulono sgveikos potenciné energija
yra tos pacios eilés kaip Siluminio judéjimo energija arba mazesné. Todél galima suformuluoti salyga, i$
kurios iSplaukia skylés ,,pagavimo® atstumo 7. iSraiska: tas atstumas turi biiti toks, kad Kulono traukos
potencinés energijos modulis biity lygus vidutinei Siluminio judéjimo energijai k7
2

3.2 pav. Elektrono ir skylés rekombinacija pagal
Lanzeveno modelj. 7, yra skylés pagavimo nuotolis

¢ T, (3.4.1)
dng,er.,
T.y.
eZ
r,=—. (3.4.2)
4ne kT
Ant Sios sferos elektrinio lauko stipris yra lygus
e
E=———. 343
dngyer? ( )

Todél galima apskaiciuoti skyliy rekombinacing srove pro ta pavirSiy (i iSorés j vidy): ta srové yra lygi
srovés tankio epuE ir sferos ploto 4mr” sandaugai:

2
I:ep,u%mtrf ze—p,u. 3.4.4)
dneyer; &€

Padalijus S$ig srove i§ e, gaunamas skyliy, kurios rekombinuoja per viena sekunde¢ su vienu elektronu,
skai¢ius. Zinome, kad rekombinacijos sparta yra apibréziama kaip rekombinacijos jvykiy skai¢ius tiirio
vienete per sekunde. Kad gauti $ig rekombinacijos spartg, reikia rekombinacijos su vienu elektronu jvykiy
skai¢iy per sekundg padauginti i§ elektrony koncentracijos n. Vadinasi, rekombinacijos sparta yra lygi

R=-ymp. (3.4.5)
E0E
Sis rekombinacijos modelis yra vadinamas LanZeveno rekombinacija. Daugiklis pries elektrony ir skyliy

sandaugg rekombinacijos spartos iSraiSkoje vadinamas rekombinacijos koeficientu. Vadinasi, LanZeveno
rekombinacijos koeficientas yra lygus

e(u, + 1)
&€

B= (3.4.6)
(Cia atsizvelgta  tai, kad pagal prielaidg x yra lygus elektrony ir skyliy judriy sumai).

Kai pasireiSkia Pulio ir Frenkelio efektas, tada krivininky judris priklauso nuo elektrinio lauko
stiprio (zr. (3.2.8a,b)). Todé¢l ir Lanzeveno rekombinacijos koeficientas (3.4.6) Siuo atveju priklauso nuo
elektrinio lauko stiprio (tuo paciu — ir nuo koordinatés, nes elektrinio lauko stipris skirtinguose erdvés
taskuose bendruoju atveju yra skirtingas).

[ Sis LanZeveno rekombinacijos aidkinimas remiasi tinklalapiu
http://blog.disorderedmatter.eu/2008/04/04/recombination-in-low-mobility-semiconductors-langevin-theory/ |



http://blog.disorderedmatter.eu/2008/04/04/recombination-in-low-mobility-semiconductors-langevin-theory/�
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4. Kriivininky generacijos ir rekombinacijos reiSkiniai puslaidininkiuose

4.1. Tiesioginiai ir netiesioginiai Suoliai. Rekombinacijos centrai
Kai kuriy puslaidininkiy, pvz., GaAs, laidumo juostos minimumo padétis k erdvéje yra tokia pati
kaip valentinés juostos maksimumo padétis. Kaip matome 4.1 pav., tas tasSkas yra k = 0. Todél, kai laidumo
juostos elektronas rekombinuoja su valentinés juostos skyle, yra tenkinamas impulso (judesio kiekio)
tvermeés désnis. Tai reiskia, kad tokiai rekombinacijai jvykti nereikia jokiy papildomy salygy. Taciau, pvz.,
Ge ir Si laidumo ir valentinés juostos sléniy padétys k erdvéje yra skirtingos: valentinés juostos maksimumas
yra taske k=0 o laidumo juostos minimumas yra taske k,, # 0 (pastarasis taSkas atitinka vadinamajj ,,X
slénj*, kuris yra ant Brijueno zonos kraSto [100] kryptimi). Taigi, tokiame puslaidininkyje rekombinacijos
metu elektronas, kurio impulsas k,,, rekombinuoja su skyle, kurios impulsas 0. Todél, kad nebiity paZeistas
impulso tvermés désnis, elektronui arba skylei reikia suteikti atitinkama impulsg (atitinkamai —k,, arba k,).
Tai gali atsitikti sugeriant arba emituojant vieng arba kelis fononus. Taciau toks jvykis yra labai maZzai
tikétinas. Todél silicyje arba germanyje tarpjuostiné rekombinacija praktiskai nepasireiskia. Siuose
puslaidininkiuose rekombinacija vyksta per tarpines biisenas, kurias atitinka diskretiis energijos lygmenys
draustinéje energijy juostoje. Tie lygmenys atitinka vadinamuosius rekombinacijos centrus. Kruvininky
rekombinacija per rekombinacijos centrus vadinama Shockley-Read-Hall rekombinacija.
Kruvininko, kuris pagautas ] rekombinacijos centrg kristaliniame silicyje arba germanyje,
rekombinacijos tikimybé yra daug didesné negu laisvo kruvininko. Toliau bus aptariama tik tokia
netiesioginé krivininky rekombinacija.

4.2. Rekombinacijos sparta. Tolydumo lygtis

Dél kristalo gardelés defekty, kuriy yra visuose (net ir paciuose gryniausiuose) puslaidininkiuose, ju
draustingje juostoje egzistuoja energijos lygmenys. Pvz., 4.2 pav. pavaizduotas vienas toks lygmuo FE;
(indeksas ,,t“ kilo i§ anglisko ZodZio ,.trap* — ,,gaudyklé). Akivaizdu, kad yra galimi keturiy riisiy kvantiniai
Suoliai, kuriuose gali dalyvauti tas energijos lygmuo: jis gali priimti elektrong i§ laidumo juostos (A Suolis),
atiduoti elektrong j valenting juosta, t.y. priimti skyle i§ valentinés juostos (C Suolis), priimti elektrong i§

E(k)

_/

Tiesioginis ; Netiesioginis

Suolis Eg Suolis

-} s
k[111] 0 k [100]k [111] 0 Km Kk [100]

GaAs S1

4.1 pav. Kriivininky tarpjuostinés rekombinacijos raiSys: tiesioginiai kvantiniai Suoliai (kair¢je) ir netiesioginiai Suoliai
(desinéje)
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4.2 pav. Galimi elektrono kvantiniai Suoliai per rekombinacijos centra, kurj atitinka energijos lygmuo £,

valentinés juostos, t. y. atiduoti skyle j valenting juostg (D Suolis), arba atiduoti elektrong j laidumo juosta (B
Suolis). Lygmuo, kuris neturi elektros kriivio, kai jj uzima elektronas, ir turi teigiamg elektros kruvj, kai jo
neuzima elektronas, yra vadinamas donoriniu lygmeniu, o lygmuo, kuris neturi elektros kriivio, kai jo
neuzima elektronas, ir turi neigiamag elektros kriivj, kai jj uzima elektronas, yra vadinamas akceptoriniu
lygmeniu.

Lygmenys, egzistuojantys draustingje juostoje, kartais yra klasifikuojami dar ir pagal tai, kokia yra
tikimybé, kad | tokj lygmenj pagautas kriivininkas grj§ atgal j ta juosta, i$ kurios jis buvo pagautas. Jeigu
tokio jvykio tikimybé yra palyginti didelé (t. y. jeigu Suoliy A ir B tikimybés daug didesnés uz Suoliy C ir D
tikimybes arba atvirksciai), tada lygmuo vadinamas ,,prilipimo lygmeniu* (tiksliau, jeigu vyrauja Suoliai A ir
B, tada lygmuo vadinamas ,.elektrony prilipimo lygmeniu®, o jeigu vyrauja Suoliai C ir D, tada lygmuo
vadinamas ,,skyliy prilipimo lygmeniu®). Jeigu tikimybé, kad po Suolio A jvyks Suolis C yra daug didesné,
negu tikimybé, kad po Suolio A jvyks Suolis B, arba jeigu tikimybé, kad po Suolio C jvyks Suolis A yra daug
didesné, negu tikimybeé, kad po Suolio C jvyks Suolis D, tada lygmuo vadinamas ,,rekombinacijos centru®.
Taciau nuo Siol visus lygmenis, kuris yra draustinéje juostoje, vadinsime ,,rekombinacijos centrais“ (iSskyrus
4.6 skyriy, kuriame bus aptariama sistema, kurioje egzistuoja tik prilipimo lygmenys). Be to, terminu
,Jrekombinacija*“ vadinsime visus elektrony arba skyliy Suolius i§ atitinkamy leistiniy juosty i tuos lygmenis,
o terminu ,,generacija” — visus elektrony arba skyliy Suolius i$ ty lygmeny j atitinkamas leistines juostas.

IS 4.2 pav. aisSku, kad rekombinacijos centry energijos lygmuo elgiasi kaip ,tarpininkas®, pereinant
elektronui i§ laidumo juostos j valenting juostg arba atvirksciai. Kai kuriuose puslaidininkiuose (pvz., silicyje)
toks elektrony ir skyliy rekombinacijos mechanizmas yra pagrindinis.

Kiekvienas i§ keturiy Suoliy, kurie parodyti 4.2 pav., yra apibiidinamas savo sparta, t. y. tos riisies
Suoliy skai¢iumi tiirio vienete per laiko vieneta (tas spartas Zymésime tomis paciomis raidémis, kuriomis
4.2 pav. yra zymimi atitinkami Suoliai, t.y. 4, B, C ir D). Nuo Siol apibendrinsime ,,rekombinacijos
spartos® savoka: elektrony rekombinacijos spartg apibrésSime sarysiu

R =A-B, (4.2.1a)
o skyliy rekombinacijos spartg apibrésime sarysSiu
R,=C-D. (4.2.1b)

Sitaip apibréztos rekombinacijos spartos gali biti ir teigiamos, ir neigiamos, priklausomai nuo to, ar vyrauja
tos rusies krivininky pagavimas ] rekombinacijos centrus, ar iSlaisvinimas i§ jy. ,,Generacijos
sparta“ vadinsime iSoriniy veiksniy (pvz., apSvietimo) salygotos generacijos spartg (nes ,,vidiné* generacijos
sparta, kuri susijusi su kravininky iSlaisvinimu i§ gaudykliy, jeina j rekombinacijos spartos apibréztj).
Pazymejus elektrony ir skyliy generacijos spartas atitinkamai G, ir G,. galima uzraSyti Sias elektrony ir
skyliy tolydumo lygtis:

o _lgvi v, -R), (4.2.22)
ot e

P__Llgvi +G -Rr 42.2b
5——; 1V_]p+( p p)' ( . )

Toliau tarsime, kad iSoriné generacijos sparta lygi nuliui: G, = G, =0. Rekombinacijos spartas R, ir R,
galima susieti su pilnutinés krtuvininky koncentracijos (» ir p) ir kriivininky koncentracijos termodinaminéje
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pusiausvyroje (atitinkamai ny ir po) skirtumais An=n —ny ir Ap =p — po (8ie du kravininky koncentracijos
poky¢iai vadinami, atitinkamai, pertekliniy elektrony koncentracija ir pertekliniy skyliy koncentracija).
Kadangi izoliuotoji sistema visada savaime grjzta j termodinaminés pusiausvyros biiseng, tai tuo atveju, kai
kritvininky koncentracija yra didesné uz pusiausvirajg (t.y. kai pertekliniy kriivininky koncentracija yra
teigiama), turi vyrauti rekombinacija, o prieSingu atveju turi vyrauti generacija. Turint omenyje, kad bet
kokig tolydziaja funkcija pakankamai siaurame intervale galima aproksimuoti tiesés atkarpa, galima teigti,
kad tuo atveju, kai pertekliniy krivininky koncentracija yra pakankamai maza, rekombinacijos sparta yra
proporcinga pertekliniy krivininky koncentracijai:

R =41 (4.2.3a)
T}’l

R, _4p. (4.2.3b)
TP

¢ia 7, ir 7, yra atitinkamai elektrono ir skylés vidutiné gyvavimo trukmé, t.y. vidutinis laikas, kurj iSbiina
elektronas laidumo juostoje arba skylé valentingje juostoje iki rekombinacijos. Taigi, (4.2.2a,b) lygtis
vienmacio judéjimo atveju galima uZzrasyti Sitaip:

on__ n+1a]" _ M 17, (4.2.42)
ot e ox T, eox

oj oj
w__p_ 19 _ M 19, (4.2.4b)
ot e ox T, edx

4.3. Kruvininky gyvavimo trukmés iSraiSka rekombinacijos centry parametrais

Elektrony rekombinacijos sparta R, iSreikS§ime suma dviejy démeny, kuriy vienas nusako elektrony
pagavimo ] rekombinacijos centrus sparta (R,), o kitas yra prieSingas elektrony terminio iSlaisvinimo i$
rekombinacijos centry spartai (R,,). Rekombinacijos centry, kuriuos uZima elektronai, koncentracija
zymeésime n,, o pilnuting rekombinacijos centry koncentracijg Zymésime N,. Pagavimo sparta R,, yra tiesiog
proporcinga laisvy elektrony koncentracijai n ir neuzimty centry koncentracijai N, — n;:

Rnr :vth,no-nn(Nt _nt)‘ (431)

Cia vy, yra vidutinis elektrony Siluminio judéjimo greitis, o o, yra elektrony pagavimo skerspjivis.
Pagavimo skerspjiivis — tai plotas jsivaizduojamos ploksc¢ios srities, kuri susieta su kiekvienu neuzimtu
rekombinacijos centru. Pagavimo skerspjiivio verté parinkta taip, kad geometriné elektrono pataikymo j ta
plota tikimybé sutapty su elektrono pagavimo tikimybe (tariama, kad minétoji plokscCia sritis yra statmena
elektrono judéjimo krypciai, o elektrono buiseng nusako plokscia banga, kurios amplitudé yra vienoda visame
kristalo skerspjiivyje). Greitis vy, yra apibréziamas kaip elektrono grei¢io modulio vidurkis. Maksvelo ir
Bolcmano pasiskirstymo atveju Sis vidurkis yra lygus

Vihg = —Sk{ ) (4.3.2)
m,
&ia m, yra elektrono efektiné masé. Kadangi

n =N f(E), (4.3.3)

kur f{E}) yra santykiné dalis uzimty rekombinacijos centry, kuriy lygmens verté E,, tai
Rnr = Ulh,nGnnNt (1 - f(Et )) . (434)
Elektrony terminio islaisvinimo i$ rekombinacijos centry sparta yra proporcinga uzimty centry koncentracijai:
R, =an =a,N f(E). (4.3.5)

Proporcingumo koeficientg a, vadinsime islaisvinimo koeficientu. Tai yra tikimybé per laiko vieneta, kad
elektronas bus islaisvintas i§ vieno uzimto rekombinacijos centro (dydis, kuris atvirkstinis a,, yra lygus
vidutinei elektrono gyvavimo trukmei rekombinacijos centre). Proporcingumo koeficienta a, galima
apskaiCiuoti naudojantis tuo, kad termodinaminéje pusiausvyroje abiejy krypciy Suoliy sparta yra vienoda,
t.y.

R,=R,. (4.3.6)
IraSius (4.3.4) ir (4.3.5) 1 (4.3.6) ir pasinaudojus tuo, kad f{E,) yra Fermio ir Dirako pasiskirstymo funkcija

J(E)= lE = (4.3.7)
1+exp( tkT ]
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o elektrony koncentracija neiSsigimusiame puslaidininkyje yra lygi

F-E
n=N ex <1, 4.3.8
c p[ T j (4.3.8)
gaunama tokia elektrony iSlaisvinimo koeficiento israiska:
E —-F
a,=v, o N exp| —/—=|. 439
n thyn~ n' Ve p( kT j ( )

Taigi, elektrony iSlaisvinimo koeficientas eksponentiSkai mazéja didéjant energijos lygmens
»gyliui“ draustinéje juostoje, atskaitytam nuo laidumo juostos krasto E.. Analogiskai iSreiskiamas ir skyliy
i§laisvinimo koeficientas (t. y. elektrony suzadinimo i§ valentinés juostos j lygmenj E; koeficientas). Skyliy
atveju laisvi ir uzimti rekombinacijos centrai ,susikeiCia vaidmenimis®, nes centras, kurio neuZima
elektronas — tai yra centras, kurj uzima skylé. Vadinasi, skyliy pagavimo ir iSlaisvinimo spartos yra lygios
R, =0y,0,pN f(E,). (4.3.10)

R, =a,N /(- f(E)). (4.3.11)
Cia vy, yra vidutinis skyliy Siluminio judéjimo greitis (jo iSraiska yra analogiska (4.3.2), tadiau vietoj m:
reikia naudoti skylés efekting mase m; ). Be to, kadangi skylés yra iSlaisvinamos j valenting juosta, tai vietoj

laidumo juostos efektinio biiseny tankio N, reikia naudoti valentinés juostos efektinj buseny tankj N,, o
energijos lygmens ,.gyli“ reikia atskaityti nuo valentinés juostos krasto E,. Taigi, skyliy islaisvinimo
koeficiento iSraiska yra

E -F
a,=vy,0,N, exp[Vk—th. (4.3.12)

Tarkime, kad rekombinacijos centrai yra palyginti giliai draustinéje juostoje (pvz., arti jos centro), o
puslaidininkis yra p tipo. Tada pagal Fermio ir Dirako pasiskirstymo funkcija (4.3.7) didzioji dalis
rekombinacijos centry bus laisvi (nes p puslaidininkio Fermio lygmuo yra daug arciau valentinés juostos,
negu draustinés juostos centro). Vadinasi, jeigu i tokj puslaidinink]j jterpiama pertekliniy elektrony (tiek, kad
pilnutiné elektrony koncentracija padidéty keliomis eilémis), tada jy pagavimo sparta (4.3.4) taps daug
didesné uz islaisvinimo spartg (4.3.5). Siomis saglygomis

R, ~R, ~v,,0,nN ~v, 0,AnN,. (4.3.13)

thn™~'n thn™'n
Cia, uzrasant paskutinigja lygybe, pasinaudota tuo, kad pagal prielaida n>>ny, t.y. n~ An. Palyginus
(4.3.13) su (4.2.3a), galima teigti, kad pertekliniy elektrony gyvavimo trukmé p puslaidininkyje yra lygi

T, =;. (4.3.14a)
Uth,n O-n N t
Analogiskai, pertekliniy skyliy gyvavimo trukmé n puslaidininkyje yra lygi
1
T, =—. (4.3.14b)
P e pNt

Dinaminéje pusiausvyroje (kai elektrony ir skyliy koncentracijos bei visy energijos lygmeny uzpildos
nepriklauso nuo laiko) galioja lygybé
R,=R,. (4.3.15)

Kaip bus aiSku i§ 4.5 skyriaus, jterpus j puslaidininkj pertekliniy Salutiniy kriivininky (t. y. pertekliniy
elektrony p puslaidininkyje arba pertekliniy skyliy n puslaidininkyje), atsiranda tiek pat ir pertekliniy
pagrindiniy kruvininky, t.y. galioja apytikslé lygybé An ~ Ap. Todél i§ (4.3.15) lygybés isplaukia, kad
dinamingje pusiausvyroje pertekliniy pagrindiniy kriivininky (t. y. pertekliniy skyliy p puslaidininkyje arba
pertekliniy elektrony n puslaidininkyje) vidutiné gyvavimo trukmé yra lygi pertekliniy Salutiniy kriivininky
vidutinei gyvavimo trukmesi (atitinkamai (4.3.14a) arba (4.3.14b)).

4.4. Kravininky Kinetikos skaitinis modeliavimas esant rekombinacijos centrams

Skaitmeniskai modeliuojant kriivininky kinetikg, kai egzistuoja pagavimo j rekombinacijos centrus ir
iSlaisvinimo i8 jy vyksmai, pilnutingje laisvyjy krivininky koncentracijos kitimo spartos israiskoje (4.2.4a,b)
atsiranda papildomas démuo, kuris nusako kiekvienos rusies kriivininky rekombinacijos sparta. Ta
rekombinacijos spartg reikia apskaiCiuoti remiantis rekombinacijos centry parametrais, t.y. pagavimo
skerspjiiviais o, ir o, bei rekombinacijos centry energijos lygmens ,,gyliu“ draustingje juostoje. Taigi, reikia
naudoti $ias formules:
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Rn zvth,no-nn(Nt _nt)_annt 5 (4413)
Rp :Uth,po-ppnt _ap (Nt _nt) s (441b)
Cia
AE
a, =v,,0,N, eXp(— - J (4.4.22)
AEP
a,=vy,0,N,exp| — T | (4.4.2b)

Siose formulése AE, zymi lygmens gylj, atskaityta nuo laidumo juostos krasto (AE, = E. — E)), o AE, zymi
lygmens gylj, atskaityta nuo valentinés juostos kraSto (AE,=E,—E,). Taigi, suma AE,+ AE, yra lygi
draustinés juostos plociui Ey:

AE,+AE,=E,. (4.4.3)

Minétojo papildomo démens (R, arba R,) atsiradimas turi jtakos tik koncentracijy kitimo sparty
apskaiciavimui, taciau neturi jtakus bendram modeliavimo algoritmui. Pvz., jeigu yra taikomas isreikstinis
metodas, tada kiekvienos raiSies laisvyjy kriiviniy koncentracija vélesniuoju laiko momentu #; = ¢ + At
apskaiciuojama dauginant koncentracijos kitimo sparta, atitinkancig ankstesnjjj laiko momenta ¢, i$ laiko
zingsnio At ir paskui pridedant tg sandauga prie koncentracijos vertés, kuri buvo laiko momentu #,. Taciau,
kai yra rekombinacijos centrai, tada reikia analogiSkai apskaiCiuoti ir uzimty rekombinacijos centry
koncentracija kieckvienu laiko momentu. UZimty rekombinacijos centry koncentracijos laikiné iSvestiné yra

lygi

on,
—=R —-R,. 444
oo " 7 ( )
Jeigu yra taikomas iSreikstinis algoritmas, tada n, verté kiekvienu laiko momentu apskaic¢iuojama Sitaip:
0
1, (xty0) = 1, (01, +§ At (44.5)
Xisly

4.5. Salutiniy kriivininky injekcija. Difuzijos nuotolis

Kai kurie puslaidininkiniai prietaisai, pvz., diodas ir dvipolis tranzistorius, veikia kriivininky
injekcijos principu. Krivininky injekcijos esmé yra ta, kad | kazkurig prietaiso sritj nuolat jvedami
pertekliniai kriivininkai.

Pirmasis procesas, kuris vyksta puslaidininkyje, i kurj buvo injektuoti krivininkai, — tai jy erdvinio
elektros kriivio neutralizavimas. Sis kriivis neutralizuojamas per vadinamaja dielektrinés relaksacijos
trukme arba Maksvelo relaksacijos trukme, kuri lygi

E,E
= %; (4.5.1)
¢ia o yra puslaidininkio laidumas. Turint omenyje, kad legiruoty puslaidininkiy laidumas dazniausiai buina
didesnis uz 1 (Q-cm)”, o tipiska dielektriné skvarba yra vienety eilés, Maksvelo relaksacijos trukmé yra
mazesné uz 107 s.

Sio neutralizavimo mechanizmas priklauso nuo to, ar injektuotieji krivininkai yra pagrindiniai (t. y.
elektronai n puslaidininkyje arba skylés p puslaidininkyje), ar Salutiniai (t. y. skylés n puslaidininkyje arba
elektronai p puslaidininkyje). Injektavus pagrindinius kriivininkus, jie greitai (per Maksvelo relaksacijos
trukme) pasiskirsto po visa bandinj ir nuteka pro elektrinius kontaktus. Taip atsitinka dél injektuotyjy
kriivininky tarpusavio elektrostatinio atostiimio. Jeigu buvo injektuoti Salutiniai kriivininkai, tada jy erdvinis
kriivis neutralizuojasi dél to, kad jie per Maksvelo relaksacijos trukme “sutraukia” tokj patj skaiciy
pagrindiniy krGvininky. Paskui pertekliniy Salutiniy kriivininky koncentracija pradeda mazéti dél
rekombinacijos. Taciau rekombinacija yra daug létesnis vyksmas negu kriivio neutralizavimas, nes gyvavimo
trukmés 7, ir 7, yra daug didesnés negu 7,. Todé¢l iki rekombinacijos pertekliniai kriivininkai spéja
nudifunduoti tam tikrg atstumg gilyn j puslaidininkio ttrj. Pvz., jeigu injektuojami elektronai i p tipo
puslaidininkj (zr. 4.3 pav.), tada injektuotieji elektronai kartu su juos supanciais pertekliniy skyliy
“debes¢liais” difunduoja gilyn j puslaidininkj. Sios difuzijos metu vyksta rekombinacija, todél pertekliniy
kriivininky koncentracija mazéja ir tam tikrame gylyje tampa lygi nuliui.
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. L o 1 laidininki
Toliau bus aptariami tik vyksmai, kurie vyksta p tipo pusia d S
po to, kai injektuoty Salutiniy pertekliniy kravininky
elektros kriivis jau yra neutralizuotas, t.y. galiojant An

©
lygybei — s |® 8 C]
©

An=Ap. (4.5.2)
Siuo atveju elektrinis laukas yra silpnas, todél
Salutiniy krivininky srové yra grynai difuziné.
Pertekliniy pagrindiniy kravininky srové néra grynai
difuziné, nes juos “tempia” paskui save injektuotieji
Salutiniai kriivininkai (d¢l Kulono traukos tarp
Salutiniy ir pagrindiniy krovininky). Taciau, kalbant
apie pertekliniy krivininky koncentracijos
priklausomybe nuo koordinatés, atskiras pagrindiniy
kriivininky aptarimas néra bitinas, nes pertekliniy
pagrindiniy krivininky koncentracija visuose taskuose
yra apytiksliai lygi pertekliniy Salutiniy kriivininky 4.3 pav. Pertekliniy elektrony injekeija j p tipo
koncentracijai (zr. (4.5.2)). Galima sakyti, kad puslaidininkj
pertekliniy  Salutiniy  kriivininky  pasiskirstymas
“valdo” pertekliniy pagrindiniy kriivininky pasiskirstyma. Tarkime, kad $alutiniai kriivininkai yra elektronai
(kaip 4.3 pav.). Tada jy elektros srove (kuri yra grynai difuziné) lygi

dn dAn
| =eD —=eD —. 453
-]I’l n dx n dx ( )
Irase (4.5.3) | (4.2.4a), gauname:
2
An_p OAn M, (4.5.4)

T, "ox? ot
Praktiskai yra svarbiis trys atskirieji Sios lygties atvejai, kuriy kiekvieng atitinkanti lygtis yra gaunama i§
(4.5.4) lygties, prilyginus nuliui kurj nors vieng i$ trijy démeny kairiojoje lygybés puséje. Toliau aptariami
tie trys atskiri atvejai.
4.5.1. Stacionarioji veika esant Salutiniy kritvininky injekcijai

Jeigu procesas stacionarus, tada kriivininky koncentracija ir laidumo srovés tankis nepriklauso nuo
laiko. Todeél (4.5.4) lygties treciasis démuo (laikiné iSvestiné) lygus nuliui. Taigi, stacionariaja veika apraso
lygtis

2
Ohn_An_y (4.5.5)

D

n" o2
Ox T,

Kaip zinoma i§ diferencialiniy lygc€iy teorijos, (4.5.5) lygties bendrasis sprendinys yra

X RS
A =A4- -—— |+8B- —_— . 4.5.5
n(x) exp{ m] + exp( Dr ] ( a)

Tolstant nuo pavirSiaus x = 0, pro kurj injektuojami elektronai, An turi artéti j nulj dél pertekliniy krivininky
rekombinacijos. Vadinasi, (4.5.5) lygties viena krastiné salyga yra

An(+0) =0. (4.5.6)
Kita krastiné sglyga nusako pertekliniy elektrony koncentracija prie injekcijos pavirSiaus An(0). AisSku, kad
Sis dydis priklauso nuo iSoriniy veiksniy (injekcijos intensyvumo), todél laikysime, kad jis yra Zinomas.
(4.5.5a) funkcija tenkina krasting salyga (4.5.6) tik tuo atveju, kai B=0. Vadinasi, vykstant elektrony
injekcijai | p tipo puslaidininkj, pertekliniy kriivininky koncentracija eksponentiskai mazgja, tolstant nuo
injekcijos pavirSiaus (Zr. 4.3 pav.):

An(x) = Ap(x) = An(0) exp[— Lij’ (4.5.7)

n

Cia L, yra elektrony difuzijos nuotolis, kuris lygus

L =Dz, . (4.5.8)

Elektrony difuzijos nuotolis — tai vidutinis atstumas, kurj nudifunduoja injektuotas elektronas p tipo
puslaidininkyje iki rekombinacijos. Matematiskai difuzijos nuotolis nusako atstumg, kuriame pertekliniy
kriivininky koncentracija (An ir Ap) sumazéja e = 2,7 karty, lyginant su didziausia verte (zr. (4.5.7)).
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Skyliy injekcijos j n tipo puslaidininkj atveju galioja analogiski sarysiai. Siuo atveju pertekliniy
kriivininky pasiskirstyma “valdo” skyliy pasiskirstymas, todél

An(x) = Ap(x) = Ap(0) exp(— Li] ; (4.5.9)

P

L,=JDs,. (4.5.10)

4.5.2. Pertekliniy kravininky koncentracijos mazéjimas sustabdzius injekcijq: rekombinacijos ribota veika

Cia L, yra skyliy difuzijos nuotolis, kuris lygus

Tarkime, kad laiko momentu ¢ = 0 kriivininky injekcija sustabdoma. Tada kriivininky koncentracijos
pradeda relaksuoti link pusiausviryjy verciy. T. y. pertekliniy kriivininky koncentracijos An ir Ap artéja i nulj.
Taip yra dél kruvininky rekombinacijos ir dél kravininky difuzijos link elektrodo, pro kurj pertekliniai
kriivininkai pasalinami i§ sluoksnio. Jeigu pagrindinis relaksacijos mechanizmas yra rekombinacija, tada
(4.5.4) lygtyje galima nepaisyti antrojo démens (kuris proporcingas difuzijos srovés divergencijai). Pvz., taip
yra tada, kai pradinis pertekliniy krivininky pasiskirstymas yra vienalytis, t.y. pertekliniai kravininkai
tolygiai uzpildo visg tiriamaja sluoksnj. Tada laidumo srové tapaciai lygi nuliui (nes koncentracijos
gradientas lygus nuliui, o elektrinio lauko néra), todél néra kriivininky nuotékio pro elektrodus, o srovés
divergencija lygi nuliui . Atitinkama lygtis yra

An dAn

b B 4.5.11
r, dt ( )
Sios lygties sprendinys yra eksponentiskai mazéjanti laike funkcija:
An(x,t) = An(x, O)exp(—Lj. (4.5.12)
T?’l

Taciau aptariamuoju kriivininky injekcijos atveju kriivininky pasiskirstymas yra nevienalytis. Stacionarioje
veikoje tg pasiskirstyma nusako (4.5.7) funkcija. Injekcijos i§jungimo momentu galioja (4.5.5) lygybé, t. y.
negalioja (4.5.11) lygybé. Siame mazy laiky etape dar negalima nepaisyti alutiniy kriivininky difuzijos:
pertekliniai kriivininkai vis dar difunduoja tolyn nuo injekcijos plokStumos, taciau jie jau néra papildomi.
Todél prie injekcijos plok§tumos kriivininky koncentracija pradeda mazéti ir (kas yra svarbiausia)
koncentracijos priklausomybé nuo koordinatés pasidaro maziau stati, t. y. krivininky koncentracijos
mazéjimas didéjant x tampa daug létesnis uz eksponenting funkcija (4.5.7) (Zr. 4.4 pav.). Todél tolesniame
kriivininky koncentracijos mazéjimo etape galima nepaisyti kriivininky difuzijos ir apytiksliai galioja (4.5.12)
lygybé.
4.5.3. Difuzijos ribota veika

Jeigu pagrindiné krivininky koncentracijy kitimo prieZastis yra jy persiskirstymas erdvéje dél
Salutiniy pertekliniy kriivininky difuzijos, tada (4.5.4) lygtyje galima nepaisyti pirmojo démens (kuris nusako
rekombinacijos spartg). Pvz., taip biina tada, kai atstumas nuo injekcijos plokStumos iki elektrodo yra daug
mazesnis uz Salutiniy kravininky difuzijos nuotolj L,. Tada didzioji dalis injektuoty pertekliniy Salutiniy
kriivininky pasiekia elektrodg. Jeigu tas elektrodas yra ominis, tada ji pasieke pertekliniai kruvininkai
praktiskai akimirksniu rekombinuoja (kitaip sakant, ,,nuteka“ j elektroda). Vietoj ominio elektrodo gali biiti
ir pn sandiira, kurios vaidmuo yra toks pats kaip ominio elektrodo (t. y. pertekliniy kriivininky pasalinimas).
Pvz., jeigu tiriamasis sluoksnis yra dvipolio npn tranzistoriaus baz¢, tada injekcijos plokStuma atitinka
emiterio-bazés sandiiros nuskurdintojo sluoksnio krasta i§ bazés pusés, o vietoj minétojo ominio elektrodo
yra bazés-kolektoriaus sandiira, kurios nuskurdintajame sluoksnyje egzistuojantis elektrinis laukas
ekstraguoja perteklinius elektronus j kolektoriy. Tada difuzijos srové buna daug didesné, negu tada kai
atstumas iki elektrodo yra didesnis uz L,. Matematiskai §is difuzijos srovés sustipréjimas iSplaukia i$ to, kad
Siuo atveju (kai prie elektrodo nuolat palaikoma nuliné pertekliniy kriivininky koncentracija) vietoj krastinés
salygos (4.5.6) reikia naudoti krasting salyga

An(w,)=0, (4.5.13)
kur w, yra elektrodo koordinaté, t. y. p puslaidininkio sluoksnio storis. Tada, galiojant salygai
w,<<L,, (4.5.14)

eksponentines funkcijas, kurios jeina j bendrojo (4.5.5) lygties sprendinio iSraiSka (4.5.5a), galima
aproksimuoti tiesinémis funkcijomis (tam reikia pasinaudoti apytiksle lygybe exp(x) = 1 +x, kai x <<1).
Vadinasi, Siuo atveju (4.5.5) lygties sprendinys, kuris atitinka krastine salyga (4.5.13), yra lygus
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Elektrony koncentracija sustabdZius jy injekcija j p puslaidininkj. Injekcijos srové 0,1 A / cm?, 1, = 400 cm?/Vs,
p=10"cm™, m,=0,5m, T=300K, vy, = 1,5 - 10" cm/s, N;=2 - 10 cm™, 6=7- 10" cm?, 7,=4,8-10"s

oy t=03s
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= Aproksimuojant eksponentine funkcija,
~ gaunama laiko konstanta r=4,7 - 1078 s.
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% 1010 4 gyvavimo trukmei (7, =4.,8 - 107 s).
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4.4 pav. Pertekliniy kriivininky koncentracijos mazéjimas sustabdzius injekcija, kai injekcijos salygos atitinka
rekombinacijos ribota veika. (a) Pertekliniy kravininky koncentracijos priklausomybé nuo koordinatés esant
nuolatinei Salutiniy kriivininky injekcijai ir praéjus tam tikram laikui po injekcijos sustabdymo. (b) Vidutinés
pertekliniy kriivininky koncentracijos priklausomybé nuo laiko sustabdzius injekcija
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An(x) = An(o{l —ij . (4.5.15)
WP
Siuo atveju pertekliniy kriivininky koncentracijos gradientas yra vienodas visame sluoksnio tiiryje ir lygus
A A
dan __An(0) (4.5.16)
dx w,

Palyginimas: kai difuzijos nuotolis yra daug maZesnis uz w,, tada injekcijos i§jungimo momentu pertekliniy
kriivininky koncentracija atitinka (4.5.7) lygybe, i§ kurios i$plaukia, kad

dan __An0) ol — X | (4.5.17)
& L I

Kadangi aptariamuoju atveju w, <<L,, tai pastarojo reiSkinio modulis yra daug maZesnis uz An(0)/w,.
Vadinasi, kai galioja (4.5.14) nelygybé, tada difuzijos srové (kuri yra proporcinga kriivininky koncentracijos
iSvestinei x atzvilgiu), yra daug didesné negu tada, kai galioja prieSinga nelygybeé (t. y. kai w, >> L,).
Taigi, kai atstumas nuo pavirSiaus, pro kurj injektuojami Salutiniai krivininkai, iki ominio elektrodo
(arba pn sandiiros, kuri ekstraguoja perteklinius kriivininkus) yra daug mazesnis uz Salutiniy kravininky
difuzijos nuotolj, tada (4.5.4) lygtyje galima nepaisyti pirmojo démens ir ta lygtis virsta $ia lygtimi:
OAn d*An
or "’
Tai yra vadinamoji difuzijos lygtis. Siuo atveju pertekliniy kriivininky koncentracijos kinta erdvéje ir laike
tik dél difuzijos ir dél jy pasalinimo per ominj kontakta. Tada pertekliniy krivininky koncentracijos
maz¢jimo laike sparta lemia vidutinis laikas, per kuriy perteklinis kriivininkas pasiekia elektroda. Tg laika
vadinsime difuzijos trukme. Difuzijos vyksmo analizé rodo, kad vidutinis laikas, per kurj difunduojantis
elektronas nueina atstuma w, yra lygus

(4.5.18)

2
w
T(w)=—, 4.5.19
(W) D, ( )
t. y. sary$is tarp 7(w) ir w yra toks pats kaip sarysis tarp z, ir L, (Zr. (4.5.8)). Kadangi injektuoti elektronai yra
skirtingais atstumais nuo elektrodo, tai skirtingi elektronai tg atstumg nueis per skirtingg laika. Siuo atveju
vidutiné difuzijos trukmé 7y randama apskaiciavus visy 7 ver¢iy svertinj vidurkj, naudojant elektrony
koncentracija n(x) kaip svorinj daugiklj (¢ia w =w, —x). T. y.

1

Ty =—— | An(x,0)t(w, —x)dx ; (4.5.20)
0,(0) J ’

Cia atsiZvelgta ] tai, kad atstumas w nuo tasko x iki ominio elektrodo yra lygus w, —x. Daliklis O, yra

pertekliniy elektrony koncentracijos integralas x atzvilgiu nuo 0 iki w, (t. y. pertekliniy kriivininky skaicius

ploto vienetui):

0,)= fAn(x,t)dx. 4.5.21)
0

Kadangi elektrony pradinis pasiskirstymas erdvéje yra apytiksliai tiesinis, i§ (4.5.20) ir (4.5.19) formuliy
iSplaukia
2
w
T..=—2"
dif 2 Dn

Siuo atveju pilnutinis pertekliniy kravininky skai¢ius mazéja laike apytiksliai eksponentiskai, su laiko
konstanta zgr. T. y.

(4.5.22)

0,0~0, ((»exp[—%). (45.23)

dif
Sis eksponentinis maZz¢éjimas yra akivaizdus 4.5 pav.
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Elektrony koncentracija sustabdzius jy injekeija j p pusl. Injekcijos srové 0,1 A / cm?, 4, = 400 cm®/Vs,
p=10"cm™, m,=0,5my, T=300K, vy, = 1,5 10" cm/s, N,=2 - 10% ecm™, =7 - 107" em?, zzp=4,8 - 107"
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4.5 pav. Pertekliniy kriivininky koncentracijos mazéjimas sustabdzius injekcija, kai injekcijos salygos atitinka
difuzijos ribota veika. (a) Kriuvininky koncentracijos priklausomybé nuo koordinatés esant nuolatinei Salutiniy
kravininky injekcijai ir pra¢jus tam tikram laikui po injekcijos sustabdymo. (b) Vidutinés pertekliniy kriivininky
koncentracijos priklausomybé nuo laiko sustabdzius injekcija

4.6. Sluoksnio poliarizacija dél kriivininky persiskirstymo, esant prilipimo lygmenims

Tarkime, prie sluoksnio, kuris yra termodinamingje pusiausvyroje, pradiniu laiko momentu
prijungiama nuolatiné jtampa. Dél atsiradusio elektrinio lauko prasidés laisvyjy kriivininky persiskirstymas.
Jeigu abu sluoksnio kontaktai yra uztvariniai, tada po tam tikro laiko nusistovés stacionari biisena, kai
visuose sluoksnio tagkuose dreifo srove kompensuos difuzijos srové. Sioje biisenoje prie vieno sluoksnio
krasto egzistuoja perteklinis teigiamas kriivis, o prie kito — perteklinis neigiamas kriivis, t.y. sluoksnis
poliarizuojasi. Todél elektros srove, kuri teka iSorinéje grandinéje jjungus arba iSjungus iSoring jtampa,
vadinsime atitinkamai poliarizacine srove arba depoliarizacine srove. Si elektros srové nuolat mazéja nuo
pradinés (didziausios) vertés iki nulio. Aptarsime kriivininky koncentracijos ir sluoksnio sroveés
priklausomybe nuo laiko Siomis salygomis. Kad analizé biity paprastesné, laikysime, kad kriivininky
koncentracijos pokytis neturi zymios jtakos elektrinio lauko stipriui, todél galima teigti, kad elektrinis laukas
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yra konstanta (t. y. nepriklauso nei nuo laiko, nei nuo koordinatés). Si prielaida tinka, kai laisvyjy kravininky
koncentracija sluoksnyje yra palyginti maza.

Visy pirma aptarsime paprasCiausig atvejj, kai sluoksnyje yra tik vienos rusies kravininkai (skylés)
ir pastovi vienos riiSies jony (akceptoriy) koncentracija. Laikysime, kad visi akceptoriai yra jonizuoti.
Kadangi sluoksnio pilnutinis elektros kravis lygus nuliui, tai akceptoriy jony skaicius lygus skyliy skaiciui.
Kaip minéta, stacionarioje biisenoje dreifo srové lygi difuzijos srovei, t. y.

dp
epuE =eD—, 4.6.1
DM ™ ( )

¢ia p yra skyliy koncentracija, ¢ yra jy judris, E yra elektrinio lauko stipris, o D yra difuzijos koeficientas.
Laikysime, kad difuzijos koeficientas ir judris susije vienas su kitu Einsteino sarysiu:

p=,. (4.6.2)
e
Tada (4.6.1) lygtj galima uzrasyti taip:
dp eE
———p=0. 4.6.3
w ir? (4.6.3)
Kadangi pagal prielaidg E yra konstanta, tai (4.6.3) lygties sprendinys yra eksponentiné funkcija
ek
= p,exp| —x |. 4.6.4
P=Do p( T j ( )

T. y. stacionarioje buisenoje skyliy koncentracija eksponentiskai didéja nuo vieno sluoksnio krasto link kito,
elektrinio lauko kryptimi (zr. 4.6 pav.).

’é_-.“
E 1|:|1IZI_
2
=
g
1]
-g 1|:|5 -
LE
=}
=
=
Aot
=
=100 S
L]
T T T T
1] 0z 04 0a (I 1

x,

4.6 pav. Skyliy koncentracijos priklausomybé nuo koordinatés silpnai legiruotame p puslaidininkyje su prilipimo
centrais, kai prie sluoksnio prijungta 1 V jtampa, o sluoksnio abu kontaktai yra uztvariniai. Sistemos parametrai:
sluoksnio storis w =1 pum, jonizuoty akceptoriy (prilipimo centry) koncentracija N;=5-10"cm™, pagavimo
skerspjavis o= 107" cm?, skyliy i§laisvinimo darbas AE, = 0,4 eV, temperatiira 7= 300 K
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Filnutinés elektros srowveés tankis (Afcm™2)

4.7 pav. Poliarizacinés srovés tankio pradiné priklausomybé nuo laiko, kai prie sluoksnio, kurio parametrai pateikti
4.6 pav. parastéje, prijungiama 1 V jtampa (pradiné sluoksnio biisena atitinka termodinaming¢ pusiausvyra)

4.7 pav. pateikti sluoksnio poliarizacinés elektros srovés priklausomybés nuo laiko skaitinio
modeliavimo rezultatai Siomis salygomis. Matome, kad srovés priklausomybéje nuo laiko egzistuoja tiesing
sritis:

(=1, [1 —L} . (4.6.5)
Tdr
Cia 74 apytiksliai lygus skylés dreifo trukmei nuo vieno sluoksnio krasto iki kito, t. y.
w w
ro=r =1 4.6.6
dr vy, IUE ( )

kur vy, = pE yra skyliy dreifo greitis, o w yra sluoksnio storis. Tokig prading sroveés priklausomybe nuo laiko
galima suprasti, atsizvelgus ] tai, kad pradinéje poliarizacijos vyksmo stadijoje didZiojoje sluoksnio dalyje
skyliy dreifo sroveé yra daug didesné uz difuzijos srove, t. y. didzioji skyliy dalis juda pastoviu greiciu lauko
kryptimi ir ,,sustoja“ pasiekusios deSinjjj sluoksnio krastg. Kadangi Siame judanciy skyliy rinkinyje skyliy
koncentracija yra apytiksliai pastovi, tai ty skyliy skaiCius tiesiSkai mazéja laike, todél ir pilnutiné srové
tiesiSkai mazeja (zr. 4.7 pav.). Taciau véliau srovés mazéjimas tampa netiesinis, nes skyliy koncentracija
didziojoje sluoksnio dalyje pasidaro jau nebe pastovi ir pradeda labiau pasireiksti difuzija, kurios kryptis
priesinga dreifui.

Dabar issiaiskinsime, kaip srovés priklausomybé nuo laiko pasikeicia esant kriivininky pagavimui j
lokalizacijos centrus. Nagrinésime atvejj, kai lokalizacijos centrai yra vadinamieji ,,prilipimo lygmenys®.
Taip vadinamos diskrecios energinés biisenos puslaidininkio draustingje juostoje, i§ kuriy kriivininkas gali
tik grizti tg pacig leistiniy energijy juosta, kurioje jis buvo iki pagavimo. Pvz., jeigu nagrinéjami skyliy
prilipimo lygmenys, tada, lyginant su rekombinacijos centro energijos lygmens diagrama, kuri pavaizduota
4.2 pav., néra Suoliy A ir B, o yra tik Suoliai C ir D (Suolis C atitinka skylés pagavimg j lygmenj £\, o Suolis
D atitinka skylés iSlaisvinimg). Anks¢iau aprasytos sistemos (kurig atitinka 4.6 pav. ir 4.7 pav.) akceptoriy
lygmenys realiame p puslaidininkyje elgiasi kaip prilipimo lygmenys. Vadinasi, labiau realistiSkas modelis
yra toks, kai ne visi akceptoriai yra jonizuoti, o jonizuoty akceptoriy koncentracija priklauso nuo
pusiausvyros tarp krivininky pagavimo ir i§laisvinimo vyksmy. Tarkime, kad i§ pradZiy yra termodinaminé
pusiausvyra, t. y. abiejy krypc¢iy Suoliy spartos yra vienodos. Laiko momentu ¢ = 0 sluoksnio kairiojo krasto
potencialas Suoliskai padidéja 1 V. Todél skylés persiskirsto i§ kairiojo kraSto j desSinjjj. Sumazéjus skyliy
koncentracijai prie kairiojo sluoksnio krasto, sutrikdoma skyliy pagavimo ir islaisvinimo vyksmy
pusiausvyra prie to krato: islaisvinimo sparta tampa daug didesné negu pagavimo sparta. Siame pavyzdyje
skyliy prilipimo lygmenys yra palyginti giliis (skylés iSlaisvinimo darbas yra 0,4 eV), o skyliy judris yra
palyginti didelis (400 cm*/V/s), todél skyliy dreifas yra daug greitesnis vyksmas negu skyliy islaisvinimas.
Todél pradingje poliarizacijos stadijoje pagrindinis vyksmas yra skyliy dreifas nuo kairiojo krasto link
desiniojo. Atitinkamai sroves priklausomybeé nuo laiko yra tiesiné (Zr. (4.6.5) formulg ir 4.7 pav.). Paskui, kai
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Laisnyjy skylig koncentracija, kait = 25009
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Craudykliy, kurnasuiima skylés koncentracija(l/ocm™3)

I,
4.8 pav. Gaudykliy, kurias uzima skylés (t.y. neutraliy akceptoriy atomy) koncentracijos priklausomybé nuo
koordinatés iSorinés jtampos jjungimo momentu (z = 0), tarpiniu momentu (¢=3,7 - 107" s) ir nusistovéjus dinaminei
pusiausvyrai (¢=2,5 - 107 s). Taskiné linija rodo laisvyjy skyliy koncentracija nusistovéjus dinaminei pusiausvyrai

visame sluoksnyje nusistovi apytikslé pusiausvyra tarp dreifo ir difuzijos, pradeda pasireiksti iSlaisvinamy
skyliy srautas: skylés palaipsniui iSlaisvinamos i§ gaudykliy prie kairiojo krasto ir dreifuoja link deSiniojo
krasto, kur jy dalis yra pagaunamos j gaudykles, o dalis lieka laisvos (zr. 4.8 pav.). Kadangi pagal prielaida
vidutinis laikas iki skylés iSlaisvinimo yra daug didesnis negu skylés 1ékio trukmé, tai Siame etape pilnutinés
sroves priklausomybé nuo laiko yra tokia pati kaip iSlaisvinimo spartos priklausomybé nuo laiko kairiajame
sluoksnio kraste, t. y.
V 1) ~ @, pl o (4.6.7)
Cia a, yra skyliy iSlaisvinimo koeficientas, kurio bendroji iSraiSka yra (4.4.2b), o p, yra pagauty skyliy
koncentracija, t. y. gaudykliy, kuriy neuzima elektronai, koncentracija:

pi=N—ny. (4.6.8)
IS (4.4.4) ir (4.4.1b) lygciy iSplaukia, kad tuo atveju, kai R, =0, o laisvy skyliy koncentracija yra praktiskai
nuling,

op

6_; =R,=-a,p,. (4.6.9)
Vadinasi, prie sluoksnio kairiojo krasto pagauty skyliy koncentracija eksponentiskai mazéja laike:

Py Lo~ exp(=a,t) . (4.6.10)

Todél tokiu paciu désniu mazéja ir elektros srove (Zr. (4.6.7) formule ir 4.9 pav.).

Dabar tarkime, kad po tam tikro laiko iSoriné jtampa iSjungiama. 4.10 pav. matome, kad srovés
maz¢jimas laike iSjungus jtampg taip pat turi eksponenting sritj. Taciau to mazéjimo sparta yra kitokia negu
jjungus jtampa. Tai rodo, kad skyliy persiskirstymo mechanizmas i§jungus jtampa yra kitoks negu jjungus
jtampg. Taciau Siuo atveju to mazéjimo spartos nejmanoma taip paprastai susieti su gaudykliy parametrais
kaip ankstesniuoju atveju (jjungus itampa). Taip yra todél, kad i§jungus jtampa srovés stipri lemia skyliy
difuzija i§ sluoksnio deSiniojo kraSto. O jjungus jtampg, pagrindinis veiksnys yra skyliy i$laisvinimas.
4.13 pav. matome, kad iSjungus jtampag difuzijos srové yra daug didesné uz dreifo srove. Jjungus jtampg,
didziojoje sluoksnio dalyje yra atvirkséiai: skylés pereina i$ sluoksnio kairiojo krasto j desinjjj dél jas
veikiancCio elektrinio lauko (zr. 4.12 pav.). Kad, iSjungus jtampa, krivininky difuzijos vaidmuo yra daug
didesnis negu pagavimo ir iSlaisvinimo vaidmuo, galima jsitikinti, pakartojus modeliavima su kitokia judrio
verte. Pvz., 4.11 pav. pavaizduota srovés priklausomybé nuo laiko naudojant dukart didesnj skyliy judrj.
Matome, kad srovés laikiné priklausomybé jjungus jtampa beveik nepasikeicia, o srovés priklausomybé
iSjungus jtampa pasikeicia Zymiai: laiko konstanta sumazéja beveik du kartus. Taip yra todél, kad, padidinus
judrj, difuzijos koeficientas padidéja tiek pat karty (dél EinSteino sarysio).

Jeigu sluoksnyje yra keliy tipy skyliy gaudyklés, kuriy islaisvinimo koeficientai yra labai skirtingi,
tada sroves priklausomybé nuo laiko jjungus jtampg turi kelias eksponentines sritis (zr. 4.14 pav.).
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4.9 pav. Poliarizacinés srovés tankio priklausomybé nuo laiko vélesniame etape (kai srove lemia skyliy iSlaisvinimas)
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4.10 pav. Poliarizacinés ir depoliarizacinés srovés tankio priklausomybé nuo laiko (jtampa prijungiama laiko
momentu 7= 0, o i§jungiama laiko momentu z=3 - 107 s)
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4.11 pav. Poliarizacinés ir depoliarizacinés srovés tankio priklausomybé nuo laiko, kai skyliy judris yra du kartus didesnis
negu 4.10 pav. Punktyriné ir taskiné linijos atitinka tiesinio aproksimavimo rezultatus naudojant 4.10 pav. duomenis
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4.12 pav. Skyliy laidumo srové ir jos komponentés (dreifo ir difuzijos srovés) poliarizacijos metu (laiko
momentu £=12-10"5s)
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4.13 pav. Skyliy laidumo srové ir jos komponentés (dreifo ir difuzijos srovés) depoliarizacijos metu (praéjus
2,4 - 107" s nuo jtampos i§jungimo momento)
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4.14 pav. Poliarizacinés srovés tankio priklausomybé nuo laiko, kai kartu su skyliy prilipimo centrais, kuriy
parametrai nurodyti 4.6 pav. paraitéje, egzistuoja skyliy prilipimo centrai, kuriy koncentracija 10> cm™, skyliy
i§laisvinimo darbas 0,5 eV, o pagavimo skerspjivis 107" cm?
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4.7. Krastinés sglygos sprendziant kriivininky kinetikos lygtis

Tolydumo lygtys (4.2.4a,b) kartu su bendrosiomis elektrony ir skyliy laidumo srovés tankio
iSraiSkomis

Jj,=enu E+eD, an (4.7.1a)
ox
) op
Jp :ep,upcf—era—x (4.7.1b)
bei Puasono lygtimi
% _pxh (4.7.2)
ox &€

sudaro diferencialiniy lygciy sistema dalinémis iSvestinémis, kurios sprendinys nusako kriivininky
koncentracijas visuose sistemos taskuose visais laiko momentais. Kad vienareikSmiskai iSspresti Sig lygcCiy
sistema, reikia apibrézti jos krastines salygas, t. y. krivininky koncentracijy arba laidumo sroviy vertes ant
skiriamyjy pavirSiy. Tos krasStinés salygos priklauso nuo skiriamyjy pavirSiy savybiy. PaprasCiausias atvejis
yra uztvarinis kontaktas. Tada kraStiné salyga teigia, kad duotosios riiSies kriivininky laidumo srové
duotajame pavirSiniame mazge yra lygi nuliui. Toliau yra aptariami sudétingesni atvejai.
4.7.1. ,,Skaidris * skiriamieji pavirsiai

Kai kriivininkas pereina i§ vienos medziagos | kita, pasikeiCia to kriivininko judris bei difuzijos
koeficientas, kurie jeina j laidumo srovés iSraiska (4.7.1a,b). Be to, jeigu abiejy medziagy laidumo tipas yra
skirtingas (vienoje medziagoje — skylinis, o kitoje — elektroninis), tada pasikei¢ia ir kravininko kriivio
zenklas. Pastaruoju atveju keiciasi ir kriivininko judéjimo kryptis. Tada kriivininky pereiga per skiriamajj
pavirS§iy galima jsivaizduoti kaip elektrony ir skyliy (atéjusiy i$ skirtingy pusiy) rekombinacija tame
pavirsiuje arba kaip elektrony ir skyliy pory pavirSing generacijg, po kurios elektronas ir skylé atsiduria
skirtingose to pavirSiaus pusése ir nutolsta nuo jo. Jeigu neelektrostatinés kilmes reiskiniai tame pavirSiuje
(tokie kaip pagavimas j pavirSines gaudykles arba injekcija per potencialo barjera) neturi Zymios jtakos
pilnutinei srovei, tada tokj pavirSiy vadinsime ,skaidriu® pavirS§iumi. Tokj skiriamajj pavirSiy galima
modeliuoti naudojant laidumo srovés tolydumo salygas, kurios teigia, kad laidumo srové ir jos iSvestiné
koordinatés atzvilgiu turi buti tolydzios:

Ji(x) = 1> (x0), (4.7.3a)
A (4.7.3b)
ox ox|

Xo Xo

¢ia x yra skiriamojo pavirSiaus x koordinaté, o apatinis indeksas prie srovés tankio Zymens nusako sluoksnio
numerj. Uzrasant sluoksniy mazgy koordinaciy Zymenis, naudosime du indeksus: pirmasis indeksas nusako
sluoksnio numerj, o antrasis indeksas (po kablelio) nusako to sluoksnio mazgo numerj. Pvz., x; 5, atitinka
pirmojo sluoksnio mazga, kurio numeris N—1. N yra pilnutinis pirmojo sluoksnio mazgy skaicius. Aisku, kad

X1n= X1 =Xo. (4.7.32a) salyga galima uzraSyti Sitaip:

on
en, (x,) 14,E(x,) +eD, 8_)61

on
= en, (x,) 1,E(x,) +eD, —=| , (4.7.4)
X0 ax X0
¢ia indeksai prie n, g ir D nusako sluoksnio numerj. Kadangi krivininky judriai ir difuzijos koeficientai
skirtinguose sluoksniuose yra skirtingi, tai i$ (4.7.4) iSplaukia, kad kriivininky koncentracija ir jos gradientas
ant skiriamojo pavirsiaus bendruoju atveju turi triikj (zr. 4.15 pav.).

nx,) )

7,(%,)

4.15 pav. Laisvyjy kruvininky koncentracijos trukis ant ,,skaidraus* skiriamojo pavirSiaus
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Praktinis metodas, kuriuo galima uztikrinti, kad galioty abi tolydumo salygos (4.7.3a,b), yra
tiesinio aproksimavimo metodas. I§vestinés, kurios jeina j (4.7.3b) salyga, yra apskaiiuojamos baigtiniy
skirtumy metodu. Tai yra vadinamosios ,,vienpusés i§vestings, t. y. jos apibréziamos Sitaip:

% < Ji(X0) = Ji (xl,N—l) (4.7.52)

Ox X Xo ~X1,N-1 , N
9y N J2(X%52) = (%) (4.7.5b)
Ox X X202~ X . N

Taikant tiesinj aproksimavima, duotyjy krivininky laidumo srovés priklausomybé nuo x koordinaciy
intervale nuo x; - iki x,, yra aproksimuojama tiese:

j(x)=A+ Bx. (4.7.6)
Siai aproksimacijai naudojami keturi tadkai, kuriuos atitinka srovés vertés j1(x;v-1), j1(xo), j2(X0) ir ja(x2.2).
Dviejy viduriniy tasky x koordinatés sutampa (x,). Todél ir atitinkamos dvi srovés vertés, apskaiciuotos pagal
(4.7.6), taip pat sutampa. Be to, iS tiesés lygties (4.7.6) iSplaukia, kad ir dvi iSvestinés (4.7.5a,b) taip pat
sutampa ir yra lygios tiesés krypties koeficientui 4. Taigi, yra tenkinamos abi tolydumo salygos (4.7.3a,b).

4.7.2. Pavirsinés gaudyklés

Pavirsinés gaudyklés atsiranda dél pavirSiniy lokaliniy biiseny, kurias atitinka energijos lygmenys,
esantys puslaidininkio draustinéje juostoje. Ty biiseny pavirsinj tankj (skaiciy ploto vienetui) zymésime N, o
buiseny, kurias uzima elektronai, pavirSinj tankj Zymésime 7n,. Tada elektrony ir skyliy pagavimo j pavirSines
blisenas spartg galima iSreiksti formulémis, kurios analogiskos atitinkamy tiirinés rekombinacijos sparty
iSraiSkoms (4.4.1a,b):
S, =V, 0,0(N; —n))—a,n, (4.7.7a)

S, =Vy,0,pn,—a,(N;—n), (4.7.7b)

¢ia S, ir S, yra atitinkamai elektrony ir skyliy pavirsinés rekombinacijos spartos. Elektrony ir skyliy
iSlaisvinimo i§ pavirSiniy gaudykliy koeficientai a, ir a, yra susij¢ su atitinkamais pagavimo skerspjiiviais o,
ir o, tais paciais sarySiais, kaip iSlaisvinimo i$ tiriniy gaudykliy koeficientai (Zr. (4.4.2a,b)). Kadangi dydZiai
N; ir ng, kurie jeina j (4.7.7a,b) formules, reiskia skaiciy ploto vienetui, tai pavir§inés rekombinacijos spartos
S, ir S, reiSkia rekombinacijos jvykiy skaiCiy ploto vienetui per laiko vienet. Taigi, Siy sparty dimensija yra
tokia pati kaip srauto tankio (taip yra vadinamas daleliy skaiCius, kuris pereina pro vienetinio ploto pavirsiy
per laiko vieneta). Tai rodo, kad kriivininky kinetikos skaitinio modeliavimo metu pavirS§iné rekombinacija
pasireiskia kaip neelektrostatinés kilmés srové, kuri egzistuoja tik viename — pavirSiniame — duotojo
sluoksnio mazge. Vadinasi, pvz., iSreiSkiant pilnuting elektrony srove sluoksnio pirmajame mazge (kuris
atitinka to sluoksnio kairjjj krastg), reikia prie elektrostatinés srovés, kurig nusako (4.7.1a,b) formulés, pridéti
Srove

j}'lS = eS

no

(4.7.82)
Jp =S, . (4.7.8b)

PavirSiniy gaudykliy jtaka tlirinéms kriivininky koncentracijoms gliidi antrajame tolydumo lygties (4.2.4a,b)
démenyje, kuris proporcingas srovés tankio divergencijai. Taip yra todél, kad, apskaiCiuojant srovés tankio
iSvesting koordinatés atzvilgiu baigtiniy skirtumy metodu (pvz., pagal (4.7.5a) formule), reikia vartoti
pilnuting laidumo srove, j kurig jeina ir neelektrostatinés kilmés démuo (4.7.8a,b). Palyginimas: turiniy
gaudykliy jtaka atsispindi pirmajame tolydumo lygties (4.2.4a,b) démenyje, kuris proporcingas pertekliniy
kriivininky koncentracijai.

4.7.3. Ominiai kontaktai

Ominiy kontakty ypatybé yra ta, kad prie ominiy kontakty egzistuoja labai didelé koncentracija
pavirsiniy rekombinacijos centry, kuriy pagavimo skerspjiivis yra palyginti didelis. Nors ty gaudykliy jtaka
galima modeliuoti remiantis pavirS§inés rekombinacijos spartos iSraiSka (4.7.7a,b), taCiau skaiciavimai tampa
daug paprastesni pasinaudojus tuo, kad pagavimo j tas biisenas sparta yra labai didelé, todél greitai nusistovi
dinaminé pusiausvyra tarp pagavimo ir iSlaisvinimo vyksmy. Atitinkamai tos gaudyklés elgiasi kaip
begalinés talpos kriivininky rezervuaras, kuris nesudaro jokiy kliti¢iy krivininky patekimui i ji ir
iSlaisvinimui i§ jo. Atskirais atvejais, modeliuojant kriivininky pereiga per tokj skiriamajj pavirSiy, daugiau
nereikia jokios papildomos informacijos, t.y. galima neuzduoti jokiy krastiniy salygy tame pavirSiuje, o
kriivininky sroviy tankius tame pavirSiniame mazge apskaiciuoti taip pat, kaip ir tiryje — pagal (4.7.1a,b)
formules (atsizvelgiant j tai, kad Siuo atveju koncentracijos iSvestiné x atzvilgiu yra ,,vienpusé¢®). Taciau
tokiu atveju, taikant iSreikStinj algoritma, gali atsirasti sroviy ir koncentracijy nestabilumas, t. y. krivininky
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koncentracijos gali pradéti labai svyruoti ir jgyti neturinc¢ias fizikinés prasmés vertes (pvz., neigiamas). Kad
pasalinti §j nestabiluma, galima atsizvelgti ] tai, kad, esant ypa¢ didelei pavir§iniy buseny koncentracijai, prie
atitinkamo pavirSiaus kravininky koncentracijos visomis salygomis yra apytiksliai pastovios, t.y. tokios
pacios, kaip termodinamingje pusiausvyroje. Taigi Siuo atveju (pvz., sluoksnio kairiajame kraste) krasStinés
salygos yra tokios:
n(x,) =n, = const , (4.7.9a)
p(x))=p, =const . (4.7.9b)

Vadinasi, tokiame pavirS§iniame mazge koncentracijy iSvestinés laiko atzvilgiu, kurias iSreiskia tolydumo
lygtys (4.2.4a,b), turi biiti tapaciai lygios nuliui.
4.7.4. Kritvininky injekcija per pavirsing potencialo barjerg

Kadangi, sudarius kontaktg tarp dviejy medziagy, atsiranda jy kristalo gardelés trukis, tai gali
atsirasti ir laidumo bei valentinés juosty krasty trukis, t. y. neelektrostatinés kilmés potencialo barjeras. Tada
pavir§iniame mazge, kuris priklauso tokio kontakto plokStumai, egzistuoja papildomas laidumo srovés
démuo, kuris nusako abiejy krypciy virSbarjerinés termoelektroninés injekcijos srauty skirtuma. Taigi
termoelektroniné injekcija per pavirSinj potencialo barjerg pasireiskia papildomu laidumo srovés démeniu,
kuris nusako neelektrostatinés kilmés kriivininky srauta per skiriamgjj pavirSiy (tas papildomas srovés
démuo egzistuoja tik pavir§iniame mazge). Tarus, kad kruvininky laisvasis kelias yra daug maZesnis uz
intervalus tarp mazgy, duotojo sluoksnio kriivininky termoelektroninés injekcijos srautg i gretimg sluoksnj
galima apskai¢iuoti remiantis prielaida, kad j gretimg sluoksnj pereina visi pavir§inio mazgo krivininkai,
kuriy kinetiné energija didesné uz potencialo barjero aukstj ir kuriy greitis nukreiptas j sluoksnio iSorg (t. y. |
gretimg sluoksnj). Pvz., jeigu nagrinéjamas metalo ir puslaidininkio kontaktas, kuris yra plokStumoje x = 0, ir
jeigu puslaidininkis yra puserdvyje x > 0, tada elektrony, kurie pereina i§ puslaidininkio | metala, srovés
tankis yra lygus
=—e n(0)|

T pm PR P (4.7.10)
¢la @, zymi barjero aukstj, o E; Zymi elektrony kineting energija. Kriivininky, kuriy kinetiné energija didesné
uz potencialo barjero aukstj, koncentracija ir jy greic¢io x komponentés vidurkis priklauso nuo kriivininky
greiciy pasiskirstymo. Tas pasiskirstymas dazniausiai yra artimas Maksvelo ir Bolcmano pasiskirstymui.
Tada srovés tankio komponenté, kuri atitinka duotyjy kruvininky termoelektroning injekcija i§ duotojo

sluoksnio j gretimg sluoksnj, apskaiciuojama pagal formule

=20 (@, +kT)ex (—ﬂj; 47.11
&ia ¢ yra duotosios rsies kriivininky krivis, 7 yra jy pilnutiné koncentracija prie skiriamojo pavirsiaus, m"
yra kriivininky efektiné masé, k yra Bolcmano konstanta, o 7 yra absoliu¢ioji temperatiira. Analogiskai
galima iSreiksti ir prieSingos krypties srauta. Pilnutinis srautas yra lygus abiejy krypciy srauty skirtumui.

Jeigu modeliuojama kriivininky termoelektroniné injekcija i$ elektrodo | modeliuojamg sluoksnj,
tada termoelektroninés injekcijos srove galima apskai¢iuoti pagal Ricardsono lygtj (2.3.3).
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5. pn diodo modeliavimas

5.1. Ivadas. Nuskurdinimo artinys

pn sandiira — tai sandiira tarp p ir n puslaidininkiy. Sudarius kontakta tarp puslaidininkiy, prasideda
krivininky persiskirstymas. Kaip ir sudarius kontakta tarp metalo ir puslaidininkio (Sotkio diodas),
elektronai pereina | medziaga, kurios iSlaisvinimo darbas yra didesnis. Skyliy persiskirstymo kryptis yra
priesinga. Mikroskopiniu poziliriu, $io persiskirstymo priezastis yra difuzija: krivininkai difunduoja i
medziagg, kurioje ty kriivininky koncentracija yra mazesné. Dél Sio persiskirstymo atsiranda perteklinis
teigiamas kriivis n puslaidininkyje ir perteklinis neigiamas kriivis p puslaidininkyje. Dél Sio perteklinio
kriivio atsiranda elektrinis laukas ir tuo paciu — dreifo srove, kurios kryptis yra prieSinga minétosios difuzijos
srovés krypciai. Po tam tikro laiko nusistovi dinaminé pusiausvyra, kai difuzijos srove visuose erdvés
taskuose kompensuoja dreifo srové. Vidinis elektrostatinis potencialy skirtumas, kuris egzistuoja sandiiroje
Sios pusiausvyros salygomis, yra vadinamas kontaktiniu potencialy skirtumu. Jeigu n ir p sritys yra
legiruotos tolygiai (t. y. jeigu donory koncentracija n srityje yra pastovi ir lygi Np, o akceptoriy koncentracija
p srityje yra pastovi ir lygi N,), tada Sio kontaktinio potencialy skirtumo teoriné iSraiska yra Sitokia:

UK:le N,N,
e n

1
Cia n; yra elektrony koncentracija gryname puslaidininkyje (pvz., Si atveju, kai =295 K, n; ~ 10" cm™).

pn diodas kai kuriais atzvilgiais yra panaSus j anks¢iau i$nagrinéta Sotkio dioda. Abiem atvejais
susidaro kontaktinis potencialy skirtumas, kurio priezastis — neelektrostatiné elektrovaros jéga, kuri atsiranda
sudarius kontaktg tarp dviejy medziagy. Abiem atvejais pusiausviroji biisena — tai tokia biisena, kai dreifo
srové, atitinkanti tg vidinj elektrinj lauka, kompensuoja difuzijos srove. Abiem atvejais susiformuoja
nuskurdintasis sluoksnis. Sotkio diodo atveju nuskurdintasis sluoksnis egzistuoja tik puslaidininkyje, o pn
diodo atveju jis egzistuoja abiejose medziagose. Kadangi nuskurdintame sluoksnyje beveik néra laisvy
elektrony, tai jame egzistuoja erdvinis jonizuoty priemaisy kriivis. n puslaidininkyje tai yra teigiami donory
jonai, o p puslaidininkyje tai yra neigiami akceptoriy jonai.

Laikant, kad nuskurdintame sluoksnyje egzistuoja tik jonizuoty prlemalsq kriivis, erdvinio kriivio
tankio p (C/cm’) pasiskirstymas yra toks, kaip pavaizduota 5.1a pav. Cia taskas x =0 atitinka kontakto
plokStuma, o taskai x = -x4, ir x = x4, atitinka nuskurdintojo sluoksnio krastus (raidé “d” indeksuose kilo i§
anglisko zodzio “depletion” — “nuskurdinimas”). Taigi, tolygiai legiruoty n ir p sri¢iy atveju erdvinio kriivio
pasiskirstymg galima uZzrasyti Sitaip:

; (5.1.1)

eN,, —x,<x<0;
p(x)=9—eN,, 0<x<x,; (5.1.2)
0 x <—x, arbax>x, .

Kadangi sistema visumoje neturi elektros kriivio, tai pilnasis neigiamas akceptoriy kriuvis nuskurdintame
sluoksnyje turi biti prieSingas pilnajam teigiamam donory kriiviui jame. Vadinasi,
eNAxdp =eNpx,,. (5.1.3)
Zinant erdvinio kriivio tankio p pasiskirstyma, elektrinio lauko pasiskirstyma galima apskaidiuoti pagal
Puasono lygtj:
4z _px).

; 5.1.4
dx &€ (-14)
Gia &) = 8.854-10"* F/cm yra elektriné konstanta, o ¢ yra medziagos dielektriné skvarba. T.y., elektrinio lauko

stipris yra proporcingas erdvinio kriivio integralui:

1 X
&(x)=—o d
(x) ot fd p(x)dx . (5.1.5)

Irase (5.1.2) 1 (5.1.5), randame:
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5.1 pav. Erdvinio kriivio tankis, elektrinio lauko stipris ir potencialas pn sandiiroje

eN,

(x,, +x), —x, <x<0;

Z(x)={ (5.1.6)

eN
4 (x4 —%), 0<x<x,,.
EpE

Si priklausomybé nuo x pavaizduota 5.1b pav. Elektrinio lauko stiprio maksimumas pasiekiamas kontakto
plokstumoje x = 0. Pagal (5.1.6), $is maksimumas lygus
eN . .x eN 4%
o =2 = = (5.1.7)
EpE EpE

Rasime elektrinio lauko potencialg. Duotojo tasko potencialas — tai elektrinio lauko stiprio integralas
koordinaciy atzvilgiu su minuso Zenklu. Integruoti reikia nuo tasko, kurio potencialg susitarta laikyti lygiu
nuliui, iki duotojo tasko x. Pvz., jeigu potencialas atskaitomas nuo n tipo neutraliosios srities potencialo,
tuomet

X
P(x)=- f & (x)dx . (5.1.8a)
~Xdn
Potencialo atskaitos taskas gali biiti pasirinktas jvairiai. Pvz., jeigu potencialas atskaitomas nuo tasko,
kuriame Fermio lygmuo termodinaminéje pusiausvyroje kerta draustinés energijos juostos vidurj (tiksliau,
grynojo puslaidininkio Fermio lygmenj F;), tada termodinamingje pusiausvyroje

o(x) = é(F _F) (5.L8b)

Sis potencialas pavaizduotas 5.1¢ pav. Kontaktinis potencialy skirtumas lygus elektrinio lauko integralo
nuo -x4, iki x,4, absoliutinei vertei:
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Xgp l
Ug =|- | #0dx) = & (i + %4, =

~Xen

1
EéfnaXW; (5.1.9)
¢ia w = x4, + X4, yra nuskurdintojo sluoksnio storis.

Naudojantis (5.1.7) ir (5.1.9) sarySiais, nuskurdintojo sluoksnio storj w=xz, + x4, galima iSreiksti
donory ir akceptoriy koncentracijomis Np ir Ny. Tuo tikslu visy pirma iSreiSkiame p sriciai tenkancios
nuskurdintojo sluoksnio dalies stor] x4, visu sluoksnio storiu w. Pagal (5.1.3),

N
Yan _ N4 (5.1.10)
X4 N,

Vadinasi, x4 =Ww - Xgp = (N4/Np)Xap, t.y., Xap = (Np/(Np+N,))-w. JraSe tai | maksimalaus elektrinio lauko
iSraiska (5.1.7), gauname
eN,N
max = L 4 w
&&(Np +N,)
Sig iSraiska jrase j (5.1.9) ir isreiske w, gauname
26,6(N,+ N
w= 0tV A)UK. (5.1.11)
eN,N ,
Vadinasi, didZiausig elektrinio lauko stiprj galima isreiksti Sitaip:
e eN,N , e 2eN,N ,
E(Np+N)) g(Np+N,))
Siame reiskinyje Uy palyginti silpnai priklauso nuo Nj ir N, nes Uy yra proporcingas Ny, ir N, sandaugos
logaritmui (Zr. (5.1.1)). Pvz., jeigu Np'N, kinta nuo 10°° cm™® iki 10*® cm™, tada Uy santykinis pokytis yra

mazesnis uz 30%. Vadinasi, nuskurdintojo sluoksnio storio ir didZiausio elektrinio lauko stiprio
priklausomybe nuo Nj ir N lemia daugikliai prie§ U formulése (5.1.11) ir (5.1.12).

Ug . (5.1.12)

5.2. pn diodas esant iSorinei jtampai

Dabar tarkime, kad prie diodo prijungta jtampa. Priklausomai nuo jtampos Zenklo, skiriama
tiesioginé jtampa (kai prie n srities prijungtas neigiamas jtampos Saltinio polius, o prie p srities prijungtas
teigiamas polius) ir atgaliné jtampa (kai prie n srities prijungtas teigiamas jtampos $altinio polius, o prie p
srities prijungtas neigiamas polius). Kadangi laidumo ir valentinés juosty krastai priklauso nuo potencialo ¢
tokiu budu:

E.=E—eg, E,=Ey—egp, (5.2.1)
tai tiesioginés jtampos atveju juosty krastai n tipo srityje turi pakilti atzvilgiu jy padéties p tipo srityje
(5.2b pav.), o atgalinés jtampos atveju jie turi nusileisti atzvilgiu jy padéties p tipo srityje (5.2¢ pav.).

Kadangi nuskurdintajame sluoksnyje kruvininky yra daug maziau, negu neutraliose srityse, tai jo
laidumas yra daug maZesnis uz neutraliyjy sriciy laidumg (t. y. varza yra daug didesn¢). Vadinasi, galima
iSskirti tris nuosekliai sujungtas sritis, kuriy varzos labai skiriasi: mazos varzos n tipo neutralioji sritis,
didelés varzos nuskurdintasis sluoksnis ir mazos varzos p tipo neutralioji sritis. Nuosekliai sujungus kelis
rezistorius, kuriy varzos labai skiriasi, pilnuting varza lemia didziausioji varza. Tai reiskia, kad didzioji dalis
iSorinés jtampos tenka didZiausiajai varzai (nuskurdintajam sluoksniui). Vadinasi, neutraliose srityse jtampos
kritimas yra mazas. Todél, prijungus jtampa, Siose srityse energijos juostos licka ploks¢ios. ISoriné jtampa
pasireiskia tuo, kad pasikeicia juosty krasty skirtumas p ir n srityse: tiesioginés jtampos atveju Sis skirtumas
sumazgéja (5.2b pav.), o atgalinés jtampos atveju jis padidéja (5.2c pav.).

Pagal 5.2a,b,c pav. pateiktas energijos diagramas galima spresti apie elektros srovés, kuri teka pn
diodu, prigimtj. Pagrindiniy ir Salutiniy kriivininky judéjimas pro nuskurdintgjj sluoksnj i§ esmés skiriasi.
Pagrindiniams kriivininkams juosty uzlinkimas nuskurdintame sluoksnyje sukuria potencinj barjerg. Taip yra
dél to, kad nuskurdintame sluoksnyje egzistuoja laukas, kurio kryptis sutampa su juosty krasty augimo
kryptimi. Sis laukas veikia elektronus jéga, kuri nukreipta j n srities puse, o skyles veikia jéga, kuri nukreipta
1 p srities puse. T.y., elektrinis laukas nuskurdintame sluoksnyje trukdo pagrindiniams kriivininkams pro ji
pereiti. IS n srities j p sritj gali pereiti tik tie elektronai, kuriy energija yra didesné uz laidumo juostos krasta p
srityje. Turint omenyje, kad elektrono energijos ir laidumo juostos krasto skirtumas lygus elektrono kinetinei
energijai, ta patj teiginj galima suformuluoti Sitaip: i$ n srities j p sritj gali pereiti tik tie elektronai, kuriy
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Termodinamingé
pusiausvyra:
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Tiesioginé jtampa:
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5.2 pav. pn diodo energijos juosty diagramos, esant jvairioms iSorinéms jtampoms
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kinetiné energija yra didesné uz potencinio barjero aukstj (juostos krasto pokytj nuskurdintajame sluoksnyje).
AnalogiSkai, i§ p srities j n sritj gali pereiti tik tos skylés, kuriy energija yra Zemiau uz valentinés juostos
krasta n srityje (prieSingai negu elektrony atveju, skylés peréjimui j Zemesnj lygmenj reikia iSeikvoti energija,
o skylei pereinant | aukStesnj lygmenj, energija iSlaisvinama). Kriivininky peré¢jima vir§ potencinio barjero
vadinsime krivininky injekcija. Salutinius kriivininkus tas pats elektrinis laukas veikia priesingos krypties
jéga. Tai pasireisSkia tuo, kad energijos diagramose juosty uzlinkimas nuskurdintame sluoksnyje sukuria
“nuokalne” Salutiniams krtvininkams. T.y., patekus elektronui i§ p srities i nuskurdintajj sluoksnj, jame
egzistuojantis laukas “nustumia” tg elektrong j n sritj. Vaizdziai kalbant, elektronas “nurieda” potencine
nuokalne | n sritj. AnalogiSkai, skylés “nurieda” i§ n srities j p sritj. Tokj reiskinj vadinsime krivininky
ekstrakcija.

Termodinaminéje pusiausvyroje elektrony srové lygi nuliui. Tai reiskia, kad injektuojamy j p sritj ir
ekstraguojamy i$ p srities elektrony srautai tiksliai kompensuoja vienas kita. Analogiskai, injektuojamy j n
sritj ir ekstraguojamy i8 n srities skyliy srautai tiksliai kompensuoja vienas kita.

Prijungus tiesioging jtampa (5.2b pav.), laidumo juostos kraStas p srityje priartéja prie laidumo
juostos krasto n srityje (t.y., potencinio barjero aukstis sumazéja), todél injektuojamy i§ n srities i p sriti
elektrony srautas padidéja. Ekstraguojamy j p srities i n sritj elektrony srautas beveik nepasikeicia, nes visi
elektronai, kurie atsiduria arti nuskurdintojo sluoksnio krasto p srityje, yra ekstraguojami i n sritj. Vadinasi,
Jju srautg riboja tik jy generacijos sparta arti nuskurdintojo sluoksnio krasto, o $i generacijos sparta praktiskai
nepriklauso nuo jtampos. Todél tiesioginés jtampos atveju elektrony injekcija i§ n srities | p sritj virsija jy
ekstrakcija i$ p srities | n sritj. Taigi, atsiranda elektrony srautas i§ n srities j p sritj. Analogiskai galima
parodyti, kad tiesioginés jtampos atveju atsiranda ir skyliy srautas i p srities j n sritj. Intuityviai aiSku, kad
tiesioginés jtampos atveju srovés stipris turéty buti proporcingas kriivininky, kuriy kinetiné energija didesné
uz potencinio barjero aukstj, koncentracijai. Kadangi kriivininky pasiskirstyma energijos lygmenyse nusako
Fermio ir Dirako pasiskirstymo funkcija

1

%)
I+expl ——
kT

tai tokiy kriivininky skaicius eksponentiskai auga, mazéjant barjero auksciui. Antra vertus, barjero aukscio
sumaz¢jimas yra proporcingas prijungtai tiesioginei jtampai. Vadinasi, diodu tekancios srovés stipris
eksponentiskai priklauso nuo tiesioginés jtampos didumo. Sia prasme pn diodo VACh yra panasi j Sotkio
diodo VACh, nes Sotkio diodo tiesioginé srové taip pat yra proporcinga puslaidininkio kriivininky
koncentracijai nuskurdintojo sluoksnio kraste, kuris atitinka metalo pavirSiy, t. y. koncentracijai kriivininky,
kuriy kinetiné energija didesné uz potencialo barjero aukstj i§ puslaidininkio pusés (zr. (3.4.1) formulg)

Atgalinés jtampos atveju laidumo juostos krastas p srityje nutolsta nuo laidumo juostos krasto n
srityje, t.y., potencinio barjero aukstis padidéja (5.2¢ pav.). Vadinasi, i§ n srities | p sritj injektuojamy
elektrony ir i§ p srities 1 n sritj injektuojamy skyliy srautai sumazéja. Taciau i§ n srities j p srit]
ekstraguojamy skyliy ir i§ p srities | n sritj ekstraguojamy elektrony srautai beveik nepasikeicia, nes, kaip
minéta, jy diduma riboja generacijos sparta arti nuskurdintojo sluoksnio krasty. Vadinasi, atgalinés jtampos
atveju kruvininky ekstrakcija virSija jy injekcija. Kadangi kriivininky ekstrakcija silpnai priklauso nuo
jtampos, tai atgalinés srovés stipris taip pat beveik nepriklauso nuo jtampos. Be to, jis yra daug maZesnis uz
tiesioginés sroves stiprj, nes atgaling srove lemia Salutiniy kruvininky ekstrakcija, o Salutiniy kriivininky
koncentracija yra daug mazesné¢ uz pagrindiniy. Toks atgalinés srovés aiskinimas tinka tik esant palyginti
mazoms atgalinéms jtampoms. Esant didelei atgalinei jtampai, didzigja dalj atgalinés srovés salygoja
kriivininky generacija nuskurdintojo sluoksnio viduje.

I8 to, kas auksCiau pasakyta, iSplaukia pagrindiné pn diodo savybé, kuri panaudojama praktikoje:
prijungus tiesiogine jtampa, pn diodo varza yra daug mazesné uz jo varza, prijungus atgaling jtampa. Todél
tiesioginé srové yra daug didesné uz atgaling.

Matome, kad atgalinés srovés fizikinis mechanizmas pn diode yra kitoks, negu Sotkio diode. Sotkio
diodo atgaliné srové — tai termoelektroninés emisijos i§ metalo j puslaidininkj srové, kurig nusako
Ricardsono lygtis, o pn diodo atgaliné srové yra kriivininky generacijos srove.

Kaip ir Sotkio diode, pn diodo elektrody potencialy skirtumas yra praktiskai lygus jtampos kritimui
nuskurdintajame sluoksnyje, o pastarasis jtampos kritimas vienareikSmiskai priklauso nuo priemai$iniy jony
koncentracijos ir nuskurdintojo sluoksnio storio wg, + wy, (kaip ir termodinaminéje pusiausvyroje). Todél,
esant iSorinei jtampai, lieka galioti visos 5.1 skyriaus formulés, taciau vietoj kontaktinio potencialy skirtumo
jose vartoti reiskinj Ux — U,. Cia jtampa U, yra teigiama tada, kai ji yra tiesioging, ir neigiama, kai atgaliné.
Pvz., nuskurdintojo sluoksnio storis ir didziausias elektrinio lauko stipris, esant iSorinei jtampai, yra lygiis

f(E)= (5.2.2)
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26,6(N
we [PafWNotND gy (5.23)
eN,N ,

Vadinasi, didZiausig elektrinio lauko stiprj galima iSreiksti Sitaip:
eN,N , 2eN,N,
= W= _—
"™ g,6(Np+N,) £&(Np+N,)

Ug-U,). (5.2.4)

5.3. pn diodo tiesioginé srové

Praeitame skyriuje buvo trumpai nusakytas pn diodo VAch pavidalas esant tiesioginei jtampai.
Buvo teigiama, kad §i VACh dalis yra eksponentiné dél to, kad tiesioginé jtampa mazina potencialo barjero
aukstj, o galinCiy jveikti potencialo barjerg elektrony skaiCius n puslaidininkyje eksponentiskai didéja
maz¢jant barjero auk$ciui (analogiSskai — skyléms p puslaidininkyje). Toks aiskinimas remiasi tuo, kad
elektrony koncentracija taske x =x,, (Zr. 5.1 pav.) apskaiCiuojama dauginant elektrony koncentracijg taske
X =—Xg, 18 exp(—@/ kT), kur @ yra potencialo barjero aukstis (priklausantis nuo iSorinés jtampos). Vadinasi,
remiamasi prielaida, kad elektrony energijos skirstinys visame nuskurdintame sluoksnyje yra toks pats, kaip
neutraliojoje n puslaidininkio dalyje. Kitaip sakant, tariama, kad elektrony posistemé visame nuskurdintame
sluoksnyje licka termodinaminés pusiausvyros buisenos net ir tada, kai egzistuoja iSorin¢ tiesioginé jtampa.
Formaliai §i prielaida pasireiskia tuo, kad elektronams galima priskirti Fermio lygmenj (vadinamajj
elektrony Fermio kvazilygmenj), kuris visame nuskurdintame sluoksnyje yra pastovus ir sutampa su Fermio
lygmeniu n puslaidininkio neutraliojoje dalyje, toli nuo nuskurdintojo sluoksnio (t. y. taske x = —o0). Tokia
prielaida yra leistina tada, kai visy veiksniy, dél kuriy atsiranda nuokrypis dél termodinaminés pusiausvyros,
vaidmuo yra nezZymus. Tie veiksniai — tai laidumo srové ir pertekliniy krivininky rekombinacija arba
generacija. Termodinaminés pusiausvyros sutrikdymas dé¢l laidumo srovés nuskurdintame sluoksnyje yra
nezymus todél, kas ten yra didelis kompensacijos laipsnis tarp tos riiSies kriivininky difuzijos srovés ir dreifo
srovés, t. y. abi Sios srovés yra beveik vienodo absoliutinio didumo ir priesingy Zenkly (kaip ir neutraliojoje
srityje, kurioje tie kriivininkai yra pagrindiniai). Termodinaminés pusiausvyros sutrikdymas dél pertekliniy
kriivininky rekombinacijos ir generacijos nuskurdintame sluoksnyje yra nezymus todél, kai, esant tiesioginei
arba mazai atgalinei jtampai, jeinanciy ] nuskurdintajj sluoksnj per laiko vienetg kriivininky skaicius yra
daug didesnis uz rekombinuojanciy jame per laiko vienetg tos rusies kruvininky skaiciy. Taigi, esant
tiesioginei jtampai, nuskurdintajame sluoksnyje galima nepaisyti kriivininky rekombinacijos ir generacijos
reiskiniy.

Jeigu elektronai arba skylés, esantys nuskurdintajame sluoksnyje, yra termodinamingje
pusiausvyroje atitinkamai su neutraligja n sritimi arba neutraligja p sritimi, tada

o Uy ~U,) U,
n(x,,)=n, exp(— kTJ =n,, exp[—’;c—Tj =1, exp( T j , (5.3.1a)
@ e(Uy -U, eU,
P(=X4)= D0 exp(—k—T) =Dy exp(—’j{—T)j =D exp( e j . (5.3.1b)

Cia ny ir Ppo yra pagrindiniy kriivininky koncentracijos atitinkamose srityse termodinaminéje pusiausvyroje
(jeigu injekcijos lygis yra mazas, tada neutraliose srityse pagrindiniy kriivininky koncentracijos lieka beveik
tokios pacios ir esant iSorinei jtampai), 0 n, ir p, yra Salutiniy kravininky koncentracijos atitinkamose
srityse termodinamingje pusiausvyroje. Pertekliniy Salutiniy kriivininky koncentracijos gaunamos atémus
atitinkamai 71, ir pyo:

An(x,,)=n,, {exp(ek(;” j - 1} , (5.3.2a)
Ap(=x,,) =P [exp(e]gj’ ]— 1} . (5.3.2b)

Matome, kad, esant tiesioginei jtampai U,, Salutiniy kriivininky koncentracija ant nuskurdintojo sluoksnio
krasto padidéja exp(eU,/kT) karty. Taip yra dél Salutiniy kriivininky injekcijos i§ kitos diodo srities (kurioje
tie kriivininkai yra pagrindiniai). Vyksmai, kurie vyksta injektavus Salutinius krtivininkus, buvo aprasyti 4.5
skyriuje. Tos analizés rezultatai tinka ir $iuo atveju. Pvz., galima teigti, kad elektrony srové p srityje yra
grynai difuziné, o pertekliniy kriivininky koncentracija toje srityje eksponentiskai priklauso nuo atstumo iki
nuskurdintojo sluoksnio krasto (tas atstumas lygus x —xg). To atstumo, verté, atitinkanti pertekliniy
kriivininky koncentracijos sumazéjima e karty, yra lygi elektrony (Salutiniy kriivininky) difuzijos nuotoliui
(3.5.8). Jeigu p ir n sri¢iy ploCiai yra daug didesni uz Salutiniy kruvininky difuzijos nuotolius, tada
pertekliniy kravininky koncentracijos sumazéja praktiskai iki nulio. Toks diodas vadinamas ilguoju diodu.
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Priesingu ribiniu atveju, kai p ir n sri¢iy plociai yra daug mazesni uz Salutiniy kriivininky difuzijos nuotolius,
pertekliniy kriivininky koncentracijos maz¢jimas neutraliojoje srityje, tolstant nuo nuskurdintojo sluoksnio
krasto, yra tiesinis. Toks diodas vadinamas trumpuoju diodu. Pvz., trumpojo diodo p srityje pertekliniy
elektrony koncentracija atitinka(3.5.15) reiSkinj, kuriame vietoj x reikia vartoti x —xg,, 0 W, reiSkia p
puslaidininkio neutraliosios dalies storj.

Remiantis bendraja pertekliniy kriivininky koncentracijos iSraiska (3.5.7) arba (3.5.15) ir tuo, kad
Salutiniy kriivininky srové yra grynai difuziné, galima apskaiciuoti Salutiniy kriivininky srovés verte bet
kuriame neutraliosios diodo dalies taske. Kad gauti pilnutine srove, prie Sios srovés reikia pridéti pagrindiniy
kriivininky srove. Stacionarioje veikoje pilnutiné srové yra vienoda visuose diodo taskuose. Todél taska,
kuriame apskaiiuojama pilnutiné srové, reikia pasirinkti taip, kad pagrindiniy kravininky srovés
apskaiciavimas biity kuo paprastesnis. Tas taskas — tai nuskurdintojo sluoksnio krastas. Taip yra todé¢l, kad,
kaip minéta anksc¢iau, rekombinacijos nuskurdintajame sluoksnyje galima nepaisyti, todél pagrindiniy
kriivininky srové ant nuskurdintojo sluoksnio krasto yra apytiksliai lygi tos pacios rii$ies kriivininky srovei
ant nuskurdintojo sluoksnio kito krasto. Kadangi ant nuskurdintojo sluoksnio kito krasto tie patys kriivininkai
yra Salutiniai, tai ten jy srové yra grynai difuziné ir taip pat lengvai apskaiciuojama remiantis (3.5.7) arba
(3.5.15) formule. Taip gauname Sitokia ilgojo pn diodo srovés tankio bendrgja iSraiskg esant tiesioginei

jtampai:
Ap(— An(x n U
dn| | p M),y A0) [ Py op 20 |l exp| 2o | 1| (5.3.3a)
? L ) L kT

+leD, —

J=leb,

eDd—p
dx

n
X==Xg, x=xy, )4 n P n

Trumpojo diodo atveju vienintelis pakeitimas yra tas, kad vietoj difuzijos nuotoliy L, ir L, reikia naudoti
atitinkamai neutraliosios n srities ir neutraliosios p srities storj w, ir wy:

- An(x n
Jj=eD, ApCxa) +eD, (—dp) = [er Puo eD, ﬂ}[exp( ekl;” j - 1} . (5.3.3b)

w, w, w, w,
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6. Kriivininky sklaida

6.1. Kvantiné kraivininky sklaidos teorija
Idealiajame kristale elektrono stacionarigsias biisenas nusako Blocho bangos (1.1.2). Taciau realiyjy
kristaly vienelektroninis hamiltonianas H skiriasi nuo idealiojo kristalo elektrono hamiltoniano H® . Sis

skirtumas vadinamas trikdZiu. Hamiltoniano trikdj toliau zymésime raide H':
H=H"+H' (6.1.1)

Trikdzio H' priezastis gali biiti priemai$y atomai, kristalo gardelés virpesiai, elektrony tarpusavio sgveika,
iSorinis spinduliavimas ir kt. Pasikeitus hamiltonianui, pasikeiia ir jo tikrinés funkcijos, t.y. elektrony
banginés funkcijos. Taigi, Blocho bangos, kuriomis apraSoma elektrono biisena, jau néra tiksliis elektrono
Srédingerio lygties sprendiniai. Tagiau, kadangi Blocho bangos (1.1.2) sudaro pilngja ortogonaligja sistema,
tai tiksliaja banging funkcija ¥(r,f) galima iSreiksti Blocho bangy ¥, (r,t) tiesiniu dariniu:

W (r,0)=Y c, (¥ (r,1). (6.1.2a)

Cia indeksas “V;” nurodo, kad sumuojama atzvilgiu visy skirtingy kvantiniy biiseny. Koeficienty ci(f)
priklausomybé nuo laiko reiskia, kad elektronas, kurio pradiné biisena buvo apraSoma Blocho banga

¥, (r,t), po tam tikro laiko 7 atsiduria buisenoje, kurig apraso Blocho bangy su jvairiais k' darinys:
P (r,0) =D ¢ (OF(r,0). (6.1.2b)
Ve

Kitais zodziais, egzistuoja tam tikra tikimybé¢, kad per laikg ¢ jvyks elektrono kvantinis Suolis i§ pradinés
biisenos k j kazkurig i§ daugelio galimy galutiniy biiseny k'. Sie kvantiniai $uoliai vadinami elektrony
sklaida. Turint omenyje banginés funkcijos statistinj aiSkinimg ir remiantis formule (6.1.2b), galima teigti,
kad Suolio k — k' tikimybé per laika ¢ lygi |cior (£)]°. Suolio tikimybé per laiko vienetg lygi i$vestinei

4 le,ow@®F| . kuria Zymésime S(k, k).
dr =0

TrikdZiy teorija suformuluoja koeficienty c;x(f) bei jy laikiniy iSvestiniy S(k, k') apytikslio
skaiciavimo btida, laikant, kad hamiltoniano trikdys H' yra pakankamai “mazas”, ir kartu suformuluoja $io
“mazumo” kriterijy. Pagal trikdziy teorija, koeficientai ¢, ,x(¢) skaic¢iuojami nuosekliyjy artiniy metodu.
Jeigu trikdys yra harmoniné daznio funkcija (pvz., ~sin(wt)), tada ji galima iSreiksti dviejy tokio pavidalo
trikdziy suma:

H'(r,t) = U(r)exp(+iar) (6.1.3)

Tokio trikdzio atveju pirmajame trikdZiy teorijos artinyje gaunama, kad Suolio i biisenos k ] biiseng k'
tikimybé per laiko vieneta lygi [1, p. 29]

S(k,k')=%|(k'|U|k> P S(E,—E, thw); (6.1.4)

ia (k' |U | k) yra trikdzio amplitudés U(r) matricos elementas:
(KU k) = [y (U (), (r)dr (6.1.5)
14

(¢ia integruojama kristalo tiriu V). Suolio tikimybeés i$raiskoje (6.1.4) matome, kad yra jmanomi tik Suoliai j
biisenas, kuriy energija tenkina sglyga
E.=FE Fho (6.1.6)

(Cia virSutinis Zenklas atitinka virSutinj Zenklg (6.1.3—4) formulése). Tai yra energijos tvermés désnis: nors
elektrono energija pasikeiCia, taCiau pilnutiné energija, | kurig dar jeina ir trikdziy Saltinio (pvz.,
elektromagnetinés spinduliuotés arba gardelés virpesiy) energija, turi likti nepakitusi. Todél elektrono
energijos pokytis ( £, — E, ) yra priesingas trikdziy Saltinio energijos poky¢iui (7w ).

Sklaidos sparta (sklaidos tikimybé per laiko vieneta) gaunama, sudéjus Suoliy i§ duotosios pradinés
biisenos k j visas jmanomas galutines biisenas k' tikimybes (6.1.4). Vadinasi, sklaidos sparta yra lygi
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e

W(k)= Sk, kK’ . (6.1.12) k
)= [ Stk k) A
Sj integrala patogiausia skai¢iuoti sferinése koordinatése (k, 6 , ¢). k 'Z .
Kampai 6 ir ¢ apibrézti 6.1 pav. Kampas 6 vadinamas poliniu RN
kampu, o kampas ¢ — azimutiniu kampu. Kampo 6 galimosios .
vertés yra nuo 0 iki &, o kampo ¢ galimosios vertés yra nuo 0 iki 2. k' i
k erdvés turio elementas sferinése koordinatése iSreiSkiamas Sitaip: !
&’k' = k" sin Odk'dodg, (6.1.13) 0 ;
0 (6.1.12) integralas iSreiskiamas Sitaip: M\ i
' ’
V 2n b ) 00 : k
W(k,):(2 . [dp[do-sino[dk'-k*S(k,k).  (6.1.14) _ LY,
o % 0 s v
! SO 7
Taciau elektrono sklaidos tikimybé nepriklauso nuo ¢, todél k ____Eb_ ______ R
integravimas kampo ¢ atzvilgiu pasireiskia tik pastoviu daugikliu
2m:
g g w 6.1 pav.Kampy 6 ir ¢ prasme. k —
_ o o2 ' elektrono bangos vektorius prie§ pat
W (k) (275)2 .([de st 6’2[(1]{ k=S (k.K). (6.1.15) sklaidos jvykj, k' — bangos vektorius po

sklaidos
Irase (6.1.4) 1 (6.1.15), gauname

W (k) =Ljd9-sinejdk'-k'2 k' |U | kY] S(E, —E, + ho). (6.1.16)
2mh s, 0

Visas auksCiau uzrasytasias formules galima naudoti ir stacionariojo trikdzio atveju: tada w = 0. I§
(6.1.6) isplaukia, kad stacionariojo trikdzio atveju elektrono energija nesikeicia; gali pasikeisti tik bangos
vektoriaus kryptis. Tokia sklaida vadinama tamprigja sklaida.

Nuokrypiai nuo idealaus gardelés periodiSkumo (t.y. hamiltoniano trikdziai) gali buti jvairios
prigimties. Dvi svarbiausios tokiy nuokrypiy riiSys yra priemaiSy atomai ir gardelés virpesiai. Toliau
laikysime, kad sklaida gali biiti tik $iy tipy:

1) joniné priemaisiné sklaida (Sig sklaidg salygoja elektrony kuloniné sgveika su priemaisy jonais);

2) nepoliné sklaida akustiniais fononais ($ia sklaida salygoja energijos juosty kitimas erdvéje ir laike dél
i8ilginiy akustiniy bangy);

3) nepoliné sklaida optiniais fononais ($ig sklaidg salygoja energijos juosty kitimas dél optiniy virpesiy; $i
sklaida gali biiti tarpsléné);

4) poliné sklaida optiniais fononais (Sig sklaidg sukelia kintantis elektrinis laukas, kuris atsiranda, kintant

gardelés narvelio dipoliniam momentui dél isilginiy optiniy virpesiy joniniuose puslaidininkiuose, pvz.,
GaAs, InP ir kt.).

Daugumoje praktikoje sutinkamy atvejy pakanka atsizvelgti tik j anks¢iau minétuosius sklaidos tipus
[2, p. 80]. Toliau pateiktas smulkesnis ty sklaidos tipy aprasymas.
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6.2. Joniné priemaisiné sklaida

6.2.1. Debajaus ekranavimo nuotolis

Daugelis puslaidininkiniy jtaisy turi specialias sritis, kurios elgiasi kaip kriivininky rezervuarai. Ty
sri¢iy pagrindiné paskirtis — krivininky generavimas arba jy pasSalinimas dél rekombinacijos. Tose srityse yra
padidinta priemaisSy (donory arba akceptoriy) koncentracija, todél kriivininkai yra stipriai sklaidomi dél
saveikos su priemai$y jonais. Siuo atveju vienelektroninio hamiltoniano trikdys yra priemaiSos jono
elektrostatinio lauko potencialas. Apskai¢iuosime $j potencialg.

"y

> 7
r=20
6.2 pav. Laisvyjy elektrony tankio padidéjimas aplink teigiamgjj jong

I§ elektrostatikos zinoma, kad taskinio kriivio +Ze potencialas idealiame dielektrike yra

o(r) = 1 ﬁ; (6.2.1)

Cia g yra dielektriko dielektriné skvarba, o  yra atstumas iki kriivininko. Taciau puslaidininkyje yra laisvyjy
kriivininky, kurie dalinai ekranuoja priemaisos jong. Pvz., aplink teigiamajj donoro jong padidéja laisvyjy
elektrony koncentracija (zr. 6.2 pav.), todél to jono efektinis kriivis sumazéja. T.y. aplink donoro jong
elektrony koncentracija n tampa didesné uz donory jony koncentracija Ny, todél atsiranda perteklinis
neigiamas kravis, kurio erdvinis tankis yra lygus —e-An; ¢ia An = n — Ny. Vadinasi, pilnutinis erdvinio kriivio
tankis (jskaiCius dar ir paties teigiamojo jono krtivj) yra

p(r)y=e(Zo(r)—An), (6.2.2)
¢ia Dirako 6 funkcija d(r) atspindi prielaida, kad koordinaciy pradzios taske » =0 yra taskinis kriivis +Ze.
Irase (6.2.2) j Puasono lygti

V=L (6.2.3)
o
ir pasinaudoje operatoriaus V* (laplasiano) israiska sferinémis koordinatémis, gauname tokia lygti:
1 d{ ,de e
—2—(1" —j =———(Z6(r)—An(r)). (6.2.4)
rodr\ dr o€,

Aisku, kad Sios lygties sprendinys priklauso nuo funkcijos An(r) pavidalo. Jeigu An(r) yra pakankamai
mazas, tada galima naudoti klasiking (Bolcmano) pasiskirstymo funkcija, todél

U e en
An=n, exp(—ﬁj — 1y =N, eXp (%j —ny ® k—;(o; (6.2.5)

¢ia U= —ep yra elektrono potenciné energija, n, yra pusiausviroji elektrony koncentracija toli nuo jono
(praktikoje galima laikyti, kad ny = Ny) ir laikoma, kad |ep| << kT. Jrase (6.2.5) i (6.2.4), gauname:

in(rzd_f”j_%(o:_ﬁg(r); (6.2.6)
r-dr dr ) A5 €o&s

¢ia Ap yra vadinamasis Debajaus ekranavimo nuotolis:
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Ay = /‘%fi (6.2.7)
en,

»Ekranavimo nuotolio® sagvokos prasmé tampa aiski is (6.2.6) lygties atskirojo sprendinio iSraiskos:

P(r) = —2E—exp(—r/ Zy) = —2S—expl~gor) . (62.8)
dne e r 47tgogsr
Cia gp yra atvirkstinis Debajaus nuotolis. Taigi, Debajaus ekranavimo nuotolis Ap — tai atstumas, kuriame
priemaisinio jono lauko potencialas sumazéja e karty, lyginant su to potencialo verte, kuri buty gauta, jeigu
nebity ekranavimo. Jrase j (6.2.7) tipiskas kintamuyjy vertes (= 11,8; kT=0,0254 e¢V; no= 102 m™),
gauname Ap =4 - 10* m. Puslaidininkio nuskurdintame sluoksnyje laisvyjy kriivininky yra daug maziau,
todél Debajaus ekranavimo nuotolis yra daug didesnis.

6.2.2. Joninés priemaisSinés sklaidos spartos apskaiciavimas

Dabar galima apskaiciuoti sklaidos, kurig sukelia tokio pavidalo trikdys, spartg. Tuo tikslu jraSome
trikdzio iSraiska (6.2.8) i trikdzio matricos elemento iSraiska (6.1.5):

2 2
Lo = S I
r

V 4neg, e, Vgogs|k’—k|2 +q12)

Irase (6.2.9) i Suolio k — k' tikimybés per lalko vieneta iSraiska (6.1.4) ir atsizvelge | tai, kad trikdys (6.2.8)
yra stacionarusis (@ = 0), gauname

2 2
2n[ Ze } S(E, —E,) (6.2.10)

S(k, k') ===
=5 Ve, ) (K —k[* +qp)°

Kadangi S$iuo atveju elektrono energija sklaidos metu nepakinta, o elektrono bangos skaiCius
vienareikSmiskai susijes su energija (zr. (1.1.4)), tai |k = |k| = k ir
|k'—k [’=2k*(1-cos0). (6.2.11)
Be to, kadangi apibrézto bangos vektoriaus k elektronas yra banga, kuri pasiskirs¢iusi visame kristalo tiiryje,
tai elektrong gali sklaidyti bet kuris kristale esantis priemaiSinis jonas. Vadinasi, skaiCiuojant pilnuting
sklaidos k — k' tikimybe, reikia padauginti reiskinj (6.2.10) i§ visy kristale esanciy priemaiSiniy jony
skaiCiaus N;V; ¢ia N yra jony koncentracija. Tokiu biidu gauname:
2 4

n NiZ"e O(E, —E,)
h Vee [2k°(1—cosO)+ g3 T
Matome, kad, didéjant elektrono bangos skaiciui & (ir energijai), sklaidos sparta mazéja. Taip yra todél, kad,
didéjant k, mazéja pradinés ir galutinés elektrono banginiy funkcijy sanklota erdvéje (paprasciau kalbant, tos
banginés funkcijos vis labiau skiriasi viena nuo kitos) ir atitinkamai mazeéja trikdzio matricos elementas
(6.2.9). Pilnutiné sklaidos sparta (jskaitant visas galutines biisenas k') gaunama jrasius (6.2.12) j (6.1.15):

S(k, k') = (6.2.12)

NZ%¢" % _
W(k)——ejde smejdk’ k" 25(E" £ — (6.2.13)
2nhege; [2k°(1-cosO)+qp]

Atlikus integravimo kintamojo pakeitima (1.1.9) ir pasmaudOJus Dirako delta funkcijos savybém, Sis
integralas jgyja tokj pavidala:

nNZ’¢"N(E,) f sin 0d @
neel  y[2k*(1-cos@)+qp]

Kadangi sin 8 df =—-d(cos ), tai pastarasis integralas lengvai apskaiiuojamas, atlikus integravimo
kintamojo pakeitimg ,,0 — cos 6. Tokiu biidu randame:

21N, Z’¢*N(E,) 1

hegel  qp(4K7 +qp)

Sklaidos spartos israiska (6.2.15) formulé nustoja galioti, kai elektrony koncentracija n, yra Zymiai
mazesné uz jonizuoty priemaiSy koncentracija N;. Tokia situacija yra galima, pvz., kompensuotame
puslaidininkyje, kuriame teigiamyjy priemaisiniy jony (jonizuoty donory) koncentracija yra apytiksliai lygi
neigiamyjy priemaisSiniy jony (jonizuoty akceptoriy) koncentracijai. Tada efektas toks, lyg elektronai biity
peréje iS donory i akceptorius, ir laisvyjy elektrony tankis ny yra labai mazas. Kai n, artéja j nulj, atvirkstinis
Debajaus ekranavimo nuotolis gp (6.2.6) taip pat artéja j nulj, todél pagal (6.2.15) apskaiciuotoji sklaidos

W (k)= (6.2.14)

W (k)= (6.2.15)
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6.3 pav. Joninés priemaisinés sklaidos spartos priklausomybé nuo elektrono energijos, esant dviem legiravimo
laipsniams

sparta artéja j begalybe. Taip yra tod¢l, kad joninés priemaiSinés sklaidos spartos iSraiSka buvo gauta, laikant,
kad bet kuriuo laiko momentu elektronas sgveikauja ne daugiau negu su vienu jonu. TaCiau kai jonus
ekranuojanciy elektrony yra mazai, ty jony elektriniai laukai ,,persikloja®, todél minétoji prielaida nustoja
buti teisinga. Siekiant iSvengti dideliy skaiCiavimo klaidy, kai elektrony koncentracija yra maza, galima
dirbtinai apriboti joninés sklaidos spartg: jeigu pagal (6.2.15) formule apskaiCiuota verté yra didesné uz
10" 5!, tada tariama, kad joninés sklaidos sparta lygi 10" s™".

6.3 pav. pavaizduota joninés priemaiSinés sklaidos spartos GaAs priklausomybé nuo Ej paraboliniy
juosty atveju (kai buseny tankj nusako (1.1.10) formul¢), laikant, kad no = N;. Gali biiti netikétas tas faktas,
kad sklaidos sparta maZéja, augant jony koncentracijai N;. Tai yra ypac¢ akivaizdu maZy energijy srityje (Zr.
6.3 pav.). Taip yra dél to, kad, esant mazoms k vertéms, (6.2.15) trupmenos vardiklis yra apytiksliai
proporcingas qg ~n§ ~N jz (zr. (6.2.7)), o skaitiklis yra proporcingas N;. Fizikiné Sio sklaidos spartos

maz€jimo priezastis yra ta, kad augant n, mazéja Debajaus ekranavimo nuotolis, t. y. mazéja erdvés sritis
aplink kiekvieng jong, kurioje pasireiskia jo elektrinis laukas. Taciau S§is sklaidos spartos mazéjimas
nereiskia, kad, augant priemaiSy koncentracijai, auga kravininky judris. Mat kriivininky judris yra
proporcingas kriivininky impulso vidutinei relaksacijos trukmei, o $i priklauso ne vien nuo sklaidos spartos,
bet ir nuo sklaidos kryp¢iy skirstinio (t. y. nuo vektoriy k' kryp¢iy skirstinio). ISreikSime $§j skirstinj.

6.2.3. Atsitiktinio dydzio (pvz., sklaidos kampo) verciy generavimas, kai yra Zinomas jo skirstinys

Kaip minéta, sklaidos kryptj nusako du kampai 8 ir ¢ (zr. 6.1 pav.). Vadinasi, norint pilnai aprasyti
sklaidos krypciy pasiskirstyma, reikia Zinoti du tikimybés tankius: kampo ¢ tikimybés tankj f4 ) ir kampo 6
tikimybés tankj f5(6). Turint tuos tikimybés tankius, galésime apskaiciuoti sklaidos j poliniy kampy intervalg
[6; 8 + dd] ir | azimutiniy kampy intervala [@; ¢+ dg] spartas:

dWy(0) = fo(0) db; (6.2.16a)

AW AP =fAd) déh (6.2.16b)
Dabar suformuluosime bendrgjg atsitiktiniy skaiCiy generavimo taisykle, kuri naudojama Monte Karlo
modeliavimo programoje. Tarkime, a yra atsitiktinis dydis (pvz., sklaidos kampas), kurio verte¢ reikia
generuoti. Yra zinomas to dydzio tikimybés tankis f,(a). ApibréSime to dydzio pasiskirstymo funkcijqg W, (a):
tai yra santykiné dalis jvykiy, kuriuose to dydzio verté yra mazesné uz duotaja verte a:
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1 a
W (a)= W j f.(a)da; (6.2.172)

‘min

¢ia amin yra maziausioji jmanoma dydzio a verté, /¥ yra normavimo daliklis:

Amax

W= | f(a)da; (6.2.17b)
¢ia am,x yra didziausioji jmanoma dydzio a verté. Tada dydzio a atsitiktinés vertés turi biiti skai¢iuojamos
pagal lygti

W (a)=r; (6.2.18)
Cia r yra atsitiktinis skaiCius, kuris tolygiai pasiskirstgs tarp O ir 1. Pritaikysime $ig taisykle kampy 6 ir ¢
skai¢iavimui. Kadangi visos azimutinio kampo ¢ vertés yra vienodai tikétinos, $io kampo tikimybés tankis
yra konstanta:

1
=—. 6.2.19
Jo P =7 (6.2.19)
Akivaizdu, kad §iuo atveju lygtis (6.2.18) yra tokia:
¢=2mr. (6.2.20)

T.y. azimutinio kampo ¢ verté gaunama, tiesiog padauginus atsitiktinio skaiCiaus r, kuris tolygiai
pasiskirstgs nuo 0 iki ¢, reikSme i§ 2m. Polinio kampo 6 tikimybés tankis — tai (6.2.14) reiskinio
pointegralinis reiskinys (jskaitant ir pastovyjj daugiklj pries integralg):
£6) nN,Z’¢'N(E,) sin 6

o helel [2k°(1-cos ) +q T '
Normavimo daliklis $iuo atveju — tai pilnutiné sklaidos sparta W(k). Vadinasi, lygties (6.2.18) kairioji pusé —
tai reiskinio (6.2.21) integralas nuo 0 iki 6, padalintas i§ W(k). Tokiu bidu gauname:

(1-cosO)| 1+(2k/ q,)" |

2+(1—cos0)(2k/ g,

¢ia r yra atsitiktinis skaicius, kuris tolygiai pasiskirstes tarp 0 ir 1 (Sis skaifius turi biiti generuojamas
nepriklausomai nuo atsitiktinio skaiciaus, kuris naudojamas, skaiCiuojant kampa ¢). Lygties (6.2.22)
sprendinys yra

6.2.21)

=r; (6.2.22)

cosf=1- 2r (6.2.23)

1+(1-r)(2k/qy)’

Naudojantis polinio tankio tikimybés tankio iSraiSka (6.2.21), galima paaiskinti, kodél, augant jony
koncentracijai Nj, judris maZéja, nors sklaidos sparta taip pat mazéja. Taip yra todél, kad, augant N, didéja
sklaidos dideliais kampais tikimybé. Tai akivaizdu 6.4 pav., kuriame pavaizduota funkcija fy(d) (Cia laikoma,
kad no=N;). Matome, kad, esant didesnéms jony koncentracijoms, kampy 6 skirstinys yra platesnis.
Vadinasi, nors sklaidos sparta W(k) yra mazesné, taciau vidutinis sklaidos jvykiy skaicius, kuris reikalingas,
kad elektronas ,,uzmirSty” savo judéjimo istorijg, taip pat yra mazesnis, ir pilnutinis efektas yra tas, kad,
padidéjus N, vidutiné impulso relaksacijos trukmé sumazéja (vadinasi, judris taip pat sumazéja).

Siame skyriuje gautos sklaidos spartos israiskos galioja tik paraboliniy juosty artinyje. Laidumo
juostos neparaboliSkumas tampa svarbus, tik esant aukstai elektrono energijai. Tada joninés priemaiSinés
sklaidos vaidmuo yra zymiai mazesnis uz kity rasiy sklaidos vaidmenj [1, p. 235], todél joninés priemaiSinés
sklaidos spartos iSraiSka neparabolinés juostos atvejui ¢ia nepateikiama. Taciau reikia turéti omenyje, kad
neparaboliniy juosty atveju buseny tankis N(E}), kuris jeina j (6.2.15) reiskinj, turi biiti skai¢iuojamas pagal
(1.1.11) formulg.
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6.4 pav. Joninés priemaisinés sklaidos kampo 8 tikimybés tankis, esant trims legiravimo laipsniams

6.3. Fononiné sklaida

6.3.1. Nepoliné sklaida akustiniais fononais

Zinome, kad fononai yra kristalo gardelés virpesiy E
kvantai. Gardelés jony virp¢jimas aplink jy pusiausvyros taskus /\/T/_\/ ¢
sukelia momentinius energijos juosty pokyCius (Zr. 6.5 pav.),

kurie, savo ruoztu, sukelia elektrony sklaidg. Siame skyriuje E
aptarsime tik sklaida, kurig sukelia nepoliniai fononai, t.y. tokie

fononai, kurie néra susije¢ su kristalo gardelés dipolinio momento
pokyciais. E
14

Elektrony ir fonony saveika yra vienas i§ vyraujanciy
sklaidos mechanizmy integriniy grandiniy komponentuose. Net ir -
tada, kai temperatiira yra Zema (t. y. fonony skaicius yra mazas),
egzistuoja didelé savaiminés fonony emisijos tikimybé, nes
kravininkai gali jgyti didele energija (dél stipraus elektrinio g5 pay. Energijos juosty kitimas dél
lauko) ir paskui dalj tos energijos prarasti fonono pavidalu. kristalo gardelés deformavimo

Kadangi akustiniy virpesiy metu kaimyniniy kristalo
gardelés atomai juda viena kryptimi, tai gardelés deformacija
atsiranda dél to, kad kaimyniniy narveliy poslinkiai néra tiksliai vienodi (nors ir labai artimi vienas kitam).
T.y. gardelés deformacija yra proporcinga gretimy narveliy atomy poslinkiy skirtumui. Todél
vienelektroninio hamiltoniano trikdys (saveikos potencialas), dél kurio atsiranda sklaida iSilginiais
akustiniais fononais, yra proporcingas atomy poslinkio i§ savo pusiausvyros padéciy isvestinei koordinaciy
atzvilgiu [1, p. 41]:

Atstumas

H'(r,t)=52,V-u(r,t). (6.3.1)

Cia u(r,t) yra gardelés nuokrypis nuo pusiausvyros padéties taske r laiko momentu 7, o = yra proporcingumo
koeficientas, kuri vadinama deformacijos potencialu (jo matavimo vienetas yra eV). Kuo didesnis
deformacijos potencialas, tuo didesnj energijos juosty pokyti salygoja duotojo dydzio deformacija.
Zyméjimas V -u reiskia vektoriaus # divergencija. Kubinés simetrijos kristaluose elektrono sgveika su
akustiniais fononais jmanoma tik tada, kai fononai yra isilginiai. Salia deformacijos potencialo =, nepolinés
sklaidos akustiniais fononais tikimybés skai¢iavimui reikalingas medziagos tamprumo koeficientas ¢, kuris

lemia i8ilginiy garso bangy greitj vy [1, p. 41]:
[0)
Yoy = o (632)
q P

Cia g yra fonono bangos skaiCius, @, yra fonono daZnis, o p yra medZiagos tankis.
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Akustiniy fonony atveju sklaidos i§ biisenos k j biiseng k' tikimybé per laiko vieneta yra lygi [1,
p. 43]

—~2 2
=
Stk k) ="=4L_(n + L5 1S(E, - E, Tha,): (6.3.3)
poV
¢ia k‘ turi buti toks, kad galioty impulso tvermés désnis:

k'=k+q. (6.3.4)
g yra fonono bangos vektorius, o /i@, yra fonono energija. (6.3.3) reiSkinyje ir tolimesniuose reiskiniuose
virSutinis zenklas atitinka fonono sugertj (iSnykimg), o apatinis zenklas atitinka fonono emisijg (atsiradima).
Taigi, kiekvienos rusies fononai salygoja du sklaidos vyksmus, kuriy tikimybés per laiko vieneta yra
skirtingos: fonony sugertis ir fonony emisija. (6.3.3) reiSkinyje n, yra duotosios biisenos fonony vidutinis
skaiCius (jj nusako Bozé ir EinSteino pasiskirstymo funkcija (1.2.1)). Delta funkcija atspindi energijos
tvermés désn;: jeigu elektronas sugeria blisenos ¢ fonona, tada elektrono energija turi padidéti dydziu ha@, , o

jeigu fononas emituojamas, tada elektrono energija tuo paciu dydziu sumazéja:
E.=E thao,. (6.3.5)

Paraboliniy juosty atveju elektrono energijg galima iSreiksti pagal (1.1.4). IraSe tg iSraiskg j energijos
tvermés désnj (6.3.5), gauname:

thIZ h2k2
—=——1tho,. (6.3.6)
2m 2m
Irase k' iSraiska (6.3.4) j (6.3.6), gauname:
Wkqcos® h'q’
AR 2 th, . (6.3.7)
m 2m 1
IS ¢ia gaunama tokia sklaidos kampo 8 kosinuso iSraiska:
1 he, k
cosf=—| L+ (6.3.8)
2 k E, q

Kambario temperatiiroje akustiniy fonony, kurie dalyvauja sklaidoje, energija yra zymiai mazesné uz
kT, todél elektrony saveika su akustiniais fononais galima laikyti tamprigja (t.y. galima laikyti, kad
elektrono energija sklaidos metu nekinta), o apibréztos biisenos akustiniy fonony skaiciy galima jvertinti
pagal apytiksle formule n(w) ~ kT /hw (zr. (1.2.1)). Kadangi pastarasis skaiCius yra Zymiai didesnis uz
vieneta, tai n,=~n,+ 1. Atlikus Siuos pakeitimus ir atsiZvelgus j (6.3.2) bei (6.3.7), sklaidos tikimybés
iSraiska (6.3.3) galima perrasyti Sitaip:

—2
E kT k
S(k, k') = u—&( 9 +cos ej (6.3.9)
he Vo qE, \2k
Be to, prilyginus delta funkcijos argumenta nuliui, gaunamos maziausioji ir didziausioji jmanomos g vertés:
Qmin = 0’
(6.3.10)
Qmax = 2’k

Pilnutiné akustinés fononinés sklaidos sparta skaiCiuojama pagal bendraja formulg (6.1.12), tadiau Siuo
atveju reikia integruoti ¢ atzvilgiu:

—2
Ek,T 1
W (k) =— — k’=%ij—§(iicosejd3q. (6.3.11)
(2n &n'he, E, *q \2k
Suintegravus, gaunama tokia akustinés fononinés sklaidos spartos iSraiska:
2nE kT

W, (k)= "4~ N(E,); (63.12)

he,

¢ia indeksas ,,par* nusako, kad & formulé galioja paraboliniy juosty atveju. Cia N(E;) skai¢iuojamas pagal

(1.1.10) formule. Neparaboliniy juosty atveju [1, p. 236]

2nE kT N(E )(1+aEk)2 +1(aE,)
he, g (1+2aE,)’

¢ia « yra neparaboliSkumo koeficientas, o biiseny tankis N(E)) skaiCiuojamas pagal (1.1.11) formule.

Pastaba: (6.3.13) formuléje ir visose tolesnése formulése energija yra atskaitoma nuo slénio ,,dugno®, t.y.
nuo maziausios energijos. Bangos vektorius k taip pat yra atskaitomas nuo vertés, kuri atitinka slénio dugna.

W (k) =

: (6.3.13)
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6.6 pav. pavaizduota akustinés

.. . 12_
fopomnes ‘ sklaidos spartos 107 T = 300K
priklausomybé nuo elektrono energijos &4

GaAs I slényje, esant dviem

temperatiroms. Sklaidos spartos

didéjimas, augant elektrony energijai,
aiSkinamas tuo, kad sklaidos sparta
proporcinga biiseny tankiui N(Ey), kuris
yra didéjant energijos funkcija. T.y.,
kuo didesné elektrono energija, tuo
didesnis skaicius biiseny, j kurias jis gali
buti i§sklaidytas. Todél ir sklaidos sparta
yra didesné. Sklaidos spartos didéjimas
did¢janti temperatiirai yra susijes su tuo,
kad didéjant temperatiirai didéja fonony
skaiCius (8] akustiniy fonony skaiCiaus
didé¢jima atspindi daugiklis 7, kuris jeina
i sklaidos spartos iSraiskas (6.3.12) ir
(6.3.13)).

Akustinés fononinés sklaidos sparta (1/s)

b
<o

e

L=

i T I ! 1
0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

o
o

Elektrono energija (eV)

6.6 pav. Akustinés fononinés sklaidos spartos priklausomybé nuo
elektrono energijos

6.3.2. Kampiniy koordinaciy reikSmiy generavimas, kai sklaida yra izotropiné

Nepolin¢ fononiné sklaida yra izotropiné. Tai reiskia, kad, jeigu sklaidos tasSkas yra sferos centre,
tada tikimybé, kad po sklaidos elektronas isléks pro duotajj tos sferos ploto elementa dS, yra lygi to ploto
elemento ir visos sferos ploto santykiui. Naudojant sferines koordinates, sferos ploto elementas iSreiSkiamas
Sitaip:

dS =r*sin@drdodg. (6.3.13a)
(zr. 6.7 pav.). Vadinasi, kai sklaida yra izotroping, tada sklaidos j ta ploto elementg tikimybé¢ yra lygi
dP = dS2 =Lsin€d9d¢. (6.3.13b)
4r°  4nm
Kampai ¢ ir 6 generuojami nepriklausomai vienas nuo Kkito.
Azimutinis sklaidos kampas ¢ generuojamas pagal formule z A
(6.2.20). Kad iSvesti polinio sklaidos kampo € generavimo dS = r2sind df d¢

formulg, reikia taikyti anksciau apraSyta bendrg metoda, t.y. visy
pirma generuoti atsitiktinj skaiciy 7, kuris tolygiai pasiskirstes nuo
0 iki 1, o paskui spresti (6.2.18) lygtj. Siuo atveju tos lygties
kairiojoje puséje turi biiti funkcija A

[4 !
P@O) =140, (6.3.13b) ¢~
0

Sia /() yra kampo @ tikimybés tankis. To tikimybés tankio iraiska ]
gaunama i$ (6.3.13b) formulés, taikant bendraja tikimybés tankio

apibréztj: tai yra funkcija, kurig padauginus i§ dé, turi biiti gauta
tikimybé, kad elektronas bus iSsklaidytas j kampy intervalg nuo 6
iki 6+ d6. Si tikimybé gaunama, suintegravus (6.3.13b) reiskinj
azimutinio kampo ¢ atzvilgiu nuo 0 iki 2n. Taip gauname:

X
1 6.7 pav. Sferos pavirsiaus elementas, |
dP = ESin 0do. (6.3.13c) kurj yra iSsklaidomas elektronas
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Tai yra tikimybé, kad elektronas bus iSsklaidytas j zieding juosta, kuri atitinka polinio kampo intervalg nuo &
iki 8+ d@ (zr. 6.7 pav.).

dp 1
f)=—=—sind. 6.3.13d
Q) 162 ( )
Irasius pastarajj reiskinj j (6.3.13b), gaunamas reiskinys
P(0)=%(1—cos€). (6.3.13¢)

Irasius $§j reiskinj j (6.2.18) lygties kairiaja puse ir iSreiSkus cos €, gaunama galutiné formulé, pagal kuria
reikia generuoti polinio kampo @ vertes, kai sklaida yra izotropiné:

cos@=1-2r (6.3.14)
¢ia r yra atsitiktinis skaicius, kuris tolygiai pasiskirstes tarp 0 ir 1.

6.3.3. Nepoliné sklaida optiniais fononais

Nors optiniy virpesiy atveju kaimyniniai kristalo atomai juda prieSingomis kryptimis (o akustiniy
virpesiy atveju jie juda ta pacia kryptimi), tac¢iau sklaida optiniais nepoliniai fononais gali biiti analizuojama
i§ esmeés tais paciais metodais, kaip sklaida akustiniais nepoliniais fononais.

Kadangi optiniy virpesiy metu kristalo gardelés narvelio atomai juda prieSingomis kryptimis, tai
kristalo gardelés deformacija yra ,,sutelkta* kiekviename narvelyje. Vadinasi, Siuo atveju deformacijg nusako
pats atomo nuokrypis nuo pusiausvyros padéties (o ne gretimy narveliy atomy poslinkiy skirtumas, kaip
akustiniy virpesiy atveju). Todél vienelektroninio hamiltoniano trikdys (saveikos potencialas), dél kurio
atsiranda nepoliné sklaida optiniais fononais, yra tokio pavidalo [1, p. 46]:

H'(r,t)=D, -u(r,t), (6.3.15)
¢ia u(r,f) yra gardelés nuokrypis nuo pusiausvyros padéties taske r laiko momentu ¢, o D, yra optinio
deformacijos potencialo konstanta (vektorinis dydis, kurio dimensija yra eV/cm). Siuo atveju, atlikus
skai¢iavimus, kurie analogiski praeitame skyriuje atliktiems skai¢iavimams, gaunama tokia nepolinés optinés
sklaidos 1§ busenos k j biiseng k' tikimybés per laiko vieneta iSraiska [1, p. 47]

2 2 2 2

nD; (n, +%$%)5(h q* + h kq(ioseihwoj
w,V 2m m

¢ia ny yra optiniy fonony skaicius, o @, yra jy daznis. Nepolinés optinés sklaidos metu elektronas gali arba
likti tame paciame laidumo juostos slényje, arba pereiti j kita slénj. Kai sklaida yra tame paciame slényje,
tada joje dalyvaujanciy fonony bangos vektorius yra mazas, o tarpslénés sklaidos atveju fonony bangos
skaiCius yra palyginti didelis (I Brijueno zonos matmeny eilés). Optiniy fonony energija priklauso nuo jy
bangos vektoriaus: mazo bangos vektoriaus (arti I Brijueno zonos centro) optiniy fonony energija yra Siek
tiek didesné, negu arti zonos krasto (zr. 1.4 pav.). Indeksas ,,0 parodo, kad yra nagriné¢jama sklaida slénio
viduje, kai sklaidg salygoja palyginti mazo bangos vektoriaus optiniai fononai (tarpsléné sklaida bus
aptariama kitame skyriuje). Kadangi cos § maziausia reikSmé yra —1, o didziausia reik§mé +1, tai iS
reikalavimo, kad delta funkcijos argumentas biity lygus nuliui, i$plaukia didZiausio ir maziausio optinio
fonono bangos skai¢iaus iSraiskos:

S(k, k') =

(6.3.15a)

1/2
qmm=k1—(lihﬁ) , (6.3.15b)
Ek
h 1/2
Qo =k 1+(1iﬁj . (6.3.15¢)
k

Kaip ir nagringjant akustine sklaida, pilnutiné nepolinés optinés fononinés sklaidos sparta (esant duotai
pradinei elektrono biisenai k) gaunama suintegravus (6.3.15a) reiskinj visy galimy galutiniy biiseny atzvilgiu.
Kadangi galutine biiseng lemia fonono bangos vektorius ¢, tai integruoti galima ¢ atzvilgiu. Tada parabolinés
laidumo juostos atveju gaunama tokia nepolinés sklaidos optiniais fononais tikimybés per laiko vieneta
iSraiska [1, p. 48]:
2

D, (n,+ LT DN(E, +ha,), (6.3.16)

P,
Daznio ay ir apibrézto bangos vektoriaus optiniy fonony skai¢iy nusako Bozé ir EinSteino pasiskirstymo
funkcija

W (K) =
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1

exp(za)]‘l]—l
B

(6.3.15a)—(6.3.16) formulése virSutinis Zenklas atitinka fonono absorbcija, o apatinis — fonono emisijg. Tos
formulés galioja tik tada, kai kvantinio Suolio metu elektronas lieka tame paciame slényje. Biiseny tankis
N(E}) apskai¢iuojamas pagal (1.1.10) formule.

Neparabolinés laidumo juostos atveju nepolinés optinés sklaidos slényje sparta lygi [1, p. 236]

D? 11
DM@+ 5% o] N,V F(E, By, (63.18)

n, = 6.3.17)

W (k) =

0
kur
(1+aE,)(1+akE,)

(1+2aE,)1+2aE,)

Cia « yra duotojo slénio neparaboliskumo koeficientas (zr. (1.1.5)), o E,, = E, £ h® . Formuléje (6.3.18)
biiseny tankis N(Ej) apskaiciuojamas pagal (1.1.11) formule.

Optiniy fonony energija yra tos pacios eilés, kaip vidutiné krivininky Siluminio judéjimo energija
kambario temperatiiroje (kgT), todél optiné fononiné sklaida yra netamprioji (kitaip negu akustiné fononiné
sklaida, kurig salygoja daug mazesnés energijos akustiniai fononai).

Nepoliné optiné sklaida yra izotropiné (kaip ir nepoliné akustiné sklaida), todél sklaidos kampai ¢ ir
0 turi biiti generuojami pagal tas pacias formules, kaip ir nepolinés akustinés sklaidos atveju, t.y. pagal
(6.2.20) ir (6.3.14) formules.

F(E,,E,)= (6.3.19)

6.3.4. Tarpslené sklaida

Vykstant nepolinei sklaidai trumpabangiais optiniais arba akustiniais fononais, elektronas gali
perSokti j kitg laidumo juostos slénj. Pvz., elektronas gali perSokti i§ I' slénio (kuris yra Brijueno zonos
centre) | kurj nors i§ L sléniy (kurie iSsidéste (111) kryptimis ant Brijueno zonos krasto) arba j kurj nors i§ X
sléniy (kurie i$sidéste (100) kryptimis ant Brijueno zonos krasto). Tokia sklaida vadinama tarpsléne sklaida.
Kubinés simetrijos puslaidininkiuose, jeigu pradinis slénis néra vienas i$§ L sléniy, nepoliné optiné fononiné
sklaida visada yra tarpsléné. Taip yra dél vadinamyjy atrankos taisykliy, kurios iSplaukia i§ kristalo
simetrijos ir kurios draudzia netarpsléng¢ sklaidg /" ir X sléniuose [1, p. 48]. Kai pradinis slénis yra L slénis,
tada nepoliné optiné¢ fononin¢ sklaida gali biiti ir tarpsléné, ir netarpsléné. Taigi, nagrinéjant kubinés
singonijos puslaidininkius, praeito skyriaus formules (nusakancias netarpslénés optinés fononinés sklaidos
spartg) galima taikyti tik tada, kai elektronas yra L slényje. Sgveikos potencialo, kuris nusako tarpsléng
sklaida, pavidalas panasus j (6.3.15) [1, p. 49]:

H'(r,t)=D; -u(r,1), (6.3.20)

kur D;; yra tarpslénés deformacijos potencialas, kuris nusako tarpslénés sklaidos intensyvuma. Atitinkama

tarpslénés sklaidos tikimybé per laiko vienetg parabolinés juostos atveju lygi [1, p. 49]

nD>7

Wy () =L [n(e,) +3F 41N (E, ) (63.21)
P,
kur @, yra fonony daZnis arti Brijueno zonos krasto, Z; yra galimy ekvivalenciy galutiniy sléniy skaicius, o N;
yra biiseny tankis galutiniame slényje. E,. yra elektrono energija galutiniame slényje. Kadangi §i energija
yra atskaitoma nuo galutinio slénio maziausios energijos, o pradiné energija Ej yra atskaitoma nuo pradinio
slénio maziausioe energijos, tai energijos tvermés désnis Siuo atveju uzraSomas Sitaip:

E.=E +AE;, *ho,, (6.3.21a)
kur AE;; yra pradinio ir galutinio sléniy maziausiy energijy skirtumas (Zr. 6.8 pav.):
AE, = E(ky)— E(kg). (6.3.21b)

Cia k, ir k yra bangos vektoriai, atitinkantys pradinio ir galutinio sléniy maZiausios energijos vertes, o
E(ko) ir E(ky) yra tos energijos vertés, kai energijos atskaitos verté¢ yra bendra abiem sléniams. Reikia
atkreipti démesj ] tai, kad N ; (E, ) yra galutinio slénio energinis buseny tankis. Kai juostos yra
parabolines, N, (E, ) apskaiCiuojamas pagal (1.1.10) formulg, o neparaboliniy juosty atveju — pagal (1.1.11)

formule. Kadangi elektrono efektinés masés m* skirtinguose sléniuose yra skirtingos, tai N,(Ej) néra lygus
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e

E(ko)‘

E(ky)A

6.8 pav. Energijos tvermés désnis, kai elektronas pereina | mazesnés energijos slénj ir yra emituojamas fononas, kurio
energija @,

pradinio slénio buseny tankiui N(Ej) (Zr. bliseny tankio iSraiSkg (1.1.10)). Daznis ), yra Siek tiek maZesnis
uz daznj ay, kuris atitinka artimg nuliui optinio fonono banginj vektoriy (zr. 1.4 pav.). Palyginus (6.3.21) su
netarpslénés optinés fononinés sklaidos spartos israiska (6.3.16), akivaizdu, kad abi formulés yra vienodo
pavidalo. Tai ir suprantama, nes jos abi nusako tg patj fizikinj vyksma — nepolin¢ opting fononing sklaida.
Skirtumas yra tik kiekybinis: skiriasi galutinés elektrono biisenos apibréztys (vienu atveju galutiné elektrono
biisena atitinka tg patj slénj, o kitu atveju ji atitinka kitg slénj). Be to, tarpslénés sklaidos spartos iSraiskoje
yra daugiklis Z, kurio néra netarpslénés sklaidos spartos iSraiSkoje.

Ekvivalenciyjy galutiniy sléniy skaicius Z; nustatomas, remiantis Suolio kryptimi ir $iais duomenimis:
ekvivalenCiy L sléniy skaiCius Brijueno zonoje lygus 4, o ekvivalen¢iy X sléniy skaiCius Brijueno zonoje
lygus 3 [2, p. 86]. Taciau kartais laikoma, kad ekvivalenCiy X sléniy skai¢ius lygus 6, t.y. prieSinguose
Brijueno zonos krastuose esantys sléniai, kuriy padétys skiriasi atvirkstinés gardelés transliacijos vektoriumi,
yra laikomi skirtingais ekvivalenciais sléniais [3]. Naudojant formulg (6.3.21), reikia atkreipti démesj, kad
deformacijos potencialas D;; biity apibréztas tam paciam sléniy skaiciui Z;, kuris jeina j 8ig formule [2, p. 96].
Pvz., jeigu Zinyne D;; verté apibrézta X sléniy skaiciui Z; = 6, o formuléje (6.3.21) naudojamas Z; = 3, tada
zinyne pateiktaja D;; verte reikia padauginti iS \/5 . Suoliai tarp ekvivalengiyjy sléniy, kurie yra priesinguose
Brijueno zonos kraStuose, vadinami g procesais, o kity riiSiy Suoliai tarp ekvivalen¢iyjy sléniy vadinami
fprocesais arba h procesais, priklausomai nuo atstumo tarp pradinio ir galutinio sléniy [2, p. 87].

Neparabolinés laidumo juostos atveju tarpslénés sklaidos sparta lygi [1, p. 236]

D [n(w,)+1 51
W (k) = y (@) + 3% 3 Z.NJ(E)F(EEyp), (63.22)
i
l+a.E, ) (1+a E,
Fy(Ey, Ep) = re)(rabe) (6.3.23)
! (1+2a,E,)(1+2a,E,)

Cia ¢ ir o; yra atitinkamai pradinio ir galutinio sléniy neparaboliskumo koeficientai.

6.9 pav. parodyta galio arsenido elektrony optinés fononinés sklaidos i§ /" slénio | L slénj spartos
priklausomybé nuo elektrono energijos. Matome, kad egzistuoja tam tikra maziausia (,,slenkstiné*) elektrono
energija, nuo kurios tampa galima tokia sklaida. Taip yra todé¢l, kad galio arsenido / slénio energija yra
mazesné uz L slénio energija, t.y. (6.3.21a) formuléje AE; <O0. Kitaip sakant AE; >0 (¢ia AEj; = —AE)).
Slenkstine elektrono energijg galima apskaiciuoti iSreiskus £y, i$ (6.3.21a) formulés:

E,=E, +AE, Fhao,, (6.3.23a)

¢ia, kaip ir anksCiau, virSutinis zenklas reiSkia fonono absorbcija, o apatinis reiSkia fonono emisija.
Maziausia galima £ verté gaunama jrasius vietoj £y nulj:
Efnin =AE, Fho,. (6.3.23a)

k min
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& Fonono emisija

10"

Sklaidos sparta, 1/s

Fonono sugertis

T ] I |
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
Elektrono energija, eV

6.9 pav. GaAs elektrony sklaidos i§ /slénio j L slénj spartos priklausomybé nuo elektrono energijos. Kadangi GaAs /I
slénio energija yra mazesné uz L slénio energija, tai Sis vyksmas, sugeriant fonona, tampa galimas tik tada, kai
elektrono energija 7/~ slényje (atskaityta nuo to slénio dugno) yra didesné uz AE i —ha)y.. Sis vyksmas emituojant

fonong yra galimas tik tada, kai elektrono energija > AE it ha)l.j . Cia AE; = —AE;; > 0 yra galutinio (L) ir pradinio (/)

sléniy energijy skirtumas

Tarpslénés sklaidos atveju elektrono bangos vektoriaus pokytis yra artimas Brijueno zonos
spinduliui. Taciau elektrono judéjimo modeliavimui reikalingas tik bangos vektoriaus nuokrypis nuo &
vertés, atitinkancios galutinio slénio maziausig energija (zr. 1.1 skyriy), kuris yra daug mazesnis uz Brijueno
Z0Onos matmenis.

6.3.5. Poliné sklaida optiniais fononais
Poling fononine sklaidg sukelia tik iSilginiai fononai [1, p. 49] ir tik joniniuose puslaidininkiuose
(pvz., GaAs). Poliné sklaida iSilginiais akustiniais fononais (pjezoelektriné sklaida) svarbi tik labai Zemose
temperattrose ir labai grynuose puslaidininkivose. Kambario temperatiiroje pjezoelektrinés sklaidos galima
nepaisyti. Polinés optinés fononinés sklaidos atveju vienelektroninio hamiltoniano trikdys yra (6.1.3)
pavidalo, o jo amplitudé lygi
U(r)=e| E (r)dl, (6.3.24)

kur E; yra elektrinio lauko stipris, kurj salygoja kristalo gardelés elementariojo narvelio dipolinio momento
kitimas, sklindant i3ilginei optinei deformacijos bangai, o / yra koordinaté bangos sklidimo kryptimi. Sj
elektrinj lauka galima susieti su teigiamyjy ir neigiamyjy jony reliatyviuoju poslinkiu u =u, —u_ (Cia
u. zymi narvelio teigiamojo jono poslinkj, o u_— neigiamojo jono poslinkj):
E(r)=-eun) (6.3.25)
V. oege,

kur N yra jony pory skaicius, V yra kristalo tiiris, &, yra dielektriné skvarba optiniame diapazone (kai joniné

poliarizacija jau nepasireiskia), u(r) = [u(r)|, o e* yra efektinis krtvis [1, p. 51]:
1

1/2 2
¢ =Je, (%j wogw(i—ij : (6.3.26)
&

&

0 s
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kur M yra teigiamojo ir neigiamojo jony redukuotoji masé¢ (1/M = 1/M,+ 1/M_), ey yra optiniy fonony
daznis, o & yra statiné dielektrine skvarba. JraS¢ (6.3.25) j (6.3.24) ir pasinaudojg¢ tuo, kad plokscios bangos
atveju u(r) = upe" " = e (&ia q yra fonono bangos vektorius, o ¢ =|q|), gauname

N e-e
Ur)=i—
() v

u(r). (6.3.27)
Ogoo

Parabolinés laidumo juostos atveju sklaidos poliniais optiniais fononais tikimybé per laiko vieneta
lygi[1, p. 53]:

2
ew, k
W (K) = ——"—
8neye, E,
kur @y yra optiniy fonony daznis (fonony energijos ir redukuotosios Planko konstantos santykis),

1/g,=1/&, - 1/&;, O Gmax It @min yra fonono bangos skaiciaus g ribinés vertés:

h 1/2
g, =kll—| 1+
Ek

B 1/2
Toax =k 1+[li hw‘)] ] (6.3.29b)

k

= In(@)+1F g]ln("m J (6.3.28)

min

, (6.3.292)

(Sios formulés iSplaukia iS energijos ir impulso tvermés désniy). Formulése (6.3.28) ir (6.3.29) virSutinis
zenklas atitinka fonono absorbcija, o apatinis — fonono emisijg.
Neparabolinés laidumo juostos atveju vietoj (6.3.28) gauname [1, p. 236]

Con(w)+13L]  k  dy(E,)
8mey e, ;/(Ek) dE,.

W(k) E)(Ek,Ek’) > (6330)

kur

N EI P ES|
WE )7 (E, >\

Cia E,. = E, thw, funkcija {Ex) apibrézia formule (1.1.5) (kurioje energija E atskaitoma nuo minimumo
k k

(6.3.31)

F (B Ey) =

energijos E(ky)), o koeficientai 4, B ir C lygiis
A=2(+aE)(1+aE) +aly(E)+7(E)]},

B =2 J7(E)r(E) 40 +aE )1+ aE,) +aly(E)+ y (B},
C =4(1+aE)(1+aE, )(1+2aE,)(1+2aE,),
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7. Viendalelis Monte Karlo metodas

7.1. Ivadas

Puslaidininkiniy jtaisy (pvz., diodo arba tranzistoriaus) teorinéje analizéje yra jprasta elektros srove
aprasSyti taip pat, kaip skyscio (iStisinés terpés) judé€jima. Toks artinys néra tikslus, nes tikrovéje elektros
srove salygoja daugelio atskiry daleliy (elektrony ir skyliy) judéjimas jtaiso turyje. Tikslus teorinis jtaiso
apraSymas gali biiti gautas, tik iSsprendus Bolcmano kineting lygtj ir Maksvelo lygtis. Taciau tos lygtys
bendruoju atveju yra pernelyg sudétingos, kad jas biity jmanoma iSspresti tiksliai. Todél jy sprendimas
remiasi kai kuriom supaprastinan¢iom prielaidom. Tai yra vadinamieji ,dreifo ir difuzijos“ bei
,hidrodinaminis modeliai. Siy modeliy tinkamumas yra ribotas, ir Siuolaikiniams puslaidininkiniams
jtaisams jie netinka. Laimei, egzistuoja netiesioginis $io uzdavinio sprendimo buidas, kuris nereikalauja jokiy
iSankstiniy prielaidy ir supaprastinimy. Tas metodas — tai vadinamasis Monte Karlo metodas.

Monte Karlo modeliavimo esmé yra ta, kad kiekviena dalelé yra ,,sekama‘ nuo jos atsiradimo (t.y.
generavimo arba jéjimo j jtaisa) iki i¥nykimo (t. y. rekombinavimo arba i§¢jimo i§ jtaiso). Sio proceso metu
kiekviena dalelé patiria daug sklaidos jvykiy. Laisvo lékio laiko intervalai tarp sklaidos momenty yra
atsitiktiniai (jie apskai¢iuojami, naudojant atsitiktiniy skaiciy generatoriy). Konkretus sklaidos tipas bei
dalelés judéjimo kryptis po sklaidos taip pat pasirenkami atsitiktinai. Todél daleliy judéjimo trajektorijos yra
netvarkios (chaotiskos). Tokiu biidu apskai¢iavus daugelio daleliy trajektorijas, tampa jmanoma
sumodeliuoti jtaiso charakteristikas. Nors, taikant Monte Karlo metodg, néra naudojama Bolcmano kinetiné
lygtis, ta¢iau Monte Karlo modeliavimo rezultatas yra Bolcmano kinetinés lygties ir Maksvelo lygciy
sprendinys, kuris yra tuo tikslesnis, kuo didesnis apskaiciuoty trajektorijy skaicius. Taigi, galima teigti, kad
Monte Karlo metodas yra netiesioginis Bolcmano kinetinés lygties ir Maksvelo lyg¢iy sprendimo metodas.
Monte Karlo metodas tinka, modeliuojant ir stacionarigja (nepriklausancig nuo laiko), ir nestacionariaja
(kintancCia laike) jtaiso biisena. Kadangi $is modeliavimas remiasi ,,pirmaisiais principais®, tai, naudojant
Monte Karlo metoda, tampa jmanoma sukurti pilng jtaiso veikimo vaizda, iki paciy smulkiausiy detaliy.
Galima teigti, kad §is metodas ,,imituoja gamta“.

Terming ,,Monte Karlo metodas®“ XX a. penktajame deSimtmetyje iSpopuliarino keli fizikai ir
matematikai, kurie dirbo vadinamajam ,,Manheteno projektui* (,,Manhattan Project*), kurio tikslas buvo
pirmosios atominés bombos sukiirimas. Vienas i§ jy buvo italy fizikas Enrikas Fermis. Jis naudojo
atsitiktinius skaicCius, skai¢iuodamas neutrony judéjimo krypti, skilus urano branduoliui. Kadangi Monte
Karlo metodas reikalauja intensyviy skaiciavimy, tai jo populiarumas visada buvo susijgs su kompiuteriy
greitaeigiSkumu. Didéjant kompiuteriy pajégumams, palaipsniui augo ir Siuo metodu sprendziamy uzdaviniy
skaigius, ir jo vartotojy skai¢ius. Siuo metu paprasty puslaidininkiniy struktiiry modeliavimui Monte Karlo
metodu jau néra reikalingi superkompiuteriai; tokius uzdavinius galima spresti ir personaliniu kompiuteriu.

Kaip minéta, puslaidininkinio jtaiso pilnajj teorinj apraS§yma sudaro Maksvelo lygtys ir Bolecmano
kinetiné lygtis. Maksvelo lygtys nusako jégas, kurios veikia kiekvieng kriivininkg, o Bolcmano kinetiné
lygtis nusako daugelio daleliy sistemos statistiniy savybiy kitimg laike dél minétyjy jégy ir del sklaidos.
Maksvelo lygtis, kuri yra svarbiausia puslaidininkiniy jtaisy apraSymui, yra $i:

V-D=p; (7.1.1D)
¢ia D yra elektrinés slinkties vektorius, p yra elektros krivio erdvinis tankis, o V yra diferencialinis
operatorius ,,nabla®, kuris apibréziamas Sitaip:

V=e i+e,£+e ﬁ;
Yox Yoy oz
¢ia x, y ir z yra Dekarto koordinatés, o e,, e, ir e. yra atitinkami vienetiniai vektoriai (vektorinius fizikinius
dydzius Zymésime pastorintu pasvirusiu Sriftu, o skaliarinius fizikinius dydzius Zymésime normalaus storio
pasvirusiu §riftu). Zymuo ,,V - D* reiskia vektoriy V ir D skaliaring sandauga, kuri yra lygi vektoriaus D
divergencijai (ji dar zymima S$itaip: ,,div D). Izotropin¢je medziagoje sarySis tarp elektrinés slinkties ir
elektrinio lauko stiprio vektoriy yra toks:
D =g, (7.1.2)

&ia & yra medziagos dielektriné skvarba, ¢, yra elektriné konstanta (g = 8,854 - 107'* F/m), o € yra elektrinio
lauko stiprio vektorius. Jeigu ¢ nepriklauso nuo koordinaciy, tada, jrase (7.1.2) i (7.1.1), gauname tokia lygt;:

v.e=L (7.1.3)
EyE
Zinome, kad elektrinio lauko stipris € yra lygus elektrostatinio (skaliarinio) potencialo ¢ gradientui:

E=—Vgp. (7.1.4)
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Irase (7.1.4) 1 (7.1.3), gauname vadinamaja Puasono lygtj:

Vip=—- (7.1.5)
E,€
Teoriskai aprasant daugelio daleliy sistema, reikia naudoti statistinius analizés metodus, t. y. vietoj
atskiry daleliy judéjimo reikia nagrinéti ty daleliy statistinio skirstinio kitimg. Skirstinj nusako vadinamasis
tikimybés tankis f(r, p, ). Tai yra dalelés spindulio vektoriaus r, impulso (judesio kiekio) vektoriaus p ir
laiko ¢ funkcija, kurios prasmé yra tokia: dydis f{r,p,?) &’rd’p yra lygus tikimybei, kad atsitiktinai
pasirinktos dalelés spindulys vektorius yra koordinadiy erdvés tiirio elemente d’r, kuriam priklauso takas r,
o jos impulso vektorius yra impulsy erdvés tirio elemente d’p, kuriam priklauso taskas p. Kvantinéje
mechanikoje jrodoma, kad apibrézto impulso p dalelé yra plokscioji banga, kurios bangos vektorius k susij¢s
su p tokiu sarysiu:
p=hk, (7.1.6)
¢ia f yra redukuotoji Planko konstanta. Todél toliau laikysime, kad tikimybés tankis yra kintamyjy r, k ir ¢
funkcija: fir, k, 7). Sia funkcija nusako Bolcmano kinetiné lygtis:
d 19
g__,. vi--2.
de h ot

¢ia v yra dalelés greiCio vektorius, o V; yra operatorius V, kuris veikia tik bangos vektoriaus komponentes.
ISsiaiskinsime Sios lygties deSiniosios pusés atskiry démeny prasme. Pirmasis démuo (—v - V/) atspindi
tikimybés tankio f'kitimg dél daleliy sistemos masés centro tiesaus ir tolygaus judéjimo (toks judéjimas bty

I
V,f+ =1 (7.1.7)

coll

stebimas, jeigu nebiity iSoriniy jégy ir jeigu dalelés nesgveikauty tarpusavyje). Antrasis démuo (—(1/%)-0

plorV,f) atspindi fkitimg dél jégy, kurios suteikia daleléms pagreit], t. y. dél Lorenco jégos, kurig salygoja
elektrinis ir magnetinis laukai:

%:q(8+va); (7.1.8)
Cia g yra dalelés elektros kriivis, B yra magnetinés indukcijos vektorius, o v x B yra vektoriy v ir B vektoriné
sandauga. Minétieji elektrinis ir magnetinis laukai gali biiti ir iSoriniai (sukurti iSoriniy Saltiniy), ir lokaliniai
(dél daleliy tarpusavio toliasiekés saveikos). Treciasis démuo (9f/0¢|..1) atspindi staigius funkcijos fpokycius
dél daleliy sklaidos (indeksas ,,coll kilo i§ anglisko ZodZio ,,collisions* — ,,susidarimai*). Sj déemenj galima
iSreiksti Sitaip:

af / / A

o :;[ f(r k' OW (K k) f(r.k,O )W (k,k"]; (7.1.9)

coll '

Cia W(k, k') yra dalelés sklaidos i§ biisenos k j buseng k' tikimybé per laiko vieneta. Pirmasis démuo
lauztiniuose skliaustuose nusako biisenos k daleliy skai¢iaus augima dél sklaidos i$ visy kity biiseny &', o
antrasis démuo nusako biisenos k daleliy skaiiaus mazéjima dél sklaidos j visas kitas biisenas k'. Si sklaida
gali buti laikoma akimirksnine.

Dauguma puslaidininkiniy jtaisy modeliy, kurie naudojami praktikoje, yra pagristi auk§¢iau minetyjy
pagrindiniy lygciy (t. y. Bolecmano kinetinés lygties ir Maksvelo lygciy) apytiksliais sprendiniais. Vienas i$
Siy modeliy yra vadinamasis dreifo ir difuzijos modelis, kurio pagrindinés lygtys yra elektrony ir skyliy
tolydumo lygtys. Sis modelis buvo taikomas ankstesniuose skyriuose. Dreifo ir difuzijos modelis negali
apraSyti kriivininky greiciy pasiskirstymo, nes pagal §j modelj iSoriniame lauke visi vienari$iai kriivininkai
juda vienodu grei¢iu, kuris lygus dreifo greiciui. Taigi, dreifo ir difuzijos modelis negali teisingai aprasyti
Siluminiy triukSmy ir kity reiskiniy, kurie susij¢ su kriivininky greiciy statistiniu ,,iSsibarstymu. Monte
Karlo metodas neturi minétyjy trikumy.

7.2. Viendalelés Monte Karlo programos struktiira

Bet kokios puslaidininkinés struktiiros elektrines savybes lemia didelio skaiciaus (milijony arba
daugiau) elektrony arba skyliy judéjimas ir tarpusavio sgveika. Taciau atskirais atvejais tokig daugelio
saveikaujanciy daleliy sistema galima aproksimuoti daugelio vienody nepriklausomy daleliy sistema. Tada
sistemos parametrus galima apskaiciuoti, nagringjant tik vienos dalelés judéjima pakankamai ilgame laiko
tarpe, o po to apskaiiavus mus dominancio dydzio (pvz., elektrono greicio, energijos, impulso) laikinj
vidurkj. Tai yra pagrindiné viendalelio Monte Karlo metodo prielaida.

Bendroji elektrono judéjimo modeliavimo viendaleliu Monte Karlo metodu tvarka yra tokia.
Uzduodami iSorinio elektrinio lauko stipris ir pradiné elektrono biisena (erdvinés koordinatés ir bangos
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vektorius). Pasirenkamas pilnutinis elektrono judéjimo laikas ¢, (pilnutiné modeliuojamojo proceso trukmeé).
Po to cikliskai atliekami Sie keturi zingsniai:

Apskai¢iuojami laisvojo 1ékio trukmé 7 ir sklaidos momentas ¢, = ¢ + 7 (Cia ¢ yra einamasis laikas).
Apskaic¢iuojama elektrono biisena laisvojo lékio pabaigoje.

Pasirenkamas sklaidos tipas.

Apskai¢iuojamas elektrono bangos vektorius po sklaidos.

el

Sie keturi zingsniai kartojami tol, kol proceso trukmé nepasiekia . Taigi, viendalelés Monte Karlo
programos supaprastinta struktiiriné schema yra tokia, kaip pavaizduota 7.1 pav.
Norint rasti elektrono vidutinj dreifinj greitj v, reikia padalyti elektrono nueitg kelig lauko kryptimi (/)
i§ proceso trukmeés. Kelig / galima nustatyti arba tiesiogiai (pagal elektrono koordinate) arba pagal pilnutinj
elektrinio lauko atlikta darba A4: = A/(e|f]); Cia e yra elektrono kriivis, o |€] yra iSorinio elektrinio lauko
stipris. Darbas A4 randamas, sudéjus visus elektrono energijos pokycius dreifo metu (t. y. tarpuose tarp visy
sklaidos jvykiy). Zinant vidutinj dreifinj greitj, judris apskai¢iuojamas pagal formule

. Taip
Pradzia l t,=t+rt [l

A
Ne
Y Apskaiciuojama
t=0 »  laisvojo lékio =1
trukme ¢
A
v
Apskaiciuojama Apskaiiuojama

elektrono busena |«

elektrono biisena R
po laisvojo lékio

po sklaidos
A

Pasirenkamas
sklaidos procesas

Laisvojo lékio trukmé, sklaidos tipas ir sklaidos kryptis, kurie nustatomi zingsniuose 1, 3 ir 4, yra
atsitiktiniai dydziai. Kiekvienas i§ $iy dydziy pasirenkamas, naudojant atsitiktiniy skaiciy generatoriy. Tie
skaiciai turi biiti generuojami taip, kad skirtingy verc¢iy pasikartojimo daznis atitikty to dydzio skirstinj.

Anksc¢iau minétieji zingsniai 1 ir 2 smulkiau aprasyti 7.3 skyriuje, o zingsniai 3 ir 4 — 7.4 skyriuje.

7.3. Lékio trukmeés skaic¢iavimas. Dreifo proceso modeliavimas

Laisvojo lékio trukmé priklauso nuo sklaidos tikimybés per laiko vieneta. Si tikimybé lygi sumai
tikimybiy, kurios atitinka skirtingus sklaidos tipus (pvz., priemaisiné arba fononiné sklaida):

W(Ek)zzn:Wj(Ek). (7.3.1)

Cia indeksas j nusako sklaidos r@i§j, o Ex yra elektrono, kurio bangos vektorius k, energija.
Kaip ir kitus atsitiktinius dydzius, laisvojo Iékio trukme¢ 7 Monte Karlo programoje reikia generuoti
taikant bendrajj metoda, kuris aprasytas 6.2.3 skirsnyje, t. y. reikia spresti lygti
P(r)=r, (7.3.2)
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¢ia P(7) yra tikimybé¢, kad lékio trukmé bus mazesné uz 7, o » yra atsitiktinis skaiCius, kuris tolygiai
pasiskirstes nuo 0 iki 1. ISvesime Sios tikimybés iSraiska. Laiko intervalg 7 suskaidysime j N siaury intervaly
At Jeigu At yra pakankamai mazas, tada vieno tokio intervalo metu elektrono energijos E; pokytis yra
nezymus, todél ir sklaidos sparta W(E;) beveik nepakinta. Vadinasi, vidutinis sklaidos jvykiy skai¢ius per
laikg Az yra lygus

X=W(E,)Ar. (7.3.3)
Kadangi, esant pastoviai sklaidos spartai, skirtingi sklaidos jvykiai yra nepriklausomi vienas nuo kito, tai
sklaidos jvykiy skaiCius per laika A7 yra pasiskirstes pagal Puasono skirstinj. Tiksliau, taip biina tada, kai
galioja dar viena salyga — pakankamai maza sklaidos tikimybé per laika Az Sia salyga visada galima
uztikrinti, parinkus pakankamai maza Az. Taigi, galiojant Sioms sglygoms, tikimybeé, kad per laikg Az jvyks x
sklaidos jvykiy, yra nusakoma Puasono skirstiniu:

=X

p(x) = %eff (x=0,1,2,..) (7.3.4)

Pagal mineétajg dydzio P(7) apibrézt], tikimybé , kad 7 trukmés laiko tarpe nebus né vieno susidiirimo (t. y.,
kad elektronas judés laisvai laika 7 arba ilgiau), yra lygi 1— P(7). Antra vertus, §i tikimybé yra lygi
sandaugai tikimybiy, kad nebus susidirimo né viename i§ minéty Az trukmés laiko tarpy. Kiekviena i$
pastaryjy tikimybiy yra lygi

p(0)y=¢ ™ = "EIAT (7.3.5)
Sudauging Sias tikimybes ir peréj¢ prie ribos A7 —0, gauname:
1-P(r) =exp {—j W(Ek)dt}. (7.3.6)
ISreiske P(7) ir jrasg i (7.3.2), iSvedame lygti: 0
l—exp{—j. W(E, )dt} =r. (7.3.7a)
0

Kadangi atsitiktinis skaiCius 7 yra tolygiai pasiskirstes nuo 0 iki 1, tai skaiCius 1 —r taip pat yra tolygiai
pasiskirstgs nuo 0 iki 1. Todél (7.3.7a) lygybés deSiniojoje puséje vietoj » galima raSyti 1 — . Taip gauname
galuting lygti:

exp {—j W(E, )dt} =7 (7.3.7b)

Sios lygties sprendimas yra sudétingas, nes nezinomasis (7) yra integralo virSutinis rézis. Bendruoju atveju to
integralo negalima iSreiksti elementariosiomis funkcijomis, nes k (vadinasi, ir £)) kinta laike, o W(Ey)
priklausomybé nuo Ej yra sudétinga.

Sunkumy, kurie susij¢ su minétojo integralo skaiiavimu, iSvengiama tokiu budu. Apibréziamas
naujas sklaidos tipas — ,,virtualioji sklaida“ (self-scattering), kurios metu elektrono biisena nepasikeicia ir
kurios tikimybé per laiko vieneta Wy(E)) yra parinkta taip, kad naujoji pilnutiné sklaidos tikimybé per laiko
vienetg nepriklausyty nuo energijos [1, p. 81]:

Wy(E)=T-Y>W.(E,) atba T'=>W(E,), (7.3.8)
j=1 =0
kur I" yra konstanta, kuri nusako naujajg pilnuting sklaidos tikimybe per laiko vieneta. Tada (7.3.6) ir
(7.3.7b) formulés tampa daug paprastesnés:

1-P(r)=¢"", (7.3.9)
e T =r. (7.3.10)
Atitinkamai, 1ékio trukmé skai¢iuojama pagal formule
In
r=—ﬂ, (7.3.11)
r

Cia ry yra atsitiktinis skaicius, kuris tolygiai pasiskirstes tarp 0 ir 1.

Konstantos I' verté turi biiti parinkta taip, kad visame tiriamajame energijy intervale ji nebity
mazesné uz tikraja pilngja tikimybe (7.3.1), nes prieSingu atveju modeliuojant galéty buti gauta neigiama
virtualiosios sklaidos sparta Wy(E;) (Zr. (7.3.8), pirmoji lygybé) . Taciau I verté neturi buiti pernelyg didelé,
kad virtualiosios sklaidos jvykiy daznis netapty pernelyg didelis. Taip yra todél, kad virtualiosios sklaidos
jvykiai néra tikrieji sklaidos jvykiai, todél modeliavimo ciklai, kuriy metu programa apdoroja virtualiosios
sklaidos jvykius, fizikiniu poziliriu atitinka nenaudingai praleista laikg. Taigi, siekiant minimizuoti
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modeliavimo trukmeg, konstantg I" reikéty prilyginti didziausiai W(E)) vertei tiriamajame energijy intervale
(taciau teisingi modeliavimo rezultatai buty gauti ir naudojant bet kokig didesng I" verte).

Laikysime, kad iSorinis elektrinis laukas &, kuris veikia elektronus, erdvéje kinta daug léc¢iau negu
kristalo tarpatominis laukas. Tada elektrono bangos vektoriaus pokytis per laisvojo I€kio trukme 7 yra lygus

Ak =—%T. (7.3.12)

7.4. Sklaidos proceso modeliavimas

Norint teisingai apraSyti sklaidos jtakg elektrono judéjimui, reikia zinoti diferencialinio sklaidos
skerspjiivio priklausomybe nuo sklaidos kampo ir nuo elektrono biisenos. Tam reikia zinoti sklaidos tipa.
Tarkime, kad egzistuoja n sklaidos tipy (nejskaitant virtualiosios sklaidos, kuri minéta 7.3 skyriuje). Tada
sklaidos tipg elektrono lékio pabaigoje galima pasirinkti, naudojant atsitiktiniy skai¢iy generatoriy ir
funkcijas A;(Ex), kurios apibréziamos Sitaip [1, p. 84]:

J
W.E,)
Aj(Ek)zl:lT G=1,2,...,n) (7.4.1)

(konstanta I" apibrézta 7.3 skyriuje). j-tojo tipo sklaida pasirenkama tuo atveju, jeigu atsitiktinis skai¢ius 7,
kuris tolygiai pasiskirstgs tarp O ir 1, priklauso intervalui

A(E)<n<A(E) (=12 ...,n) (7.4.2)

(Cia laikoma, kad Ao =0). Jeigu r, > A,, pasirenkama virtualioji sklaida, kurios metu elektrono judéjimo
buisena nepakinta, t. y. sklaidos faktiskai néra. Paprogramés, kuris pasirenka sklaidos tipa, strukttiriné schema
galéty bti tokia, kaip pavaizduota 7.2 pav.

Pasirinkus sklaidos tipa, reikia apskai¢iuoti elektrono bangos vektoriy &> po sklaidos. Sio vektoriaus
absoliutiné vert¢ randama, naudojantis energijos tvermés désniu ir (1.1.4) arba (1.1.5) formule. Joninés
sklaidos atveju elektrono energija nepakinta (nes jono kuloninis laukas yra stacionarus), o fononinés sklaidos

atveju elektrono energija pakinta dydziu, kuris lygus arba prieSingas fonono energijai 7@, , priklausomai

nuo to, ar fononas buvo absorbuotas, ar emituotas:

E.=F, tho,. (7.4.3)
Elektrono momentinis greitis (t. y. elektrono Blocho bangos grupinis greitis) lygus
1 dE,
v=— . (7.4.4)
n dk

Pagal (1.1.5), vektoriaus k&’ absoliutiné verté lygi
1 "
K = %\/2171 E.(+aE,), (7.4.5)

kur E(k,) Zymi galutinio slénio minimumo taska.
Be absoliutinés vertés k’, reikia zinoti ir vektoriaus k> kryptj. Sklaidos azimutinis kampas ¢, kurj
nusako vektoriaus &’ projekcija j statmeng k krypciai plokStuma (Zr. 6.1 pav.), yra tolygiai pasiskirstes tarp 0
ir 27, t. y. jis skaiCiuojamas pagal (6.2.20) formule:
¢ =2mr,; (7.4.6)
¢ia r; yra atsitiktinis skaiCius, kurio galimos vertés tolygiai pasiskirsciusios intervale nuo 0 iki 1. Sklaidos
polinis kampas (t. y. kampas tarp vektoriy & ir k°) priklauso nuo sklaidos tipo. Kai elektrong iSsklaido jonas,
sklaidos polinis kampas #randamas pagal formule (6.2.23):
2r,

l+(l—r4)(2kJ
qp

o kai elektrong iSsklaido polinis optinis fononas, kampas & skaiciuojamas pagal formules [1, p. 55]
1+ f—(1+2/)"
7 )
2JE,E,
f= > (7.4.8b)
e &)

cosf=1-

, (7.4.7)

cosf =

(7.4.82)
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Cia r4 yra atsitiktinis skaicius, kurio vertés tolygiai pasiskirs¢iusios intervale nuo 0 iki 1.

Pradzia

A
Atsitiktinio skai¢iaus
7, generavimas

Taip
@ ir 0 skaiciavimas
Ne
Taip
@ ir 6 skaiciavimas
' Ne
Taip
@ ir 0 skaiciavimas
Ne
Pabaiga

7.2 pav. Sklaidos tipo pasirinkimo struktiiriné schema.

Reikia turéti omenyje, kad formulése (7.4.6), (7.4.7) ir (7.4.8a) kampy @ ir ¢ atskaitos kryptys yra
susietos su vektoriaus k£ kryptimi (zr. 6.1 pav.). Taciau k kryptis nuolat kinta dél sklaidos. Kadangi
modeliavimo metu siekiama rasti elektrono judéjimo kryptj laboratorinéje (nejudancioje) atskaitos sistemoje,
tai po kiekvieno sklaidos jvykio elektrono bangos vektoriaus komponentes reikia perskaiciuoti, atliekant
tokig koordinaciy transformacija [1, p. 93]:

k
k! - kok, K k'sin@cos¢
N A R
— k k k
k, |= K, L= — | k'sin@sing |. (7.4.9)
JE+kD kK vkl K
—Jk:+ k2
k! 0 TNETR K k'cos@
k k

Cia dydziai k,, k, ir k. yra pradinio bangos vektoriaus k Dekarto komponentés laboratorinéje atskaitos
sistemoje, dydziai k'sin@cos¢, k'sin@sing ir k'cos@ — tai galutinio bangos vektoriaus k¢ Dekarto
komponentés koordinaciy sistemoje, kuri pavaizduota 6.1 pav. (k‘= |k|), o dydZiai k.°, k,* and k.* — tai bangos
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vektoriaus k* Dekarto komponentés laboratorinéje atskaitos sistemoje (t.y. jos skiriasi nuo Dekarto
komponenciy, kurios pavaizduotos 6.1 pav., nors zyméjimai yra tie patys).

Vykstant nepolinei fononinei sklaidai (kuri gali buti tarpsléné), vektorius k&’ yra pasiskirstgs
izotropiskai [1, p. 45 ir p. 48]. T.y. kampas @ tarp k’ ir bet kokios fiksuotos krypties erdvéje turi buti
skai¢iuojamas pagal formule

cosd=1-2r,. (7.4.10)
Siuo atveju kampus ¢ ir @ patogiausia atskaityti nuo laboratorinés Dekarto koordinadiy sistemos, kurioje
apibréztos elektrono koordinatés, asiy X ir Z. Tada

k! =k'sinfcosg,
k;, =k'sinfsing, (7.4.11)
k! =k'cosé.

Taigi, nepolinés sklaidos optiniais arba akustiniais fononais atveju koordinaciy transformacijos atlikti
nereikia.

7.5. Viendalelio Monte Karlo metodo taikymo pavyzdys: GaAs neigiamojo diferencialinio laidumo
modeliavimas

Elektrony dreifo greiio priklausomybé nuo elektrinio lauko stiprio daznai turi maksimumg (Zr.
7.3 pav.). Dreifo greiCio sumaZzéjimas, kai elektrinis laukas virSija tam tikrg slenkstine verte, yra vadinamas
neigiamuoju diferencialiniu laidumu (NDL). Minétasis slenkstinis elektrinis laukas dazniausiai biina
artimas 4 kV/cm. Galio arsenido neigiamojo diferencialinio laidumo priezastis yra elektrony pernasa i§ I’
slénio, kuriame jy efektiné masé yra maza (0,063m,, kur m, yra elektrono rimties masé vakuume), j L slénj,
kuriame jy efektiné mase yra didelé (0,23my). Zinome, kad elektrony judris yra lygus

u=2. (7.5.1)
m

&ia 7 yra elektrony impulso relaksacijos trukmé, o m~ yra elektrony efektingé masé. Vadinasi, elektrony
efektinés masés padidéjimas yra susijes su jy judrio sumazéjimu. Tuo paciu sumazéja ir dreifo greitis, kuris
lygus

V=u#, (7.5.2)
¢ia & yra elektrinio lauko stipris.

Elektrony pernasa i§ I' slénio j L slénj vyksta dél to, kad elektrinis laukas ,,jkaitina“ elektronus.
Kitaip sakant, elektrony netvarkiojo judéjimo vidutiné kinetiné energija stipriame elektriniame lauke gali
zymiai virSyti jy Siluminio judéjimo energijg (kg7). Atitinkamai, pagal Bolcmano pasiskirstymo funkcija,
padidéja ir tikimybé aptikti elektronus aukStesniuose energijos lygmenyse, kuriy uZpilda normaliomis
salygomis yra praktiskai lygi nuliui. Kai elektrono vidutiné kinetiné energija tampa tos pacios eilés, kaip L ir
I sléniy energijy skirtumas (GaAs atveju — mazdaug 0,3 eV), tampa pastebimas L slénio uzpildos augimas ir
elektrony dreifo grei¢io mazéjimas.

Kadangi biiseny tankis yra proporcingas (m')** (zr. (1.1.11)), tai biiseny tankis L slényje yra daug
didesnis uz biiseny tankj I" slényje. Todél, esant pakankamai aukstai elektrony energijai, dauguma elektrony
pereina j L slénj (nors I slénio energija yra mazesné). Tolimesnis elektrony dreifo greicio ir vidutinés
energijos augimas, stipréjant elektriniam laukui, yra Zymiai létesnis, nes L slényje yra zZymiai didesné optinés
fononinés sklaidos, emituojant fonona, tikimybé. Si sklaida neleidzia Zymiai iSaugti elektrony energijai
(sumazina energijos relaksacijos trukme), t. y. sulétina tolimesnj elektrony ,,kaitimg*.

32



— 2.0
p= T = 300K
Q
= 1.5
@
1.0-
S _
S
ho)
2 105
o
=
-
2
M
OO ¥ T T ¥ i 1
0 10 20 30 40 50

Elektrinio lauko stipris (kV/cm)

7.3 pav. Elektrony dreifo grei¢io galio arsenide priklausomybé nuo elektrinio lauko stiprio 300 K temperatiiroje,
kai jonizuoty priemai$y koncentracija lygi 10" em™ (i§ [1]).
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8. Puslaidininkiniy jtaisy modeliavimas daugiadaleliu Monte Karlo metodu

8.1. Daugiadalelis Monte Karlo metodas
7 skyriuje aprasyto viendalelio Monte Karlo metodo triikumai yra Sie:

1. Kadangi viendaleliu Monte Karlo metodu modeliuojamas tik vieno kriivininko judéjimas, tai $is metodas
netinka, aprasant reiskinius, kurie susije su krivininky srautais, t. y. su kriivininky i$tekéjimu i§ tam tikros
erdves srities arba jtekéjimu i jg. Tokiy reiskiniy pavyzdziai yra kriivininky difuzija ir erdvinio kriivio
susidarymas dél kravininky triikumo (,,nuskurdinimas‘‘) arba pertekliaus (,,akumuliacija‘).

2. Kadangi viendalelis Monte Karlo metodas remiasi /laikiniy vidurkiy skaiiavimu, tai $iuo metodu
nejmanoma modeliuoti kriivininky judéjimg apibudinanciy dydziy kitimo laike. Pvz., viendalelis metodas
netinka, tiriant kriivininky dreifinio grei¢io priklausomybe nuo laiko, krivininky energijos relaksacija
(t. y. ,.karstyjy*“ kruvininky termalizacijg), krivininky judéjimg kintamajame elektriniame lauke ir kt.

Taigi, viendalelis Monte Karlo metodas netinka, modeliuojant puslaidininkinius jtaisus (pvz., diodus arba
tranzistorius), nes visy puslaidininkiniy jtaisy veikimui esming jtaka turi juose susidarantys erdviniai kriiviai.
Norint modeliuoti $iuos erdvinius kriivius bei puslaidininkiniy jtaisy laikines charakteristikas, reikia naudoti
daugiadalelj Monte Karlo metoda.

Daugiadalelio Monte Karlo metodo esmé yra ta, kad vienu metu modeliuojamas daugelio daleliy
judéjimas. T.y. programa cikliskai ,pereina® per visas daleles. Sio ciklo periodg Zymésime Atz. 8.1 pav.
grafiskai pavaizduota daugiadalelio Monte Karlo modeliavimo struktiiriné schema. Sioje schemoje laiko asis
nukreipta i§ kairés j desine. Kiekviena horizontali i§tisiné linija Zymi vieng i§ N daleliy. Zvaigzdutés ant
i8tisiniy linijy zymi sklaidos jvykius. Taigi, atkarpa tarp bet kuriy dviejy gretimy zvaigzduciy nusako dalelés
laisvojo 1ékio trukme. Vertikalios punktyrinés linijos Zymi laiko momentus, kai programa apskaiciuoja
kiekvienos dalelés buiseng. 8.2 pav. pavaizduota vienos (i-tosios) dalelés judéjimo tarp dviejy tokiy momenty
(nuo £, iki #, + Af) modeliavimo struktiiriné schema. Matome, kad Siame laiko intervale kiekvienos dalelés
judéjimas modeliuojamas i esmés taip pat, kaip ir viendaleléje Monte Karlo programoje (plg. su 7.1 pav.).
Yra tik du neesminiai skirtumai:

1) programiniame bloke, kuris pavaizduotas 8.2 pav., galutinio laiko momento vaidmen;j atlieka ne viso
modeliuojamojo proceso trukme #...«, 0 laikas #, + A, kai programa turés ,,persijungti prie kitos dalelés;

2) pradéjus vykdyti programinj bloka, kuris pavaizduotas 8.2 pav., i-tosios dalelés sklaidos (t.y. laisvojo
lekio pabaigos) momentas #(7) jau yra zinomas, todél ,,j¢jimas* | modeliavimo ciklg yra ne ties laisvojo
lekio trukmeés 7 skai¢iavimu (kaip 7.1 pav.), o ties salygos #;. > fo + At tikrinimu.

Akivaizdu, kad daugiadalelé programa turi vienu metu saugoti atmintyje visy daleliy sklaidos momentus #(7)
(i=1, 2, ..., N) ir visy daleliy einamasias buisenas (t. y. bangos vektoriaus komponentes, energijos slénj ir
energija to slénio dugno atzvilgiu).

I ——— k! *—
| | | | |
2 I i : — 2
| | | | |
| | | | |
ST i i i
—— ! 2 1 l
| | | | |
| 1 1 1 1
i % | % |
| | | | |
N =% T E
f,— At f t,+ At
» laikas

8.1 pav. Sklaidos jvykiy ir daleliy biuiseny skaiiavimo laiko momentai daugiadaleléje Monte Karlo
programoje. Horizontalios i$tisinés linijos atitinka skirtingas daleles. Zvaigzdutés ant istisiniy linijy
zymi atitinkamy daleliy sklaidos jvykius. Vertikalios punktyrinés linijos zymi daleliy biiseny
skai¢iavimo momentus.
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t=t,
Taip
L) =t+T t=1,+ At
A
Ne
Apskaiciuojama
laisvojo lekio t=1.(i)
trukme 7
A
\ A
Apskaiciuojama Apskaiciuojama
elektrono biisena elektrono busena |«
po sklaidos po laisvojo lékio
A

Pasirenkamas Taip
sklaidos procesas

Ne

8.2 pav. i-tosios dalelés judéjimo laiko tarpe nuo ¢, iki # + At modeliavimo daugiadaleléje Monte Karlo programoje
supaprastinta struktliriné schema. Laikas #, — tai ankstesniojo ,,persijungimo prie kitos dalelés momentas, o laikas
ty + At yra kito tokio ,,persijungimo* momentas.

8.2. Pagrindinés puslaidininkinio jtaiso modeliavimo Monte Karlo metodu ypatybés
Modeliuojant puslaidininkinj jtaisa, reikia atsizvelgti i du naujus reiskinius:

1. Kadangi puslaidininkinis jtaisas turi baigtinius matmenis, tai daleliy judéjimas yra apribotas erdvéje.
Todél tenka modeliuoti dalelés elgesj, kai ji atsiduria jtaiso kraste. Jeigu tame kraSte néra elektrinio
kontakto, tada dalelé atsispindi nuo kraSto. Jeigu tame kraste yra elektrinis kontaktas, tada dalel¢ iseina 1§
itaiso (t.y. pilnutinis modeliuojamy daleliy skai¢ius N sumazgja vienetu). Be to, reikia modeliuoti ir
daleliy jéjimgq | jtaisg pro kontaktus, nes nuostoviojoje veikoje pilnutinis daleliy skaicius jtaiso viduje turi

bti apytiksliai pastovus.

2. Elektrinio lauko stipris (ir potencialas) priklauso nuo kriivio pasiskirstymo jtaiso viduje. Vadinasi, i§
vienos pusés, elektrinio lauko pasiskirstymas erdvéje valdo kriivininky judéjimag, o i§ kitos pusés, Sis
judéjimas gali sukurti erdvinj kriivj, kuris keicia elektrinj laukg. Taigi, tarp elektrinio lauko ir kriivininky
judéjimo yra griztamasis rySys (jie priklauso vienas nuo kito). Tokiais atvejais elektrinis laukas
vadinamas suderintiniu lauku (,self-consistent field). Potencialo priklausomybe nuo erdvinio kriivio

tankio nusako Puasono lygtis

0’ 0’ 0’
vl 2L (8.2.1)
ox~ oy oz EyE
&ia ¢ yra elektrinis potencialas, p yra erdvinio elektrinio krivio tankis (C/m’), &, yra elektriné konstanta,
¢ yra aplinkos dielektriné skvarba, o x, y ir z yra Dekarto koordinatés.
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Minétasis ,,griztamasis rySys”“ tarp elektrinio lauko stiprio ir krivininky pasiskirstymo
modeliuojamas, sprendziant Puasono lygtj po kiekvieno Ar trukmés laiko zingsnio, t.y. laiko momentais,
kurie atitinka vertikaligsias punktyrines linijas 8.1 pav. Pvz., laiko momentu # apskai¢iuojamas erdvinio
kriivio tankio pasiskirstymas (naudojant visy elektrony koordinates tuo laiko momentu), ir i§sprendziama
Puasono lygtis (t. y. randamas potencialo ¢ pasiskirstymas). Po to, modeliuojant kravininky judéjimg laiko
tarpe nuo ¢, iki #, + At, laikoma, kad potencialo pasiskirstymas lieka pastovus. Taigi, laiko tarpe nuo #, iki
to + At kriuvininkai juda stacionariame (taciau nebiitinai vienalyCiame) elektriniame lauke, kuris atitinka
kriivio pasiskirstyma, kuris egzistavo laiko momentu #,.

Puasono lygtis sprendziama baigtiniy skirtumy metodu (smulkiau apie tai raSoma 8.8 skyriuje). Siy
skaiciavimy trukmé labai priklauso nuo uzdavinio dimensijos: trimatés Puasono lygties sprendimas trunka
zymiai ilgiau, negu dvimatés arba vienmatés. Jeigu modeliavimas atliekamas personaliniu kompiuteriu, tada
trimaciy modeliy panaudojimas uzimty pernelyg daug laiko. Todél dazniau naudojami dvimaciai modeliai,
kuriuose laikoma, kad viena i$ elektrinio lauko vektoriaus Dekarto dedamyjy (pvz., z dedamoji) yra lygi
nuliui. Tokiu atveju Puasono lygties (8.2.1) kairiojoje puséje nelieka iSvestinés z atzvilgiu:

Op ¢ __p
ot oyt ¢

; (8.2.2)

Tokia prielaida yra leistina, jeigu modeliuojamojo jtaiso parametrai nepriklauso nuo z koordinatés, o jo
matmenys Z kryptimi yra Zymiai didesni uZ matmenis x ir y kryptimis. Tada visy kriivininky sukuriamy
lauky z komponentés vidutiniSkai kompensuoja viena kitg, ir pilnutinio elektrinio lauko z komponenté yra
artima nuliui beveik visame jtaiso turyje.

Toliau bus kalbama tik apie dvimatj Monte Karlo modeliavima. Reikia turéti omenyje, kad ¢ia Zodis
»dvimatis* nusako tik Puasono lygties (8.2.2) dimensijg. Kriivininky judéjimas jtaiso viduje lieka trimatis,
nors kiekvieno kriivininko z koordinaté neturi jokios jtakos potencialui (ir elektrinio lauko stipriui). T.y.
elektrinio lauko pasiskirstymas yra toks, lyg kiekvienas kriivininkas bty ,,iStemptas® iSilgai Z aSies |
begalinio ilgio ,,siila”. Taciau krivininko energija priklauso nuo visy trijy bangos vektoriaus komponenciy,
todél kriivininko bangos vektoriaus z komponenté (k) lieka tokia pati svarbi, kaip ir kitos dvi komponentés
(ke ir k).

8.3. Superdalelé

Integriniy grandiniy elementy (diody, tranzistoriy ir kt.) tipiski matmenys yra mikrony arba
desimtyjy mikrono daliy eilés, o legiravimo laipsniai kinta nuo 10" cm™ iki 10*° cm™ (legiravimu vadinamas
priemaisy jony jterpimas j puslaidininkj, siekiant pakeisti jo laidumo tipg ir dydj, o legiravimo laipsniu —
priemaiSiniy jony koncentracija). Tokiose paciose ribose kinta ir laisvyjy kriivininky koncentracijos.
Remiantis $iais duomenim, galima apskaiciuoti tipiska laisvyjy kriivininky skai¢iy puslaidininkiniame jtaise.
Laikant, kad puslaidininkinio jtaiso plotis ir aukstis yra lygiis W=H =1 um, gylis lygus D= 10 um, o
legiravimo laipsnis (laisvyjy elektrony koncentracija) Np = 10" cm™, pilnutinis laisvyjy elektrony skaiéius
jtaise yra lygus Ng=Np-W-H-D=1,000,000. Atlickant Monte Karlo modeliavimg personaliniu
kompiuteriu, toks modeliuojamy daleliy skaicius yra pernelyg didelis, nes modeliavimas trukty pernelyg
ilgai. Taciau néra bitina modeliuoti visy elektrony judéjima. Galima modeliuoti tik mazos dalies elektrony
judéjimg — su salyga, kad tie elektronai yra iSrinkti visiSkai atsitiktinai. Atsitiktinio iSrinkimo salyga yra
reikalinga tam, kad neatsirasty sisteminés paklaidos, o biity tik atsitiktinés paklaidos. Skaic¢iavimy atsitiktinés
paklaidos (,,Sratinis triukSmas®) yra atvirkS¢iai proporcingos Sakniai i§ modeliuojamy daleliy skaiciaus.
Monte Karlo modeliavimo patirtis rodo, kad, pvz., Sotkio diodo arba lauko tranzistoriaus voltamperines
charakteristikas galima sumodeliuoti pakankamai tiksliai, naudojant tik kelis tiikstancCius daleliy. Taciau,
skai¢iuojant erdvinio krtvio tankj p (kuris yra Puasono lygties (8.2.2) desiniojoje pus¢je), reikia naudoti
tikraja kriivininky koncentracijg. Taigi, kiekviena iSrinktoji dalelé atstoja N / Nga elektrony; Cia N, yra
tikrasis elektrony skaiius, o Ngy yra modeliuojamyjy daleliy skaicius. Todé¢l tokios dalelés vadinamos
superdalelémis.  Toliau superdaleles vadinsime tiesiog ,.dalelémis®. Santykj N/ Nga Zymésime N,
(indeksai pp yra kile i§ angliSko termino ,per particle®, kuris nurodo, kad turimas omenyje elektrony
skaiCius vienai modeliuojamai dalelei):

Ny
=—, (8.3.1
" N, dal. )
Skaiciuojant erdvinio kriivio tankj p, sprendziant Puasono lygtj arba skai¢iuojant elektros srove, kuri

teka elektrodais, kiekvienai dalelei reikia priskirti krtivj
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ey =N, (8.3.2)

Taciau, modeliuojant atskiros dalelés laisvajj 1ékj ir sklaidg, reikia laikyti, kad jos kriivis yra lygus vieno
elektrono kriiviui e.

8.4. Puslaidininkinio jtaiso geometrijos apibrézimas
Modeliavimas prasideda nuo jtaiso geometrijos apibrézimo. Paprasciausiu atveju jtaiso geometrijos
apibudinimui pakanka §iy duomeny:

1. Jtaiso matmenys — ilgis W, aukstis H ir gylis D. Ilgj matuosime x kryptimi, aukstj — y kryptimi, o gylj — z
kryptimi. x ir y asiy kryptys parodytos 8.3 pav. z asis nukreipta j brézinio plokStuma. [taiso skerspjuvio,
kuris pavaizduotas 8.3 pav., kairiojo virSutinio krasto koordinatés yra x =0, y = 0. Kadangi modelis yra
dvimatis, tai jtaiso matmenys z kryptimi (gylis D) neturi jtakos elektrinio lauko pasiskirstymui ir sroveés
tankiui. Taciau pilnutinis krtvininky skaicius jtaiso viduje yra proporcingas jo tiariui (taigi, ir jtaiso gyliui
D). Vadinasi, jtaiso gylis D pasireiskia tik kaip pastovus daugiklis, skaiCiuojant dydZzius, kurie
proporcingi pilnutiniam kriivininky skaiciui jtaiso viduje (pvz, pilnuting elektros srove).

2. Skirtingo legiravimo laipsnio sri¢iy padétys jtaiso viduje. PaprasCiausia modeliuoti sta¢iakampio formos
sritis, kuriy krastai lygiagretiis x ir y aSims. Tada, norint pilnai nusakyti priemaiSy pasiskirstyma, reikia
nurodyti pilnutinj legiravimo sri¢iy skaiciy, kiekvienos srities dviejy prieSingy kampy koordinates (x;, y,
ir x,, y,), jony koncentracijg kiekvienoje srityje ir priemaiSinio jono kriivi. Papras¢iausiame
puslaidininkiniame jtaise (rezistoriuje arba Sotkio diode) yra tik viena legiravimo sritis, kurios matmenys
sutampa su viso jtaiso matmenimis (Zr. 8.3 pav.).

3. Elektrody padétys. Laikysime, kad elektrodai gali biiti tik ant virSutinio arba apatinio pavirSiaus (t.y.
plokstumose y =0 ir y = H). Tada kiekvieno elektrodo padéciai nusakyti pakanka nurodyti, ant kurio i§
dviejy minétyjy pavirsiy jis yra, ir to elektrodo krasty x koordinates. 8.3 pav. atveju elektrody krasty x
koordinatés sutampa su viso jtaiso krasty x koordinatém (x =0 ir x = W).

Vienintelis elektrodo parametras, kuris néra susijgs su jo geometrija, yra kontaktinis potencialy
skirtumas. Jj reikia nurodyti Sotkio kontaktams (Zr. 2 ir 8.8 skyrius).
0

\
=

i I elektrodas

0 b---

Hp--- . |
v 11 elektrodas

Y -
8.3 pav. Puslaidininkinio rezistoriaus arba Sotkio diodo modelis ir koordinatinis tinklas.

8.5. Daleliy is¢jimo pro kontaktus ir atspindZio nuo laisvojo pavirSiaus modeliavimas

Modeliuojant puslaidininkinj jtaisa Monte Karlo metodu, reikia nuolat tikrinti, ar dalelé neatsidiiré uz
modeliuojamojo jtaiso skerspjiivio riby, t.y. erdvés srityse x <0, y <0, x > W arba y > H (2r. 8.3 pav.). Sis
patikrinimas atliekamas kiekvieno dreifo pabaigoje, t. y. prie§ pat sklaidos jvyki (8.1 pav. sklaidos jvykius
zymi zvaigzdutés) arba prie§ persijungiant prie kitos dalelés (8.1 pav. Siuos persijungimus zymi vertikalios
punktyrinés linijos). Jeigu galioja viena i§ minétyjy keturiy nelygybiy, tada reikia nustatyti, ar toje vietoje yra
itaiso laisvasis pavirSius, ar elektrinis kontaktas. Jeigu x <0 arba x> W, tai reiskia, kad toje vietoje yra
laisvasis pavirSius, nes kontaktai gali biiti tik ant virSutinio arba apatinio pavirSiaus. Jeigu y <0 arba y > H,
tada, norint nustatyti, ar ten yra laisvasis pavirsius, reikia palyginti dalelés x koordinate su tame pavirSiuje
esanciy elektrody krasty koordinatém.

Jeigu toje vietoje, kur dalelé¢ i$¢éjo i$ jtaiso, yra elektrodas, tada ta dalelé padaroma ,,neaktyvia®, t.y.
su jas nustojama atlikti veiksmus, kurie pavaizduoti 8.2 pav. struktiiringje schemoje. Pasibaigus einamajam
At trukmés laiko zingsniui, ta dalelé visiSkai pasalinama i§ modelio, t.y. pilnutinis daleliy skai¢ius
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8.4 pav. Daleliy atspindys nuo laisvojo pavirSiaus ir i§¢jimas pro elektrodus.

sumazinamas vienetu. Dalelés ,,aktyvumo** indikatoriaus vaidmen;j gali atlikti, pvz., energijos slénio, kuriame
yra dalelé, numeris. Jeigu I', L ir X sléniai zymimi numeriais 1, 2 ir 3, tada bet koks kitoks slénio numeris
galéty reiksti, kad ta dalelé yra neaktyvi ir turi biiti pasalinta i§ modelio.

Jeigu toje vietoje, kurioje dalelé i$éjo 1§ jtaiso, yra laisvasis pavirSius, tada dalelé grazinama atgal j
jtaiso tdirj, ,,atspindint* ja nuo pavirSiaus, pro kurj ji i§¢jo. Sj atspindj iliustruoja 8.4 pav. Siame paveiksle
viena dalelé atsispindi nuo jtaiso deSiniojo pavirSiaus (x = W). Tos dalelés koordinatés ir banginio vektoriaus
dedamosios po atspindzio skai¢iuojamos tokiu biidu:

X'=W-(x-W), y=y, z'=z,; (8.5a)
’ ! !
kil =—k_, k,=k,, k.=k.. (8.5b)

Kita 8.4 pav. pavaizduotoji dalelé iSeina pro apatinj elektroda. Si dalelé turi biti pasalinta i§ modelio.

8.6. Ominiy ir Sotkio kontakty modeliavimas Monte Karlo metodu

8.5 skyriuje buvo aprasytas kruvininky atspindys nuo laisvojo pavirSiaus ir i$¢jimas pro kontaktus.
Taciau aiSku, kad $i taisyklé néra pakankama kontakty modeliavimui, nes ji nieko nesako apie kruvininky
jéjimg | jtaisa. Siuo pozidriu ominiy kontakty modeliavimas skiriasi nuo Sotkio kontakty modeliavimo.
Kadangi ominiai kontaktai praktiSkai nesudaro jokiy kliti¢iy kriivininky judéjimui, tai realiuose jtaisuose
pagrindiniy kruvininky trikumas prie ominiy kontakty yra greitai pasalinamas, ekstrahuojant i§ kontakto
trikstamus kriivininkus. Todél ominiai kontaktai modeliuojami tokiu biidu: jeigu viename i$ priekontaktiniy
narveliy (pvz., narvelyje, kuris 8.3 pav. pazymétas raide C) elektrony skaiCius yra mazesnis uz teigiamyjy
donoro jony skaiciy (t. y. jeigu egzistuoja perteklinis teigiamas kriivis), tada tame narvelyje ,,sukuriama“ tiek
elektrony, kad vél biity atstatytas elektrinis neutralumas. Ty elektrony greiciai turi biti nukreipti |
puslaidininkio tiirj (t. y. tolyn nuo kontakto). Taciau, jeigu egzistuoja perteklinis neigiamas krivis (t. y. jeigu
elektrony yra daugiau, negu priemaisiniy jony), tada nebandoma atstatyti elektrinio neutralumo, nes
pertekliniai elektronai gali biiti vél i§sklaidyti atgal j puslaidininkio tiirj [2, p. 184 — 185].

Elektrony judéjimo pro Sotkio kontaktus papraséiausias modelis yra toks: néra atlickami jokie
veiksmai, kurie susij¢ su elektrinio neutralumo atstatymu. T.y. néra modeliuojamas elektrony jéjimas i
puslaidininkj pro Sotkio kontakta: toks kontaktas tik sugeria elektronus [1, p. 128 — 129]. Aisku, kad toks
modelis netinka atgalinés srovés pro Sotkio kontakta skai¢iavimui, nes ta srove sukuria elektrony injekcija i$
metalo j puslaidininkj (Zr. 2.3c pav.). Taciau praktikoje atgaliné srové biina labai maza ir turi labai silpng
itaka elektrinio kriivio tankio bei potencialo pasiskirstymui puslaidininkiniame jtaise. Todé¢l, modeliuojant
kriivio ir potencialo pasiskirstyma, net ir toks paprastas Sotkio kontakty apra§ymas yra priimtinas. Jeigu prie
Sotkio kontakto yra prijungta pakankamai didelé tiesioginé jtampa (|U| >> kT/e), tada eksponentinis démuo
sroves iSraiSkoje (2.3.1) yra zymiai didesnis uz atgaling srove I (kuri, kaip minéta, néra jskaitoma), todel
sroveés stiprio santyking paklaida dél atgalinés srovés nepaisymo yra maza.

Reikia turéti omenyje, kad, modeliuojant daleliy iSéjimg ir jé&jimg pro kontaktus, yra nei§vengiami
pilnutinio daleliy skaiciaus jtaiso tliryje statistiniai svyravimai, net jeigu jtaisas veikia stacionarioje veikoje.
Tokios kriivininky skaiciaus fliuktuacijos stebimos ir realiuose puslaidininkiniuose jtaisuose.
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8.7. Erdvinio kruvio tankio apskai¢iavimas Monte Karlo programoje

Sprendziant Puasono lygti (8.2.2), reikia zinoti erdvinio kriivio tankio p priklausomybe nuo
koordinaciy x ir y. Tiksliau, turi biiti Zinomi kriivio tankiai koordinatinio tinklo mazguose (t.y. tasSkuose,
kuriuose susikerta 8.3 pav. pavaizduotosios vertikalios ir horizontalios koordinatinés linijos). Kad bty
lengviau aprasyti Siy kriivio tankiy skai¢iavimo metodika, sudarysime antrgjj koordinatinj tinkla, kuris
pavaizduotas 8.5 pav. punktyrinémis linijomis. Kaip matome, pagrindinio koordinatinio tinklo (kuris
pazymétas istisinémis linijomis ir kuris sudaromas taip, kaip parodyta 8.3 pav.) mazgai yra antrojo
koordinatinio tinklo narveliy centrai. Kad biity trumpiau, toliau ,,mazgais* vadinsime tik iStisiniy linijy
sankirtos taskus, o ,narveliais® — tik punktyrinio tinklo narvelius. Taip apibrézus narvelius, jy skaiCius yra
lygus mazgy skaiciui, taciau narveliai yra nevienodo dydzio: kampiniy narveliy turis yra keturis kartus
mazesnis uz pilno narvelio ttrj, o pavirSiniy narveliy tliris yra du kartus mazesnis uz pilno narvelio tiirj (Zr.
8.5 pav.).

Laikysime, kad puslaidininkyje yra tik vieno tipo laisvieji krivininkai — elektronai — ir tik vieno tipo
priemaiSos — teigiamieji donory jonai. Tada kriivio tankis mazge (i, j) yra lygus

P =e(Np,—n,,); (8.7.1)
¢ia Np;; yra donory koncentracija mazge (i, j), o n;; yra elektrony koncentracija mazge (i, /). Kadangi donory
jonai yra nejudriis, tai donory koncentracija nepriklauso nuo laiko, taciau ji gali priklausyti nuo koordinatés
(jeigu legiravimas yra netolygus). Donory pasiskirstymas uzduodamas, apibréziant jtaiso geometrija (zr. 8.4
skyriy). Papras¢iausiame rezistoriaus arba Sotkio diodo modelyje galima laikyti, kad puslaidininkis
legiruotas tolygiai, t.y. donory tankis yra vienodas visuose mazguose: Np;; = Np=const. Elektrony
koncentracijos kiekviename mazge (n;;) gali biiti skai¢iuojamos dviem budais:

I budas (artimiausio mazgo metodas). Naudojant §j metoda, elektrony koncentracija kiekviename mazge
prilyginama vidutinei elektrony koncentracijai atitinkamame narvelyje. Tuo tikslu daleliy skaiCius
kiekviename narvelyje (%V;;) padauginamas i§ elektrony skaiciaus vienai dalelei N, ir padalinamas i$ narvelio
tiirio. Narvelio tiiris — tai narvelio skerspjiivio ploto (Ax-Ay) ir jtaiso gylio D sandauga. Taigi, naudojant §j
buda, elektrony koncentracija mazge (i, j) yra lygi

Ny
n; ;= Nij ; (8.7.2)
’ Y Ax-Ay-D
Kadangi daleliy skaiCius dazniausiai biina gana mazas (iki keliy deSimciy tiikstanciy daleliy visame jtaise,
arba iki keliy deSimciy daleliy viename narvelyje), tai yra neiSvengiami dideli statistiniai daleliy skaiciaus
kiekviename narvelyje svyravimai. Siekiant sumazinti Siy statistiniy fliuktuacijy jtaka kriivio tankiui,
naudojamas kitas elektrony koncentracijos skaiciavimo buidas, kuris aprasSytas toliau.

Mazgas (1,1) Mazgas (i,1)
Narvelis (1,1) Narvelis (i,1)
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Mazgas (i,j)  Narvelis (7))

8.5 pav. Koordinatinio tinklo mazgai ir narveliai.
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8.6 pav. ,Elektrony debesies* metodas, skaiCiuojant elektrony koncentracijas mazguose. Punktyrinés rodyklés
rodo mazgus, kuriems priskiriamos dalelés kriivio dalys (keturi patamsinti staciakampiai).

II budas (,,elektrony debesies“ metodas). Naudojant §j metoda, laikoma, kad kiekvienos dalelés kriivis yra
tolygiai pasiskirstes erdvés srityje, kurios matmenys Ax - Ay - D ir kurios centre yra ta dalelé. Tos srities
skerspjuvis parodytas 8.6 pav. (patamsintas kvadratas; 8.6 pav. atveju galioja lygybé Ax = Ay, taiau tai néra
butinoji salyga). Skaiciuojant elektrony koncentracijas mazguose, laikoma, kad kiekvienos dalelés kruvis yra
»iSdalintas® tarp keturiy narveliy (8.6 pav. atveju tai yra narveliai (i,j), (i+1,)), (i,j+1) ir (i+1,/+1)).
Kiekvienam i$ ty narveliy tenkanti kriivio dalis yra lygi su dalele susietojo staciakampio ploto daliai, kuri
priklauso atitinkamam narveliui. Sios keturios dalys — tai sritys, j kurias ta statiakampj dalina punktyrinés
tiesés (zr 8.6 pav.). Punktyrinés rodyklés parodo atitinkamybe tarp ty keturiy sri¢iy ir mazgy, kuriuose
skaiciuojamas erdvinio kriivio tankis.

8.8. Puasono lygties sprendimas ir lauko stiprio skai¢iavimas baigtiniy skirtumy metodu

Puasono lygtis (8.2.2) dazniausiai sprendziama baigtiniy skirtumy metodu, kurio esmé yra ta, kad
iSvestinés yra pakei¢iamos baigtiniy skirtumy santykiais. Taikant §] metoda, antrosios iSvestinés, kurios yra
Puasono lygties kairiojoje puséje, yra iSreiskiamos Sitaip:

=20 . Q.
a_?; ~ ¢l+1,_[ ¢l,_/2 (ot—l,j : (8813)
oy, (Ax)

=20 .+,
a_¢2 ~ ¢1,]+1 q)z,/z ¢l,]—1 : (881b)
¥ lx.y, (Ay)

¢ia Zymuo g;; reiSkia potencialo verte taske, kurio koordinatés x;, y; (t. y. pirmasis indeksas prie ,,p* nusako
mazgo numerj X kryptimi, o antrasis indeksas — mazgo numerj Y kryptimi). [rase (8.8.1a,b) j Puasono lygtj
(8.2.2), gauname tiesiniy algebriniy lyg¢iy sistema:

Div1,; — 2¢i,j TP, N @i in _2¢i,j @ _ Pij (8.8.2)
(Ax)’ (A’ g€ N
i=1,2,...K, j=1,2,..,L,i8skyrus mazgus prie elektrody.

Cia p; ; yra erdvinio kruvio tankis mazge (i,/), K yra mazgy skai€ius X kryptimi, o L yra mazgy skaiCius Y
kryptimi. Pilnutinis lygciy skaiCius turi biiti lygus nezinomyjy potencialy skaiciui. Sis skaicius yra Siek tiek
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mazesnis uz pilnutinj mazgy skai¢iy KL, nes mazgy, kurie yra prie elektrody, potencialai yra uzduoti i$
anksto (kiekvieno tokio mazgo potencialas yra lygus atitinkamo elektrodo potencialui). Kitais zodziais,
elektrody potencialai naudojami kaip Puasono lygties krastinés salygos. Todél (8.8.2) lygtis reikia spresti tik
toms indeksy i ir j poroms, kurios atitinka vidinius mazgus arba mazgus, esancius jtaiso laisvajame pavirSiuje.

Cia reikia pastebéti, kad, norint teisingai sumodeliuoti 2.2 skyriuje apradytajj nuskurdinimo reigkinj
prie Sotkio kontakto, j mazgy, kurie yra prie tokio kontakto, potencialg turi jeiti ir kontaktinis potencialy
skirtumas Ug. Taciau yra Zinoma, kad kontaktinis potencialy skirtumas negali biiti tiesiogiai iSmatuotas
voltmetru (nes jj tiksliai kompensuoja neelektrostatiné elektrovaros jéga). Taigi, Sotkio kontakto potencialas,
kurj ,,mato* jtaiso elektronai, turi skirtis nuo to kontakto tiesiogiai matuojamo potencialo, kurj matyty
eksperimentatorius. Pvz., jeigu duotasis kontaktas yra jZzemintas, tada jo ,.iSorinis* potencialas lygus nuliui.
Tadiau, jeigu tai yra Sotkio kontaktas, kurio Ux =-0.7 V, tada, sprendZiant Puasono lygti, reikia laikyti, kad
visy mazgy, kurie yra ant to kontakto, potencialai yra lygas -0.7 V. Dél Sios prieZasties, uzduodant Sotkio
kontakto parametrus, kartu su 8.4 skyriuje minétais geometriniais parametrais reikia uzduoti ir kontaktinj
potencialy skirtuma Uk.

Lygciy (8.8.2) kairioji pusé priklauso tik nuo penkiy kaimyniniy mazgy potencialy: mazgo (i) ir
keturiy mazgy, kurie ji supa: (i—1,)), (i+1,)), (i,j~1), (i,j+1). Gali iskilti klausimas, kg reikia daryti tuo
atveju, kai kuris nors i$ pastaryjy keturiy mazgy atsiduria jtaiso iSor¢je, t. y. kai kuris nors indeksas tampa
lygus 0 arba pirmasis indeksas tampa lygus K+1 arba antrasis indeksas tampa lygus L+1 (taip atsitinka tada,
kai mazgas (i,j) yra jtaiso laisvajame pavirSiuje). Vienas i§ galimy atsakymy yra ,veidrodinio
atspindzio™ artinys: galima laikyti, kad tokio ,,Sorinio®“ mazgo potencialas yra lygus jo veidrodinio
atspindZio potencialui. Pvz., mazgo (0, /) potencialas lygus mazgo (2,) potencialui (¢o; = ¢,,;), 0 mazgo
(K+1, ) potencialas yra lygus mazgo (K—1, j) potencialui (¢x+1,; = @k-1,).

Naudojantis auk$¢iau suformuluotomis taisyklémis, galima vienareik§Smiskai iSspresti tiesiniy
algebriniy lygciy sistema (8.8.2), t. y. apskaiciuoti visy mazgy potencialus ¢;;, kai yra Zinomi kriivio tankiai
tuose mazguose p;; (Siy kriivio tankiy skai¢iavimas buvo apraSytas 8.7 skyriuje). Sia lyggiy sistema gali
sudaryti iki keliy desim¢iy tukstanciy lygciy (pvz., kai K = L = 100, lygciy skaicius yra artimas KL = 10000).
Tokias dideles tiesiniy algebriniy lygCiy sistemas jprasta spresti artutiniais metodais. Paprasciausias i§ $iy
metody yra vadinamasis Gauso ir Zeidelio metodas (Gauss-Seidel method). Tai yra vienas i§ iteraciniy
metody, t.y. prie galutinio sprendinio artéjama nuosekliais ,,zingsniais“ (iteracijom). Kiekvieno zingsnio
rezultatas — visy mazgy potencialai. Kiekvieno mazgo potencialas gaunamas, iSreiSkus ¢;; 18 (8.8.2) lyg¢iy:

_ ((/)i—l,j + ¢i+l,j)/(Ax)2 + ((/)i,j—l + (/71‘,‘/+1)/(AJ’)2 + Py I(&,€)

Pis 2I(AY)” + 2 /(Ay)’ '
Kaip matome, mazgo (i, j) potencialas iSreiSkiamas keturiy kaimyniniy mazgy potencialais. Priklausomai
nuo potencialy skai¢iavimo tvarkos, kai kurie i§ minétyjy keturiy potencialy gali biiti jau atnaujinti, o kiti dar
gali buti imami i§ ankstesniosios iteracijos. Pvz., jeigu potencialai skai¢iuojami i ir j didéjimo tvarka (t.y.
PL1 P21 oo P15 D125 225 ooy P2 -3 PLL> P21, - Pk 1), tada, skaiCiuojant potencialg ¢, ;, potencialai ¢ ir
@i jau yra atnaujinti, o potencialai ¢, ir ¢;;:1 — dar ne. Gauso ir Zeidelio metodo ypatybé yra ta, kad,
skaiciuojant reiskinj (8.8.3), nereikia kreipti démesio, kurie i§ naudojamy potencialy priklauso einamajai
iteracijai (jau yra atnaujinti), o kurie — praeitai iteracijai: su visais potencialais elgiamasi vienodai, ir
ankstesniosios iteracijos potencialy nereikia saugoti atmintyje. Taigi, kiekvienoje iteracijoje pakanka tik
apskaicCiuoti reiskinj (8.8.3) visiems vidiniams mazgams ir visiems mazgams, kurie yra laisvajame pavirSiuje
(ne prie elektrody). Tokios iteracijos kartojamos tol, kol potencialai stabilizuojasi. T.y. iteracinis procesas
nutraukiamas tada, kai nustatoma, kad duotosios iteracijos rezultatas (visy mazgy potencialai) skiriasi nuo
ankstesniosios iteracijos potencialy maziau uz tam tikrg i§ anksto pasirinkta maza dydj. Pvz., iteracijas
galima baigti, kai didZiausias mazgo potencialo pokytis tampa maZesnis uz 10® V (tokiu atveju visy mazgy
potencialai biity nustatyti 10® V tikslumu).

Apskaiciavus visy mazgy potencialus, galima apskaiciuoti ir elektrinio lauko stiprio pasiskirstyma:
elektrinio lauko stiprio komponentés viduje staciakampio, kurio kampuose yra mazgai (i, j), (i+1, j), (i, j+1)
ir (i+1, j+1), yra lygios

(8.8.3)

& ~ ;. Xiﬂ,] ’ ay < 2% ;j’;,,ﬂ ‘ (8.8.4)

8.9. Laiko Zingsnio Az ir atstumuy tarp gretimy mazgy Ax, Ay pasirinkimas
Kaip auk$¢iau minéta, Puasono lygtis sprendziama diskretiems laiko momentams, kurie skiriasi
vienas nuo kito vadinamuoju ,,laiko zingsniu“ A¢. Siekiant uZztikrinti Monte Karlo modeliavimo proceso
stabilumg ir pakankamai tikslius rezultatus, reikia naudoti kuo mazesnj laiko zingsnj At ir kuo mazesnius
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koordinatinio tinklo zingsnius Ax, Ay (t.y. atstumus tarp gretimy mazgy) Laiko zingsnis At turi biiti toks,
kad per laikg At elektrinio lauko pasiskirstymas jtaiso tliryje nespéty Zymiai pasikeisti (nes modeliavimo
metu laikoma, kad laiko intervale nuo #-Af iki ¢ krivininkai juda stacionariame elektriniame lauke, kuris
atitinka laiko momentu ¢ - A¢ buvusj erdvinio kriivio pasiskirstymg). Erdviniai zingsniai Ax ir Ay turi buti
Zymiai maZesni uz tam tikrg budinggjj atstuma, kuriame elektrinis laukas pastebimai pasikeicia (nes tik tada
galima naudoti baigtiniy skirtumy metoda, t. y. apytiksles lygybes (8.8.1a,b) ir (8.8.4)).

Kuo mazesnis At, tuo dazniau reikia spresti Puasono lygti, o Ax ir Ay lemia mazgy skaiciy ir tuo
paciu — skaiCiavimy apimtj, sprendziant Puasono lygtj baigtiniy skirtumy metodu. Taigi, dydziy A¢, Ax ir Ay
mazinimas yra susijes su skai¢iavimy trukmés didéjimu. Praktikoje visada siekiama kompromiso tarp
skai¢iavimy trukmés ir tikslumo. Zemiau apra$yti kriterijai, kuriais remiantis, pasirenkami minétieji
zingsniai.

Laiko Zingsnis At turi biiti mazesnis uz atvirkstinj plazminj daznj w,, t. y.

A< (8.9.1)

@,

Plazminis daZnis — tai laisvyjy elektrony kolektyviniy virpesiy teigiamyjy jony elektriniame lauke daznis.
Siuos virpesius galima jsivaizduoti taip. Jeigu visus puslaidininkiniame jtaise esanéius elektronus
paslinktume viena kryptimi vienodu mazu atstumu, tada viename jtaiso pavirSiuje atsirasty
nesukompensuotasis neigiamas krtivis, o kitame — toks pats teigiamas kriivis. Todél atsirasty elektrinis laukas,
kuris stengtysi grazinti elektronus j prading padétj. Pasalinus iSorinj poveikj, minétasis elektrinis laukas
sukelty visy laisvyjy elektrony kolektyvinius virpesius. Siy virpesiy daZnis yra plazminis daZnis. Plazminis

daznis yra lygus
2
f e’n
w, = —; (8.9.2)
E,Em

&ia m" yra elektrono efektiné masé, ¢ yra dielektriné skvarba, o n yra elektrony koncentracija. Atvirkstinis
plazminis daZnis 1/w, apytiksliai nusako maziausia jmanomg laika, per kurj elektrony koncentracija
duotajame erdvés taske gali zymiai pasikeisti. Butent todél reikia, kad galioty salyga (8.9.1): Si salyga
uztikrina, kad elektrinio lauko pokytis per laika At yra nezymus. Elektrony koncentracija n, kuri jeina |
(8.9.2), yra kintama. Skaiciuojant plazminj daznj (8.9.2), reikia naudoti didziausig jmanoma elektrony
koncentracija jtaise. Kadangi elektrinio neutralumo salygomis elektrony koncentracija yra lygi donory jony
koncentracijai, tai (8.9.2) reiSkinyje vietoj n galima naudoti didziausiga donory koncentracijg. Jeigu
puslaidininkis turi kelis elektrony energijos slénius, kurie skiriasi elektrony efektiném masém, tada reikia
naudoti maziausia efekting mase. Pvz., GaAs atveju maziausia efektin¢ masé yra I slényje (m” = 0.067my,
kur mo=9.1-10"" kg yra elektrono masé¢ vakuume), o ¢ =12.9. Tada, laikant, kad didZiausias legiravimo
laipsnis yra 5-10" cm™, plazminis daZnis (8.9.2) yra lygus mazdaug 4.3-10" s™'. Todél tokiu atveju laiko
zingsnis At turéty biiti mazesnis uz 2:10"* s = 0.02 ps.

Aplink kiekviena teigiamajj jona susidaro laisvyjy elektrony debesys, kuris dalinai ekranuoja to jono
elektrinj laukg. Atstumas, kuriame tie pertekliniai elektronai ekranuoja didziaja dalj jono elektrinio lauko, —
tai vadinamasis Debajaus ekranavimo nuotolis (arba tiesiog ,,Debajaus nuotolis*), kuris lygus

T
A, = /_"30‘953 : (8.9.3)
en

¢ia kp yra Bolcmano konstanta, o 7 yra absoliutiné temperatiira. Debajaus nuotolis — tai maziausias atstumas,
kuriame elektrony koncentracija gali zymiai pasikeisti. Kadangi elektrinj lauka lemia erdvinio kriivio
pasiskirstymas, tai Debajaus nuotolj galima aiSkinti ir kaip maziausig atstuma, kuriame elektrinis laukas gali
zymiai pasikeisti. Todél Debajaus nuotolj Ap reikia naudoti kaip koordinatinio tinklo zingsniy Ax ir Ay
pasirinkimo kriterijy. T. y. atstumai Ax ir Ay turi biiti mazesni uz Ap:

Ax,Ay < A, . (8.9.4)
Kaip ir plazminis daznis (8.9.1), Debajaus nuotolis (8.9.3) turi bati skai¢iuojamas, naudojant didZiausig
elektrony koncentracija jtaiso modelyje. GaAs atveju, kai n=15-10"" cm™, o T'=300 K, Debajaus nuotolis
lygus Ap = 60 A.

Naudojant salygas (8.9.1) ir (8.9.4), laiko Zingsnj At ir koordinatinio tinklo zingsnj (Ax, Ay) galima
pasirinkti nepriklausomai vieng nuo kito. Taciau tada, priklausomai nuo daleliy greicio, daleliy nueitas kelias
per laikg Ar galéty tapti didesnis uz Ax arba Ay. Tai reiks$ty, kad per laikg A¢ Zymiai pasikei¢ia erdvinio
kriivio tankio pasiskirstymas jtaiso tiiryje, ir nustoty galioti viena i§ modeliavimo prielaidy: kad laiko tarpe
tarp dviejy Puasono lygties sprendimy (nuo ¢ — Af iki ¢) elektronai juda stacionariame elektriniame lauke.
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Todél, pasirinkus dydziy Az, Ax ir Ay vertes pagal salygas (8.9.1) ir (8.9.4), dar reikia patikrinti, ar galioja
salyga

lmax < Ax, Imax < Ay, . (895)
¢ia [, yra didZiausias atstumas, kurj gali nueiti elektronas per laikg Az. Sis atstumas lygus
lmax = Umax ° At; (896)

KUr Upngy yra didZiausias elektrono judéjimo greitis puslaidininkyje (=10° cm/s). Jeigu salyga (8.9.5) negalioja,
reikia sumazinti At, kad ta salyga galioty. Kitas biidas — padidinti Ax arba Ay (taciau tai gali biiti nejmanoma,
nes Ax ir Ay turi dar tenkinti ir salyga (8.9.4)).

8.10. Naujy daleliy kiirimas. Jtaiso voltamperiniy charakteristiky skai¢iavimas

Modeliuojant puslaidininkinj jtaisg Monte Karlo metodu, naujas daleles reikia kurti dviejuose
modeliavimo etapuose:

1) uzduodant pradinj kriivininky pasiskirstyma jtaiso viduje;
2) palaikant elektrinj neutraluma prie ominiy kontakty (zr. 8.6.5 skyriy).

Pradinis kriivininky pasiskirstymas dazniausiai parenkamas taip, kad erdvinio kriivio tankis visuose jtaiso
taskuose biity artimas nuliui. Tai reiskia, kad elektrony skaicius kiekviename narvelyje turi buti lygus donory
jony skaiciui tame narvelyje (kadangi su kiekviena dalele yra susieti N,, elektrony, tai daleliy skaiius yra
N,, karty maZesnis). AnalogiSkai, palaikant elektrinj neutralumg prie ominio kontakto, reikia generuoti tiek
daleliy, kiek jy triiksta iki elektrinio neutralumo atitinkamame priekontaktiniame narvelyje (pvz., narvelyje,
kuris 8.5 pav. pazymétas (i, 1)). Generuojant daleles duotajame narvelyje, daleliy y koordinaté prilyginama O
arba H (t. y. naujosios dalelés yra atitinkamo kontakto pavirSiuje), o x koordinatés pasirenkama atsitiktinai
(taciau tik duotojo narvelio ribose).

Kitas klausimas yra generuojamy daleliy energijos ir banginiai vektoriai. Daleliy energijos turi
atitikti Bolcmano skirstinj. Tai reiskia, kad kiekvienos dalelés energija apskaiciuojama, naudojant atsitiktinj
skaiciy r, kuris tolygiai pasiskirstes tarp O ir 1:

E, =—15kzTIn(r). (8.10.1)
Zinant dalelés energija Ej, jos banginio vektoriaus modulis & (bangos skai¢ius) ireiskiamas i§ (1.3.5):
N2 E(+ak,)

h
Naujai generuojamy daleliy bangos vektoriaus krypciy pasiskirstymas turi biiti izotropinis (t. y. visos kryptys
yra lygiavertés). Tai reiSkia, kad kampai ¢ ir 6, kurie nusako bangos vektoriaus kryptj (Zr. 6.1 pav.), turi bati

(8.10.2)

skai¢iuojami, naudojant du atsitiktinius skaicius 7 ir r,, kurie tolygiai pasiskirste tarp 0 ir 1:
¢=2m, (8.10.3a)
cosf=1-2r,. (8.10.3b)
Apskaiciavus @ ir 6, bangos vektoriaus komponentés skai¢iuojamos Sitaip:
k., =ksinbOcosg,
k, =ksinfsing, (8.10.4)

k. =kcos@.

Taciau, jeigu dalelé sukuriama prie ominio kontakto, siekiant atstatyti jo elektrinj neutralumg, tada jos
greicio vektorius turi biiti nukreiptas | jtaiso tiirj (prieSingu atveju ta dalelé tuoj pat iSeity pro ta kontakts).
Tai reiskia, kad tuo atveju, kai ominis kontaktas yra ant virSutinio pavirSiaus (y =0), dalelé turi judeéti j
apacig (k, > 0), o tuo atveju, kai kontaktas yra ant apatinio pavirSiaus (y = H), dalelé turi judéti j virSy (k, < 0).
Todél, sukiirus tokia dalele, reikia patikrinti, ar k, tenkina minétaja nelygybe. Jeigu §i nelygybé negalioja,
tada reikia pakeisti &, Zenkla.

Jeigu visy kontakty potencialai yra pastoviis, tada Monte Karlo modeliavimo metu anksc¢iau ar véliau
bus pasiekta biisena, kurioje visy mazgy potencialai ir kriivio tankiai juose yra apytiksliai pastovis (iSskyrus
atsitiktinius svyravimus). Tai yra jtaiso stacionarioji veika. Sioje veikoje galima skaidiuoti kiekvienu
kontaktu tekancig srove. Tuo tikslu reikia skaiCiuoti pilnutinj pro kiekviena kontakta iséjusiy elektrony
skaiCiy. Be to, ominiy kontakty atveju reikia skaiCiuoti ir prie to kontakto sukurty elektrony skaiciy.
Kontakto srové gaunama, padauginus Siy dviejy skai¢iy skirtuma i elektrono kriivio ir padalinus i$
modeliuojamojo proceso trukmeés. Atlikus tokius skaiciavimus jvairiems elektrody potencialams, gaunamos
kontakty sroviy priklausomybés nuo jtampy tarp elektrody — voltamperinés charakteristikos.
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8.11. Puslaidininkinio jtaiso Monte Karlo modeliavimo programos struktiairiné schema

Naudojantis tuo, kas pasakyta 8.2—8.10 skyriuose apie puslaidininkiniy jtaisy modeliavima, galima
sudaryti visos programos struktiring schema. Si schema pavaizduota 8.8a,b pav. 8.8a pav. parodytas
bendrasis programos vaizdas. 8.8b pav. parodyta svarbiausioji programos dalis — vieno elektrono judéjimo
modeliavimas laiko tarpe tarp dviejy Puasono lygties sprendimy. 8.8c pav. pavaizduoti paruoSiamieji
veiksmai, kurie atlieckami programos pradzioje. 8.8a—c pav. parodyti ir vardai paprogramiy, kuriose
atlickamas kiekvienas veiksmas (tie vardai atitinka vieng konkrecig programa — MonteCarlo5.dll).

Aptarsime 8.8b pav. struktiring schemg. Akivaizdu, kad $i schema yra i§ esmés tokia pati, kaip ir
8.2 pav. pavaizduotoji daugiadalelio Monte Karlo metodo schema, nors ir Siek tiek smulkesné (joje yra
i8skirti atsitiktiniy skai¢iy generavimo momentai, virtualioji sklaida atskirta nuo tikrosios sklaidos ir
parodyta, kad santykinés sklaidos spartos /4; yra imamos i$ sklaidos sparty lentelés, o ne skaiCiuojamos
analiziskai po kiekvieno sklaidos jvykio). Jeigu nepaisysime pakeitimy, kurie susij¢ su modeliavimo proceso
zingsniy smulkesniu apraSymu, tada, lyginant su 8.2 pav., 8.8b pav. schemoje yra tik du pakeitimai. Tie
pakeitimai atspindi kai kurias puslaidininkinio jtaiso modeliavimo ypatybes:

1) Baigus skaiciuoti elektrono biiseng laisvojo 1ékio pabaigoje, reikia patikrinti, ar dalelé yra ,,aktyvi®, t.y.
ar ji yra neis$¢jo pro kontakta. Kaip minéta 8.5 skyriuje, dalelés ,,aktyvumo* indikatoriaus vaidmen;j gali
atlikti slénio numeris. Pvz., programoje MonteCarlo5.dll i$&jusiy pro kontakta daleliy energijos slénio
numeris prilyginamas 9. Kai dalelé tampa ,,neaktyvia®, su ja nustojama atlikti visus veiksmus, kurie susij¢
su dreifo ir sklaidos modeliavimu. Véliau visos dalelés, kuriy slénio numeris lygus 9, bus pasalintos i$
modelio (Zr. 8.8a pav.).

2) Joniné priemaiSiné sklaida yra vienintelis i§ auk$Ciau apraSyty sklaidos procesy, kurio sparta priklauso
nuo elektrony koncentracijos n (ji jeina | Debajaus ekranavimo nuotolio iSraiska (6.2.7)) ir nuo jony
koncentracijos N; (ji jeina ] sklaidos spartos iSraiSka (6.2.15)). Kadangi bendruoju atveju elektrony
koncentracija yra kintama, o jony koncentracija gali biiti skirtinga jvairiose jtaiso vietose (netolygiojo
legiravimo atveju), tai joninés sklaidos sparta nejmanoma apskaiciuoti i§ anksto, kaip kitiems sklaidos
procesams, kuriy sparta priklauso tik nuo elektrono energijos. Todél joninés sklaidos spartg reikia
skaiciuoti analiziSkai (pagal formulg (6.2.15)) po kiekvieno sklaidos jvykio (o ne imti i§ sklaidos sparty
lentelés, kaip tai daroma visy kity sklaidos tipy atveju).

Modeliavimo pabaigoje pilnutinis i$¢jusiy pro kiekviena kontakta daleliy skaiCius atimamas i§ pilnutinio
sukurty prie to kontakty daleliy skaiciaus, po to Sis skirtumas padauginamas i§ vienos dalelés kriivio eN,, ir
padalinamas 1§ f,,,. Rezultatas yra kiekvieno kontakto srovés stipris. Voltamperiné charakteristika gaunama,
pakartojus visg modeliavimo procesg kelioms kontakty (arba vieno kontakto) potencialy vertéms.

8.12. Daugiadalelio Monte Karlo metodo taikymo pavyzdys: elektronuy dreifo greicio pervirsio
modeliavimas
Puslaidininkiniy jtaisy matmenys Siuolaikinése integrinése grandinése daznai biina mazesni uz 1 yum.
Todél elektrony pernasos nuo vieno elektrodo iki kito trukmé gali tapti mazesné uz jy impulso relaksacijos
trukme (taip vadinamas vidutinis laikas, per kurj elektronas praranda kryptingojo judéjimo greitj). Tai reiskia,
kad ,,3altieji* elektronai, kurie buvo injektuoti j jtaisa, gali nespéti pasiekti stacionariojo dreifo grei¢io per
judéjimo trukme. Vienas i§ Sio reiSkinio pozymiy yra tas, kad vidutinis elektrony kryptingojo judéjimo
greitis (t. y. dreifo greitis) mazo jtaiso viduje gali tapti didesnis uz dreifo greitj didesniy matmeny bandinyje,
esant tam paciam elektrinio lauko stipriui. Tai yra vadinamasis dreifo greicio pervirsis.
Kad tapty galimas dreifo greicio pervirsis, reikia dviejy salygy:
1) kravininky judris (kitaip sakant, dreifo greitis, atitinkantis duotgjg elektrinio lauko stiprio verte) turi
mazéti didéjant vidutinei kriivininky energijai;
2) energijos relaksacijos trukmé turi biiti Zymiai didesné uz impulso relaksacijos trukme.
Pirmoji salyga galioja visuose puslaidininkiuose. Taip yra todél, kad, didéjant vidutinei kriivininky energijai
did¢ja ir pilnutiné sklaidos sparta, t. y. mazéja impulso relaksacijos trukmé 7, kuri yra vienareik§miskai
susijusi su stacionariuoju dreifo greiciu v

v, =1, : (8.12.1)
m

Antroji salyga galioja tada, kai kriivininky vidutiné energija yra pakankamai didelé. Taip yra todél, kad, nors
sklaidos jvykiai efektyviai mazina kryptingo judéjimo greitj (pvz., izotropinés sklaidos atveju kryptingo
judéjimo greitis prarandamas jau po vieno sklaidos jvykio), taciau vidutinis energijos pokytis vieno sklaidos
ivykio metu yra ribotas: pvz., joninés priemaisinés sklaidos metu kruvininko energija nekinta, o fononinés
sklaidos metu energijos pokytis yra lygus fonono energijai, t.y. Simtyjy elektronvolto daliy eilés. Todél,
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jeigu stacionarioji vidutinés energijos verté (atitinkanti duotg elektrinio lauko stiprj) yra palyginti didelé
(pvz., deSimtyjy elektronvolto daliy eilés), tada, jjungus ta lauka, reikés palyginti daug sklaidos jvykiy, kol
kriivininkai ,,jkais* iki tos energijos vertés, o iSjungus lauka, reikés palyginti daug sklaidos jvykiy, kol
kriivininky vidutiné energija sumazés iki Siluminés energijos (k7).

Galiojant minétoms dviem salygoms, dreifo greiio pervirSio reiSkinj galima paaiskinti Sitaip.
Tarkime, laiko momentu ¢ =0 ] puslaidininkio sluoksnj buvo injektuoti kriivininkai (arba buvo jjungtas
stiprus elektrinis laukas). I§ pradziy kriivininky vidutiné energija yra artima Siluminei energijai k7. Jeigu
sluoksnyje egzistuoja stiprus elektrinis laukas, tada kriivininkai pradés ,kaisti“, t. y. jy vidutiné¢ betvarkio
judéjimo energija pradés didéti. Vidutinis kryptingo judéjimo greitis (kitaip sakant, dreifo greitis) taip pat
pradés didéti. Taciau tas didé€jimas uztruks trumpiau negu energijos did¢jimas (nes, kaip minéta, impulso
relaksacijos trukmé stipriame elektriniame lauke yra mazesné negu energijos relaksacijos trukmé). Todél
dreifo grei¢io augimas baigsis esant energijai, kuri mazesné uz pusiausvirgja energija, atitinkancig ta
elektrinio lauko stiprj. Toliau did¢jant vidutinei kriivininky energijai, vidutinis dreifo greitis pradés mazéti
(dél anksCiau minéto sklaidos spartos did¢jimo). Todél dreifo greiCio priklausomybé nuo laiko esant
pakankamai stipriam elektriniam laukui turi maksimuma (Zr. 8.7 pav.). O jei vidutiné kriivininky lékio per
sluoksnj trukmé yra artima laikui, kuris atitinka ta maksimumg, tada vidutinis matuojamasis dreifo greitis yra
didesnis uz dreifo greitj, kuris buity gautas kelis kartus storesniame sluoksnyje.

Toks dreifo grei¢io pervirSio aiSkinimas tinka visiems puslaidininkiams. Taciau galio arsenide
pasireisSkia dar vienas reiSkinys, kuris sustiprina dreifo grei¢io pervir§io efekta: esant pakankamai aukstai
elektrony energijai, tampa jmanoma elektrony pernasa i§ I slénio j L slénj. Kadangi L slényje elektrony
efektiné masé yra didesné, negu I slényje, tai biiseny tankis taip pat yra didesnis (zr. (1.1.11)). Todél, esant
pakankamai stipriam elektriniam laukui, dauguma pagreitintyjy elektrony jau po pirmyjy netampriosios
sklaidos jvykiy pereina i$ I' j L slénj. Kadangi elektrony dreifo greitis yra atvirksciai proporcingas efektinei
masei (zr. (8.12.1) formulg), tai elektrony dreifo greitis L slényje yra mazesnis, negu I" slényje. Vadinasi,
GaAs atveju dreifo greitis sumazéja ne vien dél padidéjusios sklaidos spartos, bet ir dél elektrony efektinés
masés padidéjimo, jiems peréjus i$ I slénio j L slénj.

25—
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Si
'S 204
20 kV/iecm
1.5 4 10 kV/em

—r
o
|
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Elektronuy dreifo greitis (10 cm/s)
o

o
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I
0.0 0.5 1.0 1.5 20
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8.7 pav. Elektrony dreifo greicio silicyje priklausomybé nuo laiko, esant kelioms elektrinio lauko
stiprio vertéms. Priemaisy jony koncentracija lygi 10 m™.
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v

Medziagos parametry, jtaiso geometrinés konfigiiracijos skaitymas, elektrony pradinio pasiskirstymo skai¢iavimas ir kiti
paruo$iamieji veiksmai

(Zr. 8.8c pav.)
\ 4
Sugeneruojami visy daleliy sklaidos momentai
te()) (i=1,2,..,N)

A 4

=0
v

i=1
v

i-tosios dalelés judéjimo
modeliavimas laiko tarpe nuo
to iki ty+At (Zr. 8.8b pav.)

y

i=i+1
S
Ne

I8&jusiy pro kontaktus daleliy pasalinimas ir triikstamy daleliy jterpimas narveliuose, kurie yra prie ominiy kontakty;
naujai sukurty prie kiekvieno ominio kontakto daleliy skai¢iavimas
(renew).

v

Kriivio tankio kiekviename mazge skaiciavimas
(charge)

y
Puasono lygties sprendimas baigtiniy skirtumy metodu ir elektrinio lauko stiprio kiekviename narvelyje skai¢iavimas
(poisson)

A
=1ty + At

Taip

10 < Imax

Ne

Kiekvienu kontaktu tekancios srovés skai¢iavimas.
Skai¢iavimo rezultaty iSvedimas

v

Pabaiga ]

8.8a pav. Puslaidininkinio jtaiso Monte Karlo modeliavimo programos MonteCarlo5.dll struktiira. Pastorintu Sriftu uzrasyti vardai
paprogramiy, kuriose atlieckami nurodytieji veiksmai (jeigu paprogramés vardo néra, tai reiskia, kad tas veiksmas atlickamas
pagrindingje programoje).
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t=1,
. Tai
t()=t+z D t=1t,+ At
)\

Ne

- Apskaiciuojama laisvojo
Sugeneruojamas > lekio trukme 7
atsitiktinis skai¢ius 7, - (flighttime)
)\

t=1()

S N Apskai¢iuojama elektrono
ugeneruojami

Y

P S biisena po sklaidos
atsitiktiniai skaiciai ry ir r, P

(finalstate)
Y
Apskaiciuojama elektrono
Sklaida yra virtualioji .busena PO Vl.allquo Iekio.
; (ty.r, > A2 Jeigu dalelé i8¢jo pro kontakta,| 4
Taip o tuomet nustatomas
to kontakto numeris
(drift, energy)
Sugeneruojamas | Pasirenkamas
atsitiktinis skaicius , g sklaidos tipas
/Y (scatter)

Dalelé iséjo
pro kontaktg?

|
4, vertiy lenteleje kiekvienos rasies
sklaidai (=1, 2, ..., n) randama
verté, kuri atitinka elektrono biisena
\

\ 4
I$éjusiy pro kontakta
daleliy skaicius
padidinamas vienetu

Apskaiciuojama joninés priemaisinés
sklaidos santykiné sparta A, = W,/I"
(rate_ion)
Poto:d,=4,+4,(j=2,..,n)

8.8b pav. i-tosios dalelés judéjimo laiko tarpe nuo f, iki 7 + At modeliavimas puslaidininkinio jtaiso Monte Karlo modeliavimo
programoje MonteCarlo5.dll. Pastorintu Sriftu uzrasyti vardai paprogramiy, kuriose atlickami nurodytieji veiksmai (jeigu
paprogramés vardas nenurodytas, tai reisSkia, kad tas veiksmas atlickamas pagrindingje programoje).



Medziagos parametry ir jtaiso geometrinés konfigiiracijos skaitymas
(readParms)

A

Aktyviyjy sklaidos tipy skaiciaus # ir juos atitinkanciy energijos
poky¢iy bei sléniy pory nustatymas
(scatterTypes)

A

Visy sklaidos tipy, iSskyrus joning priemaiSing sklaida, sparty
(tiksliau, ty sparty sumy 4,) verciy lentelés sudarymas
(rates)

v

Atsitiktiniy skaiCiy generatoriaus inicializavimas

y

Daleliy pradiniy biiseny (t. y. pradiniy bangos vektoriy ir pradiniy energijy)
bei pradiniy koordinaciy generavimas
(initia)

\ 4
Pradinio kravio tankio kiekviename mazge skaiCiavimas
(charge)

\ 4
Puasono lygties sprendimas baigtiniy skirtumy metodu ir
pradinio elektrinio lauko stiprio kiekviename narvelyje skaiciavimas
(poisson)

8.8c pav. Paruosiamieji veiksmai, vykdant puslaidininkinio jtaiso Monte Karlo modeliavimo
programa MonteCarlo5.dlL.
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