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U me�ah rekomb�na
��noÝ model� ekzoelektronoÝ em�s�Ý rad��
��no-oprom�nenih xirokozon-

nih kristal�v navedeno rezul~tati rozrahunku ener�etiqnih spektr�v ekzoelektron�v, zbu-

d�enih na F -
entrah kristala CsBr. U difuz��n�� �zotropn�� model� Ýh ruhu do poverhn� roz-

rahovano �mov�rn�st~ podolann� poverhnevogo ener�etiqnogo bar'
ra ta povnu �mov�rn�st~ em�-

s�Ý ekzoelektron�v. Vikonano elementarn� kvantovomehan�qn� rozrahunki ener�etiqnih spek-

tr�v narod�enih ekzoelektron�v ta Ýhn�h osnovnih harakteristik. Na p�dstav� zb�gu oder�a-

nih rezul~tat�v z eksperimental~nimi danimi zrobleno visnovok pro znaqnu rol~ tonkogo

pripoverhnevogo xaru u formuvann� veliqini vihodu ta ener�etiqnogo spektra em�tovanih

ekzoelektron�v.

Kl�qov� slova: ekzoem�s��, rekomb�na
��na model~, ener�etiqn� spektri ekzoelektron�v.
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VSTUP

U niz
� pra
~ ustanovleno vza
mozv'�zok m�� ter-

mostimul~ovanimi pro
esami v an�onn�� p�d�rat
�

oprom�nenih kristal�v, �k� �n�
���t~ termoaktivo-

van� rekomb�na
�Ý rad��
��nih defekt�v, ta ekzoem�-

s�
� elektron�v. Ob�runtovano tako� termoaktiva-


��nu o�e-pod�bnu rekomb�na
��nu model~ relaksa-


��noÝ ekzoelektronnoÝ em�s�Ý (EEE) rad��
��no op-

rom�nenih kristal�v [1; 2℄. Odnak rozrahunki z per-

xih prin
ip�v �mov�rnost� EEE v o�e-pod�bn�� abo

�nxih pod�bnih relaksa
��no-rekomb�na
��nih mode-

l�h ma��e ne provodilis~.U l�teratur� 
�� problem�

prisv�qeno vs~ogo dek�l~ka pra
~ [3{5℄.

I. REKOMB�NAC��NA MODEL^

EKZOELEKTRONNOÕ EM�S�Õ

A. Termoaktivovan� rekomb�na
�Ý v an�onn��

p�d�rat
�

V osnovu roboti pokladeno eksperimental~n� re-

zul~tati dosl�d�enn� termostimul~ovanoÝ ekzoelek-

tronnoÝ em�s�Ý (TSEE ) kristal�vCsBr, zbud�enih po-

m�rnimi dozami (D � 10

4

�r) ul~traf�oletu (UF)

(h� � 7 eB), �ki� selektivno utvor�
 an�onn� eksi-

toni Frenkel�, wo rozpada�t~s� na rad��
��n� de-

fekti v an�onn�� p�d�rat
� kristala [2,5℄.

V oprom�nenih pom�rnimi dozami �on�zu�qih vi-

prom�n�van~ pri 295 K lu�nogaloÝdnih kristalah

(LGK) v�dstan� m�� komplementarnimi m��vuzel~-

nimi H

�

i

0

a

�

� elektronnimi F (v

+

a

e

�

) 
entrami za-

barvlenn� (CZ) stanovl�t~ � 10 � a [6; 7℄ (a | pos-

t��na �ratki kristala; v

+

a

e

�

| an�onna vakans�� z

lokal�zovanim b�l� neÝ elektronom | F -
entr) z�

slabko� stab�l�za
�
� �ratko� i

0

a

m��vuzel~nih ato-

m�v galogenu (�ntersti
��l�v). Vakans��n� F (v

+

a

e

�

)-


entri 
 praktiqno neruhomimi v �rat
� CsBr do

temperatur 400{450 K, a Ýh term�qni� v�dpal | ba-

gatostad��ni� pro
es, ostann� stad�� �kogo v�dbuva
-

t~s� pri 450{500 K. Prote neznaqne p�dviwenn� tem-

peraturi T > 295 K spriqin�
 termoaktivovani�

difuz��no-kontrol~ovani� pot�k i

0

a

; delokal�zovanih

�z H-
entr�v, do poverhn� ta Ýh rekomb�na
�� z F -

CZ [6,8,9℄. Zauva�imo, odnak, wo relaksa
��na EEE

sposter�ga
t~s� tako� v�drazu � p�sl� pripinenn�

oprom�nenn� pri k�mnatn�� temperatur� (295 K) bez

termostimul�vann�, zagasa�qi do r�vn� � 10 �mp./


[10℄. �dentif�kovan� v [6,8,10℄ [H;F ℄-rekomb�na
�Ý v

CsBr prohod�t~ z� \skladann�m" an�onnih avtolo-

kal�zovanih eksiton�v (ALE) (e

0

as

); osk�l~ki ener-

��� �ratki CsBr z komplementarno� F;H-paro� an�-

onnih defekt�v, hoqa � menxa za ÝÝ ener��� z v�l~-

nim an�onnim eksitonom (e

0

a

), odnak pereviwu
 ener-

��� �ratki z ALE v na�ni�qomu stan� [7,11℄. \Skla-

dann�" ALE suprovod�u
t~s� Ýh avtolokal�za
�
�

(

�

=

10

�12

� 10

�14


) v m�s
� roztaxuvann� F -
entra �

an�g�l�
�
�, �k uperxe pokazano v [12℄ ; za fononnim

(bezviprom�n�val~nim) abo viprom�n�val~nim kana-

lom z v�dnovlenn�m re�ul�rnogo vuzla �ratki R.An�-

g�l��qi za viprom�n�val~nim kanalom, \z�brani�"

ALE da
 sv�t�nn� z maksimumom

�

=

3:5 eV [12℄. U [13℄

vim�r�no k�l~k�st~ tepla, �ke vid�l�
t~s� v �rat
�

CsBr pri v�dpal� odn�
Ý H;F -pari | 3.7 eV, a z ura-

huvann�m tunel~noÝ perezar�dki de�koÝ qastini par,

wo berut~ uqast~ u rekomb�na
��nomu v�dpal�, dos�-

ga
 znaqen~ � 6:0 eV [11℄ :

H

�

i

0
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7�! +F
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h�; ~!

�! R: (1)

Pri tak�� rekomb�na
�Ý (1) z molekuli-�ona

|

�

Br

�

2

�

0

ai

v odnomu vuzl� (H-CZ) ta F -
entra

utvor�
t~s� v�rtual~ni� molekul�rni� ALE

e

0

as

�

�

Br

�

2

�

+

aa

e

�

�

0

u dvoh an�onnih vuzlah, abo ato-

marni� ALE e

0

as

�

�

Br

0

�

+

a

e

�

�

; wo an�g�l�
 z vid�len-

n�m ener��Ý � utvorenn�m re�ul�rnogo vuzla �ratki

R (ris. 1a).

Ris. 1. \Prostorovo-qasov�"(a) ta ener�etiqn� (b, v)

model~n� shemi rekomb�na
��noÝ o�e-pod�bnoÝ ekzoem�s�Ý

elektron�v � termoaktivovan� rekomb�na
�Ý defekt�v v an�-

onn�� p�d�rat
� rad��
��no-oprom�nenih kristal�v CsBr.

a). Rekomb�na
��n� pro
esi, �n�
��ovan� m��vuzel~nim ato-

mom galogenu i

0

a

: pekomb�na
��ni� o�e-pod�bni� pro
es

tipu [H;F ℄ ! (F ). Br

�

| an�on; v

+

a

| an�onna va-

kans��; H

�

Br

�

2

�

0

ai

| m��vuzel~ni� 
entr; F

�

v

+

a

e

�

�

|

elektronni� 
entr; e

0

as

| avtolokal�zovani� eksiton

�

�

Br

�

2

�

+

aa

e

�

�

0

; t

n

| qas (rozgortann� termoaktivovanogo

rekomb�na
��nogo pro
esu v qas�). 1, 2 | em�s�� \gar�qih"

ta qastkovo termal�zovanih ekzoelektron�v v�dpov�dno.

b). Rozrahovani� odin �z ener�etiqnih spektr�v zbud�e-

nih ekzoelektron�v v o�e-pod�bnih rekomb�na
��h (3) ta

�ogo aproksima
�� pronormovanim eksponen
��nim roz-

pod�lom (4).

v). Zonno-ener�etiqna shema ta o�e-pod�bn� elektronn�

relaksa
�Ý defekt�v u kristalah CsBr: � | elektronne

spor�dnenn�; E




| \dno" zoni prov�dnosti; E

HF

|

ener�etiqn� r�vn� v�rtual~nogo avtolokal�zovanogo an�-

g�l��qogo eksitona, narod�enogo [H;F ℄-rekomb�na
�
�;

E

F

-ener�etiqn� r�vn� elektron�v F -
entr�v v osnovnomu

stan�; E

g

| xirina zoni zaboronenih ener��� kristala;

E

v

| \stel�" valentnoÝ zoni V (Br

�

), utvorenoÝ an�onami

Br

�

.

B. O�e-pod�bn� elektronn� relaksa
�Ý

rekomb�na
�Ý 
entr�v

Viv�l~nena pri [H;F ℄-rekomb�na
�Ý � an�g�l�
�Ý

ALE ener��� fotonnim, fononnim abo o�e-pod�bnim

kanalom [14℄ mo�e buti peredana elektronov� na�-

bli�qe rozm�wenogo F -CZ. Urahovu�qi, wo elek-

tronne spor�dnenn� CsBr � = 0:1 � 0:2 eV [15℄, a

r�vn� ener��� F -
entr�v E

F

znahod�t~s� ne ni�qe

1:8 � 2:0 eV v�d dna zoni prov�dnosti, ener��Ý [H;F ℄-

rekomb�na
�Ý 
 dostatn~o dl� �on�za
�Ý F -CZ za re-

absorb
��nim (

�

=

3:5 eV) abo o�e-pod�bnim mehan�z-

mom zakidann� elektrona v zonu prov�dnosti � vi-

hodu u vakuum pri pevnih umovah, �k� budut~ rozgl�-

nut� ni�qe. Osk�l~ki xvidk�st~ termoaktivovanogo

perem�wenn� takih \va�kih qastinok", �k m��vuze-

l~n� atomi i

0

a

; wo �n�
���t~ elektronn� relaksa
�Ý,

nevelika (10

7

� 10

8

sm/s), a qas �itt� v�rtual~nih

ALE, utvorenih qastinkami v [H;F ℄-rekomb�na
��h

(10

�13

�10

�14


), sum�rni� �z qasami elektronnih pe-

rehod�v, to vikonu�t~s� umovi ad��batiqnogo nabli-

�enn�, �k� vikoristovu�t~ u teor�Ý o�e-perehod�v.Ce

dozvol�
 govoriti pro o�e-pod�bn� elektronn� relak-

sa
�Ý rekomb�na
��nih 
entr�v, wo rekomb�nu�t~, ta

o�e-pod�bnu rekomb�na
��nu model~ EEE (ris. 1).

U zaproponovan�� statt� rozgl�nuto �on�za
�� bli-

z~ko rozm�wenogo elektronnogo F (v

+

a

e

�

)-CZ an�g�l�-

�qim an�onnim frenkel�vs~kim eksitonom, tobto na-

rod�enn� v�l~nogo elektrona v o�e-pod�bnomu \tri-

qastinkovomu" (trir�vnevomu) relaksa
��nomu re-

komb�na
��nomu ekzopro
es� z vid�lenn�m ener��Ý, do-

statn~oÝ dl� �on�za
�Ý F (v

+

a

e

�

)-
entra. Tobto roz-

gl�nuto pro
es tipu

[H; F ℄! (F ) : (2)

Tut u kvadratnih du�kah [ ℄ | para rekomb�nu�qih


entr�v, a u kruglih () | 
entr, wo \oder�u
" ener-

��� rekomb�na
�Ý � vnasl�dok �on�za
�Ý em�tu
 elekt-

ron. Tak� o�e-pod�bn� pro
esi mo�ut~ postaqati v

zonu prov�dnosti v�l~n� elektroni z viwo� ener��
�,

an�� teplova, � maksimal~na ÝÝ veliqina v CsBr pri

[H; F ℄! (F ) rekomb�na
��nih o�e-pro
esah u me�ah

grubih ener�etiqnih o
�nok mo�e dos�gati znaqen~

E � E

g

� 2E

F

+ E

k

i

�

=

3:3 eV, de E

k

i

| k�netiqna

ener��� ruhomogo m��vuzel~nogo atoma, �ka bliz~ka

do nul� u triqastinkovih elektronnih pro
esah, wo

rozgl�da�t~s� (ad��batiqne nabli�enn�).

Kon
entra
�Ý F - � H-CZ, pri �kih rekomb�na-


��n� bezviprom�n�val~n� o�e-pro
esi konkuru�t~

z viprom�n�val~nimi, stanovl�t~ N

F

> 10

16


m

�3

[8,14℄. Zverhu d�l�nka N

F

obme�u
t~s� kon
entra
�-

�mi 
entr�v, pri �kih utvorenn�m u zon� zaborone-

nih ener��� vuz~kih ener�etiqnih zon defekt�v we

mo�na znehtuvati N

F

� 10

20


m

�3

. O
�nki kon
ent-

ra
�� rad��
��nih CZ kristal�v CsBr pri UF opro-

m�nenn� (D � 10

4

�r) da�t~ dostatn� dl� real�za
�Ý

rekomb�na
��nogo o�e-pod�bnogo pro
esu kon
entra-


�Ý 
entr�v N

F

�

=

> 10

18

� 10

19


m

�3

.
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Rekomb�na
��ni� o�e-pod�bni� pro
es [H;F ℄ !

(F ); navedeni� viwe, dl� sprowenn� teoretiqnogo

rozgl�du mo�na rozbiti na dva etapi, �k u [5℄: na

perxomu | vnasl�dok [H;F ℄-rekomb�na
�Ý utvor�
-

t~s� v�rtual~ni� (qas �itt� 10

�13

� 10

�14

s) ALE,

�ki�, an�g�l��qi, (drugi� etap) �on�zu
 elektronni�

F (v

+

a

e

�

)-
entr:

H

�

i

0

a

�

7�! +F

�

v

+

a

e

�

�

! i

0

a

: : : i

0

a

e

�

v

+

a

! e

0

as

(3)

e

0

as

7�! +F

�

v

+

a

e

�

�

! �

�

v

+

a

�

+ e

�

�

" : (4)

U statt� rozgl�nuto drugi� etap elementarnogo

aktu EEE, toqn�xe, �ogo zaverxal~nu stad�� | na-

rod�enn� ekzoelektrona v glibin� kristala.Wo sto-

su
t~s� ruhu ekzoelektron�v u pripoverhnevomu xar�

kristala do poverhn� ta podolann� nimi poverhne-

vogo ener�etiqnogo bar'
ra � (elektronnogo spor�d-

nenn�), to tut vikoristana �zotropna difuz��na mo-

del~ [16℄. Zauva�imo, wo ekzoelektronami naziva-

timemo vs� elektroni, wo narodilis� v rezul~tat�

ekzoreak
�Ý, a ne lixe em�tovan� z kristala � stvo-

r��q� strum ekzoem�s�Ý. Z qisto ener�etiqnih m�r-

kuvan~, dl� togo, wob narod�eni� ekzoelektron m�g

em�tuvati za me�� kristala, �omu neobh�dna wona�-

menxe ener��� E � �, de �| elektronne spor�dnenn�

kristala (dl� CsBr �

�

=

0:11 eV).

II. ROZRAHUNKI

A. �on�za
�� F -
entra an�g�l��qim eksitonom

Pri rozgl�d� drugogo etapu rekomb�na
��noÝ o�e-

pod�bnoÝ EEE (reak
�� 4) zavdann� zvodit~s� do zna-

hod�enn� �mov�rnosti �on�za
�Ý F -
entra an�g�l��-

qim eksitonom, tobto narod�enn� ekzoelektrona za

rahunok ener��Ý, wo vid�lilas� pri an�g�l�
�Ý ek-

sitona (�mov�rnosti perehodu elektrona F (v

+

a

e

�

)-


entra u v�l~ni� stan | zonu prov�dnosti qi u va-

kuum pri pevnih umovah, navedenih ni�qe). Osk�l~ki

ener��� eksitona nakopiqena v elektronn�� p�dsis-

tem�, peredaqa ÝÝ triva
 prot�gom qasu, wo 
 bli-

z~kim do harakternih qas�v elektronnih perehod�v,

tobto praktiqno mitt
vo (10

�13

� 10

�14

s). Ce dozvo-

l�
 vva�ati mitt
vim zbud�enn�, wo spriqin�
 pe-

reh�d elektrona F -
entra u v�l~ni� stan. Pri 
~omu

hvil~ova funk
�� elektrona F (v

+

a

e

�

)-
entra v os-

novnomu stan� ma
 taki� vigl�d [17℄:

'

F

(r) =

r

�

3

7�

(1 + �r) e

��r

; (5)

de �| parametr, wo zale�it~ v�d konkretnogo kris-

tala. U [17℄ navedeno formulu dl� �ogo rozrahunku,

kudi vhod�t~ d�elektriqna pronikn�st~ kristala,

efektivna masa elektrona F -
entra, pokaznik za-

lomlenn� na plato dispers�Ý ta konstanti tipu sta-

loÝ Planka, tobto � rozrahovu
t~s� z eksperimen-

tal~no vstanovlenih harakteristik kristala.

Dl� hloridu natr�� � stanovit~ 2.14

�

A

�1

, a dl�

SsBr, za naximi rozrahunkami, | 0.499

�

A

�1

. Zauva-

�imo, wo v takomu vigl�d� hvil~ovu funk
�� elekt-

rona F -
entra brali lixe u [18℄, v podal~xih robo-

tah [5,19℄, vihod�qi z eksperimental~no vstanovle-

noÝ an�zotrop�Ý �viwa EEE, dl� NaCl ÝÝ vibirali u

vigl�d� l�n��noÝ komb�na
�Ý atomnih funk
�� s-stan�v

na�bli�qih do vakans�Ý galogenu v

+

a

xesti �on�vNa

+




:

Pam'�ta�qi pro te, wo �ratka NaCl 
 grane
entro-

vano� z tr~oma, a SsBr ob'
mo
entrovano� z dvoma

neekv�valentnimi napr�mami, nax vib�r sta
 zrozu-

m�lim| an�zotrop�� dl� brom�du 
ez�� povinna buti

menx pom�tno�, n�� dl� hloridu natr��, tomu vib�r

hvil~ovoÝ funk
�Ý elektrona F -
entra u sferiqno-

simetriqnomu vigl�d� ne povinen sutt
vo vplinuti

na rezul~tati. Odnak sl�d zauva�iti, wo pri roz-

gl�d� F (v

+

a

e

�

)-
entra v nabli�enn� sil~nogo zv'�zku

vva�a�t~, wo hvil~ova funk
�� elektrona F (v

+

a

e

�

)-


entra v�dpov�da
 vipadkov�, koli zar�d elektrona

r�vnom�rno rozpod�leni� po vos~mi na�bli�qih �o-

nah Cs

+




| kat�onah perxoÝ koordina
��noÝ sferi �

an�onna vakans�� v

+

a

rozm�wena v ÝÝ 
entr� (ob'
mo
en-

trovana �ratka).

Hvil~ovu funk
�� v�l~nogo elektrona e

�

", oder-

�anogo vnasl�dok �on�za
�Ý F

�

v

+

a

e

�

�

�

-
entra (reak-


�� 4), vibirali u vigl�d� [18℄:

'

free

(r;k) =

�




f

(exp (kr) � exp (ik (2a� r))) ; r � a;

0; r < a;

(6)

de 


f

| stala normuvann�.

Taka forma hvil~ovoÝ funk
�Ý v�l~nogo elektrona

zumovlena pripuwenn�m pro te, wo prot�gom pere-

hodu \F ! free" elektron ne vstiga
 daleko v�d��ti

v�d an�onnoÝ vakans�Ý, z �ko� v�n utvor�vav F (v

+

a

e

�

)-


entr, � 
 lokal�zovani� u d�l�n
� prostoru z l�n��-

nim rozm�rom a (sfer� rad�usom a ). Vrahovu�qi vse

skazane, zg�dno z [20℄, ampl�tuda �mov�rnosti pere-

hodu \F ! free" vigl�da
 tak:

M

F!free

=

Z

'

�

free

(r;k)'

F

(r) d

3

r; (7)

a rezul~tat �nte�ruvann� taki�:

M

F!free

(k; a) =

r

�

3

7

0

�

2a

3

3

�

1

k

a

Z

0

sin (2k (r � a))

r � a

r

2

dr

1

A

�1=2
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�

0

�

2

k

a

Z

0

r (1 + �r) e

��r

�

sin kr � r

sin (2a� r)k

2a� r

�

dr

1

A

(8)

Ot�e, dl� gustini �mov�rnosti

W

F!free

(k; a) =

4

7

�

3

k

2

8

<

:

2a

3

3

�

1

k

a

Z

0

sin (2k (r � a))

r � a

r

2

dr

9

=

;

�1

�

0

�

a

Z

0

r (1 + �r) e

��r

�

sin kr � r

sin (2a� r) k

2a� r

�

dr

1

A

2

(9)

� pri perehod� do zm�nnih (E; a), de E | ener��� v eV, vona nabuva
 vigl�du:

W

F!free

(E; a) =

2

7

�

3

~

2

mqE

8

<

:

2a

3

3

�

~

p

2mqE

a

Z

0

sin

�

2

p

2mqE

~

(r � a)

�

r � a

r

2

dr

9

=

;

�1

�

0

�

a

Z

0

r (1 + �r) e

��r

0

�

sin

�
p

2mqE

~

r

�

� r

sin

�

(2a� r)

p

2mqE

~

�

2a� r

1

A

dr

1

A

2

; (10)

tut m | efektivna masa elektrona, q | �ogo za-

r�d. Pere�d�mo do viznaqenn� parametra a. U statt�

[18℄ �ogo vibirali, vihod�qi z umovi na�l�pxogo

zb�gu rozrahovanih parametr�v ener�etiqnogo spek-

tra elektron�v z rezul~tatami eksperimentu. Taki�

vib�r oznaqa
,wo rozrahovani� spektr a priori 
 ener-

�etiqnim spektrom em�tovanih ekzoelektron�v, hoqa

naspravd� otrimu
t~s� v�n dl� narod�enih ekzoelek-

tron�v u kristal�. Tomu v nax�� statt� 
e� parametr

viznaqa
mo z takoÝ umovi: neha� a | l�n��ni� rozm�r

d�l�nki, v �k�� elektron F -
entra perebuva
 z �mo-

v�rn�st� p = 0:5; 0:75; 0:99, tobto v d�l�n
�, sum�rn��

z post��no� �ratki kristala (perxa | 3.65

�

A, druga

| 4.29

�

A koordina
��n� sferi). Tak� o
�nki sluxn�,

koli nagadati, wo v 
entr� ob'
mo
entrovanoÝ ele-

mentarnoÝ kom�rki kristala SsBr mo�e znahoditis~

an�onna vakans�� F (v

+

a

e

�

)-
entra, a zar�d elektrona

e

�

r�vnom�rno rozpod�leni� na vos~mi na�bli�qih

�onah Cs

+




| kat�onah perxoÝ koordina
��noÝ sferi.

U 
~omu vipadku otrima
mo tri rozv'�zki r�vn�nn�

W (a) = p; (11)

de

W (a) =

a

Z

0

! (r) d

3

r =

a

Z

0

'

F

(r)'

�

F

(r)d

3

r (12)

=

2�

Z

0

d'

�

Z

0

sin � d�

a

Z

0

r

2

(1 + �r)

2

e

�2�r

�

3

7�

dr

= 1�

�

1 + 2 a�+ 2 a

2

�

2

+

8

7

a

3

�

3

+

2

7

a

4

�

4

�

e

�2a�

:

Rozv'�zki r�vn�nn� (11) navedeno u tabli
� 1:

�mov�rn�st~ \lokal�za
�Ý" p 0:5 0:75 0:99

Zona \lokal�za
�Ý" a;

�

A 3:951 5:53 10:83

Tabli
� 1. Zoni \lokal�za
�Ý" v�l~nih ekzoelektron�v

u d�l�n
� ekzoem�s��no aktivnih 
entr�v.

Rozgl�n~mo otriman� ener�etiqn� spektri v�l~-

nih ekzoelektron�v dl� r�znih znaqen~ parametra

a (ris. 2). Nas 
�kavl�t~ \prostorov�" d�l�nki, su-

m�rn� z perxo� koordina
��no� sfero�, abo stalo�

�ratki, � elektroni zoni prov�dnosti (narod�en� v�-

l~n� ekzoelektroni) z ener���mi, b�l~ximi za visotu

poverhnevogo bar'
ra � (0.11 eV), tomu wo t�l~ki voni

mo�ut~ buti em�tovanimi. Osk�l~ki stala �ratki

SsBr stanovit~ 4.29

�

A, a pri p = 0:99 dl� zoni \loka-

l�za
�Ý" elektrona otrimano vdv�q� b�l~xe znaqenn�,

to ener�etiqni� rozpod�l pri a = 10:83

�

A v�dpov�da
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vipadkov�, koli u v�l~ni� stan (zonu prov�dnosti) pe-

rehodit~ u�e zbud�eni� elektron F -
entra. Osob-

liv�st� oder�anih ener�etiqnih spektr�v ekzoelek-

tron�v, zbud�enih v o�e-pod�bnih pro
esah, 
 v�dsut-

n�st~ strogo f�ksovanih ener��� zbud�enih elektro-

n�v E

�

=

E

HF

�E

F

, wo zumovleno neperervn�st� ener-

�etiqnogo spektra E

HF

an�g�l��qih avtolokal�zova-

nih eksiton�v, wo �on�zu�t~ F -
entri (ris. 1v).

Ris. 2. Rozrahovan� ener�etiqn� spektri zbud�enih ek-

zoelektron�v dl� r�znih znaqen~ parametra p (0.5; 0.75;

0.99) abo � \d�l�nok lokal�za
�ÝÝ" zbud�enih ekzoelekt-

ron�v.

De�k� harakteristiki 
ih ener�etiqnih spektr�v

demonstru
 tabli
� 2. Dl� sprowenn� podal~xih

rozrahunk�v ta oder�ann� prostih anal�tiqnih sp�v-

v�dnoxen~ ener�etiqni� spektr v�l~nih ekzoelektro-

n�v u zon� prov�dnosti mo�na z neznaqno� pohibko�

aproksimuvati eksponen
��nim rozpod�lom (ris. 1b,

kriva 4).

p W

�

tot

W

tot

hE

�

i ; eV E

most prob:

; eV hEi ; eV

0. 5 0.64 0.32 2.00 1. 12 2.01

0. 75 0.53 0.26 1.01 0. 56 1.03

0.99 0.17 0.07 0.26 0.14 0.31

Tabli
� 2. Harakteristiki zbud�enih na F -
entrah

ekzoelektron�v.

Tut

W

�

tot

=

1

Z

0

W

F!free

(E) dE; (13)

W

tot

=

1

2

1

Z

�

W

F!free

(E) dE; (14)

| povna �mov�rn�st~ narod�enn� v�l~nogo ekzoelek-

trona (13) ta �mov�rn�st~ narod�enn� v�l~nogo ek-

zoelektrona, zdatnogo podolati poverhnevi� ener�e-

tiqni� bar'
r (E � �) (14) (koef�
�
nt 1/2 po�sn�-


t~s� tim, wo lixe polovina narod�enih ekzoelek-

tron�v ma
 �mpul~s, spr�movani� do poverhn� | �zo-

tropna model~(ris. 3));

hE

�

i =

1

R

0

EW

F!free

(E) dE

1

R

0

W

F!free

(E) dE

; (15)

hEi =

1

R

�

EW

F!free

(E) dE

1

R

�

W

F!free

(E) dE

; (16)

| seredn� ener��� narod�enih v�l~nih ekzoelektro-

n�v (15) ta seredn� ener��� v�l~nih ekzoelektron�v,

zdatnih podolati poverhnevi� ener�etiqni� bar'
r

(16); E

most prob:

| na�b�l~x �mov�rna ener��� ekzo-

elektron�v.

Ris. 3. Ekzoem�s��no-aktivni� pripoverhnevi� xar

(sk�n-xar) kristala ta difuz��na �zotropna model~ ruhu

zbud�enih ekzoelektron�v do em�tu�qoÝ poverhn�: 1 |

�

ph

dov�ina zagasann� elektron�v pri Ýh rozs��nn� na

LO-fononah; 2 | �

d

dov�ina zagasann� elektron�v pri

rozs��nn� na ne�tral~nih ta zar�d�enih defektah kris-

tala; 3, 4 | �

e�

efektivna glibina zoni vihodu ekzo-

elektron�v pri Ýh rozs��nn� na LO-fononah ta defektah;

5 | ruh zbud�enogo na glibin� �

e�

ekzoelektrona u ver-

hn�� p�vsfer� (
 = 2�) | v napr�mku do poverhn� ta po-

dolann� nim poverhnevogo ener�etiqnogo bar'
ra (p |

�mpul~s elektrona, p

x

| pro
k
�� �mpul~su na normal~

n do poverhn�).

88



ENER�ETIQNI� SPEKTR TA �MOV�RN�ST^ VIHODU EKZOELEKTRON�V. . .

Na�vn�st~ drugogo maksimumu (E

most prob:

= 9 eV,

p = 0:5; E

most prob:

= 5:5 eV, p = 0:75) na ener�etiq-

nih spektrax zbud�enih ekzoelektron�v mo�na spro-

buvati po�sniti, pripustivxi, wo v�dbulas� odno-

qasna an�g�l�
�� k�l~koh prostorovo bliz~kih eksi-

ton�v. Osk�l~ki taka situa
�� 
 malo�mov�rno�, qas-

tka ekzoelektron�v, narod�enih u rezul~tat� takogo

zb�gu, stanovit~ lixe 0.0005.

B. Podolann� poverhnevogo bar'
ra ta povna

�mov�rn�st~ em�s�Ý ekzoelektron�v

Viwe zgaduvalos~, wo tipovi� ener�etiqni� roz-

pod�l ekzoelektron�v u zon� prov�dnosti, v�dpov�dno

do ener�etiqnogo spektra narod�enih v o�e-pod�bnih

rekomb�na
��nih pro
esah (ris. 2), mo�na podati u

vigl�d� \maksvel�vs~kogo hvosta", wo eksponen
��no

spada
 (ris. 1b).

Stani narod�enih elektron�v N mo�na prosto

opisati ener�etiqno-�mpul~snim sp�vv�dnoxenn�m,

zobrazivxi �ogo �k funk
�� ener�etiqno-kutovogo

rozpod�lu:

�

2

N

�E�


= f (E;
) : (17)

Zrozum�lo, wo dl� elektron�v, zbud�enih na ekzoe-

m�s��no aktivnih 
entrah � ener�etiqno spromo�nih

pere�ti v zonu prov�dnosti, k�netiqna ener��� vim�-

r�
t~s� v�d dna zoni prov�dnosti vverh. Õhn� k�ne-

tiqnu ener���E � kut � m�� �mpul~somp ta normall�

do poverhn� n pri dos�gnenn� nimi poverhn� � em�tu-

vann� (ris. 3) mo�na prosto pov'�zati qerez umovu

podolann� poverhnevogo ener�etiqnogo bar'
ra � :

E

x

=

p

2

x

2m

=

p

2

� 
os

2

�

2m

(18)

abo

E 
os

2

� � � : (19)

Umova (19) 
 umovo� podolann� poverhnevogo ener�e-

tiqnogo bar'
ra � elektronami pri dos�gnenn� nimi

poverhn� z k�netiqno� ener��
� E � p�d kutom � (� |

kut m�� napr�mkom �mpul~su elektrona z ener��
� E

� normall� do em�tu�qoÝ poverhn� kristala).

Maksimal~ni� kut vihodu elektron�v


os �

max

=

�

�

E

�

1=2

: (20)

�mov�rn�st~ em�s�Ý narod�enih elektron�v P , tobto po-

dolann� nimi poverhnevogo ener�etiqnogo bar'
ra �,

mo�e buti rozrahovana xl�hom �nte�ruvann� funk-


�Ý (17) za ener���mi ta kutami v dozvolenih me�ah:

P =

1

Z

�

2�

Z

0

�

max

Z

0

�

2

N

�E�


sin � d� d' dE : (21)

Osk�l~ki rozgl�d vedet~s� v �zotropn�� model�, to

ener�etiqno-kutovi� rozpod�l f(E;
) mo�na podati

�k f (E;
) = f (E) � f (
) � aproksimuvati �ogo do-

butkom \kutovoÝ qastini" f (
) = 1=2� (verhn� p�v-

sfera, ris. 3) ta eksponen
��nim f (E) ener�etiqnim

rozpod�lom �z seredn~o� ener��
� hEi, rozrahovano�

z virazu �stinnogo ener�etiqnogo spektra narod�e-

nih ekzoelektron�v (9) | \maksvel�vs~kim hvostom"

(div ris. 1b; kriv� 3 ta 4):

�

2

N

�E�


= f (E;
) =

1

2�

�

1

hEi

exp

�

�

E

hEi

�

; (22)

�ki� mo�na p�dstaviti v poperedn
 r�vn�nn� �, pro-

�nte�ruvavxi, otrimati pri�n�tni� anal�tiqni� vi-

raz

P =

1

Z

�

�

1�

r

�

E

�

1

hEi

exp

�

�

E

hEi

�

dE

= exp

�

�

�

hEi

�

�

r

�

�

hEi

�

1� erf

r

�

hEi

�

; (23)

de erf | �aussova funk
�� pomilok, a P | �mov�r-

n�st~ podolann� poverhnevogo ener�etiqnogo bar'
ra

� elektronami, wo dos�gli poverhn� z \seredn�m zna-

qenn�m ener��Ý hEi"(16).

�kwo vva�ati, wo dl� ener��� ekzoelektron�v u

zon� prov�dnosti spravedlivo hEi

�

=

2:01 eB (tabl. 2),

a, zg�dno z [15℄, dl� CsBr elektronne spor�dnenn�

� = 0:11 eB, tod�, v�dpov�dno do (23), P = 0:64 (div.

ris. 4). Rezul~tati model~nih rozrahunk�v �mov�r-

nosti podolann� poverhnevogo bar'
ra P (�; hEi) dl�

CsBr naveden� na ris. 4, z �kogo vidno,wo vona b�l~xa

dl� ekzoelektron�v z b�l~xo� ener��
� (\gar�qih"

ekzoelektron�v) � v tih toqkah poverhn�, de � menxe.

Odnak, zrozum�lo, wo povna �mov�rn�st~ aktu ekzo-

em�s�Ý zale�it~ tako� � v�d �mov�rnosti dos�gnenn�

poverhn� v�l~nimi ekzoelektronami v pevn��, 
�lkom

okreslen�� tovw� pripoverhnevogo xaru � dor�vn�


P = P � P (x) ; (24)

de P (x) mo�na oznaqiti

P (x) =

1

2

exp

�

�

x

�

e�

�

(25)

| �mov�rn�st~ togo, wo elektron, narod�eni� na gli-

bin� x, dos�gne poverhn�. Mno�nik

1

2

poznaqa
 �mo-

v�rn�st~ poqatku ruhu vgoru u verhn�� p�vsfer� 2�

(do poverhn�) dl� elektron�v, narod�enih na me��
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efektivnoÝ glibini zoni vihodu ekzoelektron�v �

e�

,

(ris. 3) �mov�rn�st~ dos�gti poverhn� �koÝ dl� nih

r�vna

1

e

v�dpov�dno.

Ris. 4. �mov�rnost� podolann� narod�enimi ekzoelekt-

ronami poverhnevogo bar'
ra zale�no v�d Ýhn�h ener��� u

zon� prov�dnosti ta ener�etiqnoÝ visoti bar'
ra v r�znih

toqkah em�tu�qoÝ poverhn�.

Z eksperimental~nih rezul~tat�v [6℄ v�domo, wo

strum ekzoem�s�Ý z poverhn� zrazka CsBr stanovit~

priblizno 10

4

� 10

5

el./
� 
m

2

. Tod� k�l~k�st~ zbu-

d�enih na F -
entrah ekzoelektron�v u zonu pro-

v�dnosti, vrahovu�qi Ýh povnu �mov�rn�st~ vihodu

P

0

�

=

0:10 � 0:12, navedenu ni�qe, ne pereviwu


10

6

� 10

9

el./
� 
m

2

. V�dpov�dno, znaqno menximi bu-

dut~ Ýh kvaz�r�vnova�n� kon
entra
�Ý v zon� prov�d-

nosti, �kwo pro tak� mo�na govoriti. Tod�, zg�dno

z [26℄, tak zvan� parn� elektron-elektronn� vza
mod�Ý

ekzoelektron�v u zon� prov�dnosti pri Ýh rus� do po-

verhn� v�dsutn� vzagal�, osk�l~ki voni poqina�t~ pro-

�vl�tis� pri kvaz�r�vnova�nih kon
entra
��h elek-

tron�v u zon� prov�dnosti, wo pereviwu�t~ 10

17


m

�3

.

Tomu elektron-elektronn� vza
mod�Ý pri rus� ekzo-

elektron�v do poverhn� ta podolann� nimi poverhne-

vogo ener�etiqnogo bar'
ra ne rozgl�da�t~s� vzagal�.

C. Rozrahunok efektivnoÝ glibini zoni vihodu

ekzoelektron�v

Rozrahunok efektivnoÝ glibini zoni vihodu ek-

zoelektron�v �

e�

, zbud�enih u zonu prov�dnosti, z

urahuvann�m Ýhn~ogo ener�etiqnogo spektra ta pro-


es�v rozs��nn� na pozdov�n�h optiqnih LO-fononah

� zar�d�enih 
entrah 
 skladno� zadaqe�, wo stane

predmetom naxih podal~xih dosl�d�en~. Tut nama-

ga
mos~ sprostiti zadaqu, vv�vxi P (x) ta zrobivxi

o
�nki �

e�

�k tovwini pripoverhnevogoxaru, z �kogo

mo�liva em�s�� z dostatn~o� �mov�rn�st�

1

e

.

V�domo, wo vza
mod�� niz~koener�etiqnih elektro-

n�v z akustiqnimi fononami 
 pru�no� ta �zotrop-

no�, hoqa dl� de�kih tverdih t�l pri na�vnost� tem-

peraturnih �rad�
nt�v (odnostoronn�� nagr�v) u vuz~-

komu �nterval� niz~kih temperatur mo�e sposter�ga-

tis� efekt \fononnogo zahoplenn�" z transportnim

dre�fom elektron�v.Dl� �onnih kristal�v pri ener-

��Ý elektron�v 2{3 eB pol�riza
��na vza
mod�� (vza-


mod�� z optiqnimi fononami) pereva�a
 deforma-


��nu (vza
mod�� z akustiqnimi fononami) [25℄. Za

navedenim u [25℄ sp�vv�dnoxenn�m m�� deforma
��-

no� ta pol�riza
��no� vza
mod��mi, dl� takih elek-

tron�v mi zrobili o
�nku � otrimali, wo dl� kris-

tala CsBr pol�riza
��na vza
mod�� u 500 raz sil~-

n�xa za deforma
��nu. Tomu v rozgl�nut�� difuz��-

n�� �zotropn�� model� ruhu ekzoelektron�v do pover-

hn� bulo znehtuvano rozs��nn�m na akustiqnih fono-

nah �k �zotropnim � takim, wo v�dbuva
t~s� pru�no,

bez ener�etiqnih utrat. Osk�l~ki, zg�dno z� sp�vv�d-

noxenn�m L�ddana{Saksa{Tellera, dl� CsBr maksi-

mal~na qastota pozdov�n~oÝ LO-v�tki optiqnih ko-

livan~ u 1.6 raza pereviwu
 qastotu popereqnoÝ TO-

v�tki, to v podal~xih rozrahunkah bratimemo do

uvagi lixe vtrati pri rozs��vann� na pozdov�n�h op-

tiqnih LO-fononah, detal~no rozgl�nut� v [22℄.

Za odin akt rozs��nn� na LO-fononah elektron u

seredn~omu vtraqa
 ener��� [16,21℄

�E (T ) =

~!

L

2n (T ) + 1

; (26)

de n (T ) =

�

e

~!

L

kT

� 1

�

�1

zale�n�st~ k�l~kosti fo-

non�v z ener��
� ~!

L

v�d temperaturi T , a !

L

| graniqna (hvil~ovi� vektor k ! 0) qas-

tota LO-kolivan~ �ratki, �ka dl� CsBr stanovit~

1:87�10

13




�1

[16℄, ta k| stala Bol~
mana. Viraz dl�

glibini zoni vihodu (glibini zagasann�) �

ph

elekt-

rona z ener��
� hEi = 2:01 eV pri �zotropnomu roz-

s��nn� na LO-fononah (ris. 3), bez urahuvann� rozs�-

�nn� na 
entrah zabarvlenn�, otrimano v [16℄:

�

ph

(hEi) = � (hEi)

s

hEi

~!

L

"

exp

~!

L

kT

+ 1

exp

~!

L

kT

� 1

#

1=2

; (27)

de � (hEi) | dov�ina v�l~nogo prob�gu ekzoelektrona

z ener��
� hEi pri �ogo rozs��nn� na LO-fononah,

rozrahovana dl� SsBr v [22℄. Rozrahunki za (27) pri

k�mnatn�� temperatur� ta hEi = 2:01 eV da�t~ �

ph

=

81 nm.

Rozgl�da�qi rozs��nn� na 
entrah (zar�d�enih ta

ne�tral~nih defektah) z kon
entra
�
� N

d

� N

F

�

=

10

18


m

�3

; �

d

� 3�10

4

�N

�0:18

d

[23℄, de �

d

v nm, a N

d

v


m

�3

, dl� glibini zoni vihodu ekzoelektron�v pri Ýh

rozs��nn� na defektah otrimali �

d

� 17:3� 17:5 nm.

Osk�l~ki rozs��nn� ekzoelektron�v,wo ruha�t~s� do
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ENER�ETIQNI� SPEKTR TA �MOV�RN�ST^ VIHODU EKZOELEKTRON�V. . .

poverhn�, �de dvoma paralel~nim kanalami (sposte-

r�ga�t~s� dva paralel~n� pro
esi rozs��nn�) | na

LO-fononah (�

ph

) ta defektah (�

d

), (ris. 3), to efek-

tivnu glibinu zoni vihodu ekzoelektron�v �

e�

mo�na

o
�n�vati za takim sp�vv�dnoxenn�m:

1

�

e�

=

1

�

ph

+

1

�

d

: (28)

Z virazu (28) dl� efektivnoÝ glibini zoni vihodu

otrimano �

e�

= 14 nm. V�dpov�dno do (24) ta (25),

povna �mov�rn�st~ aktu em�s�Ý ekzoelektrona, naro-

d�enogo na poverhn� (pri x = 0), dor�vn�vatime

P

s

0

=

1

2

� P � bude dobutkom dvoh �mov�rnoste�: po-

qati nim ruh uverh/u glibinu v�d poverhn�|

1

2

ta po-

dolati poverhnevi� ener�etiqni� bar'
r | P . Qis-

love znaqenn� P

s

0

dl� CsBr stanovit~ 0.32. Osta-

toqna �mov�rn�st~ vihodu elektron�v, utvorenih na

glibin� x = �

e�

= 14 nm, dor�vn�vatime v�dpov�dno

P

0

= P �P (�

e�

) = 0:64�1=2�exp(�1)

�

=

0:12.Ma��e

taka � �mov�rn�st~ vihodu P

0

�

=

0:10 pov�l~nih vto-

rinnih elektron�v otrimana eksperimental~no v [24℄

dl� tonkih xar�v CsBr.

VISNOVKI

Rezul~tati rozrahunk�v dozvol��t~ stverd�uvati,

wo mehan�zm rekomb�na
�Ý rad��
��nih defekt�v � v�d-

pov�dno Ýh o�e-pod�bn� elektronn� relaksa
�Ý mo�ut~

buti mehan�zmom �enera
�Ý ekzoelektron�v u rad��-


��no oprom�nenih kristalah CsBr.

Osk�l~ki otrimana efektivna glibina zoni vihodu

ekzoelektron�v �

e�

stanovit~

�

=

14 nm, vnesok \glibo-

kih" ekzoelektron�v, zbud�enih u glibin� kristala

na v�dstan�h x > �

e�

v�d poverhn�, ne 
 sutt
vim u

k�n
evomu strum� ekzoem�s�Ý.

Mala glibina vihodu ekzoelektron�v zumovl�
 vi-

soku efektivn�st~ metodu ekzoelektronnoÝ em�s�Ý dl�

spektroskop�Ý defekt�v poverhn� ta tonkih pripover-

hnevih xar�v, rad��
��noÝ sk�n-dozimetr�Ý.
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Exoele
tron emission model was developed within the frame of the bulk thermo-a
tivated radiative defe
ts re-


ombination and band-energeti
 Auger-like me
hanisms for the wide-band-gap 
aesium bromide insulating 
rystal


ase due to pe
uliarities of its stru
ture. The model is based on the assumption of the ex
iton annihilation energy

being the sour
e of the exoemission phenomenon. Wave fun
tion for the F -
enter ele
tron, to simplify the 
al
ula-

tion, was 
hosen in the form designed by Pekar. Matrix element of ele
tron transition from trapped (F -
enter) into

free (exoele
tron) state was attained. The elementary quantum-me
hani
al 
al
ulations were exe
uted to obtain

exoele
tron energy spe
tra and their 
hara
teristi
s. The derived results 
orrelate with the experimental ones.

The exoele
tron emission probability has been 
al
ulated on the basis of the assumption of the isotropi


angular distribution of the ex
ited ele
trons and its exponential energy distribution with the same average energy

hEi : The exoele
trons e�e
tive es
ape depth zone under their isotropy dissipation on LO-phonons and defe
ts

s
attering is estimated.

Due to the 
orresponden
e of theoreti
ally 
al
ulated to experimental spe
tra, there was made a 
on
lusion

about 
ru
ial role of the near-surfa
e layers in the resulting exoele
tron energy spe
tra formation.
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