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АНОТАЦІЯ 
 

Малик О.П. Явища переносу в напівпровідниках AIIBVI та AIIІBV на основі 

близькодіючих моделей розсіяння носіїв заряду. – Кваліфікаційна наукова 

праця на правах рукопису. 

Дисертація на здобуття наукового ступеня доктора фізико-математичних 

наук за спеціальністю 01.04.10 – фізика напівпровідників і діелектриків (105 –

прикладна фізика та наноматеріали).  

Національний університет " Львівська політехніка". 

Львівський Національний університет імені Івана Франка, Львів, 2017. 

Дисертаційна робота присвячена розробленню на основі принципу 

близькодії нового підходу для опису процесів розсіяння носіїв заряду на 

кристалічних дефектах різного типу в низці напівпровідникових сполук АІІВVI 

та АІІIВV з використанням точного розв’язку стаціонарного рівняння Больцма-

на для напівпровідника з ізотропним законом дисперсії. 

У першому розділі на підставі аналізу літературних даних представлено 

сучасні уявлення про явища перенесення в твердих розчинах сполук АIIBVI та 

АІІIВV.  

Описано процеси розсіяння носіїв заряду на різного типу дефектах 

кристалічної решітки: розсіяння на іонізованих та нейтральних домішках; 

розсіяння на потенціалі статичної деформації; розсіяння на акустичних 

фононах, розсіяння на акустичних та оптичних коливаннях п’єзоелектричного 

поля; розсіяння на полярних оптичних та неполярних оптичних  фононах. 

Зазначено, що розглянуті моделі розсіяння носіїв заряду на дефектах 

кристалічної решітки мають наступні недоліки:  

1) вони є далекодіючі, тобто, припускається, що носій взаємодіє з 

достатньо віддаленими областями кристалу (випадок розсіяння на іонізованій 

домішці або розсіяння на потенціалі статичної деформації) або носій взаємодіє 

з усім кристалом (випадок розсіяння на різного типу фононах). Однак, таке 

припущення суперечить принципу близькодії, який надійно підтверджений 
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експериментально і згідно якого носій заряду взаємодіє тільки з сусідніми 

областями кристалу; 

2) В межах дії потенціалу 1,2)  (n r1U n   (розсіяння на іонізованій 

домішці та на потенціалі статичної деформації) на відстанях   10 а0  від 

дефекту  величина потенціальної енергії зменшується на порядок, тобто, стає 

величиною другого порядку малості в порівнянні з періодичним полем 

кристалу. Однак,  розглянуті моделі є вірні в першому наближенні теорії 

збурень. Тобто, розглянуті моделі містять і математичну суперечність. 

3) в цих моделях використовується макроскопічний параметр - 

діелектрична проникність - який не має сенсу в мікроскопічних процесах. 

Застосування цього параметру у вищеописаних моделях розсіяння є 

суперечливим: розглянуті моделі є мікроскопічні, тому вони повинні описувати 

макроскопічні властивості кристалу, з іншого боку, в цих моделях з самого 

початку вводиться  макроскопічний параметр, а потім проводиться опис 

мікроскопічних і, відповідно, макроскопічних процесів. 

Проведено опис двох основних наближених методів розв’язку 

стаціонарного рівняння Больцмана - наближення часу  релаксації та 

варіаційного методу.  Відзначено, що ці методи розв’язку мають спільний 

недолік – в цих методах використовується лінеаризоване, тобто, наближене 

кінетичне рівняння Больцмана, отримане на основі припущення малого 

відхилення функції розподілу від рівноважного значення. Однак, залишається 

невідомим, наскільки таке припущення є вірним, наскільки реальна функція 

розподілу відрізняється від функції, розрахованої на основі цих методів. 

Другий розділ присвячений розробці близькодіючих моделей розсіяння 

носіїв заряду на дефектах кристалічної решітки. 

Встановлено, що врахування близькодії при розсіянні носія заряду на 

іонізованій домішці вводить обмеження на характерний радіус кулонівської 

взаємодії розмірами кристалічної комірки 0a , тобто, допускає представлення 

0ar ІД , де підгоночний параметр ІД  змінюється в межах [0,1]. В цьому 
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випадку ймовірність розсіювання носія заряду на іонізованій домішці у k - 

просторі в наближенні ефективної маси демонструє сильну степеневу 

залежність від ІД ( ~ 4
ІД ), що різко обмежує можливість вибору його 

чисельного значення. 

Визначено, що врахування у кристалі принципу близькодії при розсіянні 

носія заряду на нейтральній домішці можливе при обмеженні характерного 

радіус їх взаємодії половиною величини сталої гратки. Показано, що 

моделювання такої взаємодії в рамках моделі Ерджинсоя дозволяє отримати 

перенормований вираз для ймовірності розсіяння носія заряду на потенціалі 

нейтральної домішки, що суттєво (у 5 разів) завищує ефективний радіус Бора. 

Моделювання на основі принципу близькодії процесу взаємодії носія 

заряду з центром статичної деформації здійснено шляхом видозміни потенціалу 

взаємодії   U  b0 r -2 (  
0b – величина, яка зв’язана з розміром дефекту). Зроблено 

припущення,  що    величина  
0b  рівна постійній решітки, тобто, сферично-

симетричне поле центру статичної деформації діє тільки в межах однієї 

елементарної комірки. 

Встановлено, що врахування принципу близькодії при описі взаємодії 

носія заряду з акустичним фононом в кристалі обумовлює необхідність вибору 

вихідного гамільтоніана взаємодії у вигляді функції дискретних змінних. З  

врахуванням дискретності кристалічної решітки розроблена методика 

розрахунку компонентів тензора деформації. Розроблена методика інтегрування 

за величиною хвильового вектора фонона в межах зони Бриллюена з 

врахуванням пружного характеру розсіяння. 

При розгляді процесу розсіянні носія заряду (електрон або дірка) на 

неполярному оптичному фононі в рамках принципу близькодії зроблено вибір 

гамільтоніана взаємодії у вигляді функції, залежної від дискретних змінних. В 

наближенні ефективної маси представлено вираз для обчислення величини 

ефективного оптичного потенціалу деформації  ЕНПО  для електронів та дірок. 

Обґрунтована методика інтегрування за величиною хвильового вектора фонона 
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в межах зони Бриллюена, де враховано непружний характер розсіяння та 

розсіяння з переворотом спіна. 

Встановлено, що врахування близькодії при взаємодії електрона (дірки) з 

полярним оптичним фононом визначає вибір дипольного моменту та вектора 

поляризації елементарної комірки у вигляді функції дискретних змінних. 

Розроблено методику розрахунку об’ємної густини зв’язаного заряду, що 

відповідає вектору поляризації елементарної комірки. Представлено метод 

розв’язку рівняння Пуассона для потенціалу зв’язаного заряду, що включає 

заміну елементарної комірки сферою з ефективним радіусом, який визначає 

радіус дій потенціалу взаємодії R=ПО а0 ( 2/3   0 ПО   ). Для обчислення 

матричного елементу переходу носія заряду з стану k  в стан  k  розроблено: а) 

спосіб інтегрування по координатам електрона та проведена оцінка отриманого 

виразу для хвильового вектора носія заряду  k  в межах 0   -19 м 10 ; б) спосіб 

інтегрування по хвильовому вектору фонона та проведена оцінка отриманого 

виразу в межах дії потенціалу взаємодії (10-10 м ), де враховано непружний 

характер розсіяння. Встановлено, що ймовірність переходу при даному типі 

взаємодії демонструє сильну степеневу залежність від підгоночного параметра  

ПО (ПО
10 ), що різко обмежує можливість вибору його чисельного значення. 

Встановлено, що врахування принципу близькодії при описі процесу 

розсіяння носія заряду на акустичних та оптичних коливаннях 

п’єзоелектричного поля визначає вид виразу для макроскопічного вектора 

поляризації, що виражається через компоненти тензора деформації і 

п’єзоелектричного тензора та є функцією дискретних змінних. Представлена 

методика розрахунку об’ємної густини зв’язаного заряду, який відповідає 

макроскопічному вектору поляризації. Запропоновано метод розв’язку рівняння 

Пуассона для потенціалу зв’язаного заряду, що включає заміну елементарної 

комірки сферою з ефективним радіусом, який визначає радіус дій потенціалу 

взаємодії R=ПЕ а0 ( 2/3   0 ПE   ). В рамках наближення ефективної маси 

представлено: а) спосіб інтегрування по координатах електрона та проведена 
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оцінка отриманого виразу для хвильовий вектор носія заряду  k  в межах 0   
-19 м 10 ; б) спосіб інтегрування по хвильовому вектору фонона та проведена 

оцінка отриманого виразу в межах дії потенціалу взаємодії (10-10 м ) з 

врахуванням пружного характеру розсіяння на близькодіючому потенціалі 

акустичних коливань п’єзоелектричного поля, а також враховано непружний 

характер розсіяння на близькодіючому потенціалі оптичних коливань 

п’єзоелектричного поля.  Встановлено, що ймовірність переходу при даних 

типах взаємодії демонструє сильну степеневу залежність від підгоночного 

параметра  ПЕ (ПЕ
10 ), що різко обмежує можливість вибору його чисельного 

значення. 

У третьому розділі представлено  метод розв'язку стаціонарного рівняння 

Больцмана для напівпровідника з ізотропним законом дисперсії у випадку 

довільного відхилення функції розподілу від рівноважного значення.  

Розглядається стаціонарне рівняння Больцмана для однорідного 

напівпровідника, що знаходиться в ізотермічних умовах, коли магнітне поле 

напрямлене вздовж осі «Z» B = {0, 0, B}, а електричне поле має компоненти E = 

{E1, E2, 0}. Для такого типу рівняння запропоновано метод знаходження 

аналітичних розв’язків для напівпровідника з ізотропним законом дисперсії. 

Цей метод є справедливий для довільного відхилення функції розподілу від 

рівноважного значення. Визначено критерій відбору фізичних розв’язків серед 

сукупності математичних розв’язків стаціонарного рівняння Больцмана. 

Представлена методика розрахунку множників  m n
a  K   при коефіцієнтах 

розкладу в ряд за степенями енергії нерівноважної функції розподілу для різних 

механізмів розсіяння. 

В четвертому розділі проведено порівняння теоретичних кривих та 

експериментальних даних для температурних залежностей рухливості 

електронів в сполуках CdxHg1-xTe,  CdxHg1-xSe,  ZnxHg1-xTe, ZnxHg1-xSe, GaN, 

ZnО, CdS, InN, InSb. Для цих сполук визначено внесок різних механізмів 

розсіяння у рухливість електронів, а також встановлено параметри   для різних 
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механізмів розсіяння електронів. Показано, що теоретичні температурні 

залежності рухливості електронів у вищезазначених напівпровідникових 

сполуках АІІВVI та АІІIВV зі структурою сфалерит та вюртцит дають краще 

узгодження з експериментом в порівнянні з далекодіючими моделями в 

наближенні часу релаксації.  

В п’ятому розділі проведено порівняння теоретичних кривих та 

експериментальних даних для температурних залежностей рухливості дірок в 

сполуках CdxHg1-xTe,  ZnxCd1-xTe та GaN. Для цих сполук визначено внесок 

різних механізмів розсіяння у рухливість носіїв заряду. Встановлено параметри 

  для різних механізмів розсіяння важких дірок. Показано, що теоретичні 

температурні залежності рухливості дірок у вищезазначених напів-

провідникових сполуках АІІВVI та АІІIВV зі структурою сфалерит та вюртцит 

дають краще узгодження з експериментом в порівнянні з далекодіючими 

моделями в наближенні часу релаксації. 

Ключові слова: сполуки AIIBVIта AIIIBV, розсіяння носіїв заряду, дефекти 

кристалічної решітки, стаціонарне рівняння Больцмана. 
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ABSTRACT 

 
Malyk O.P. Transport phenomena in AIIBVI and AIIIBV semiconductors based on 

the charge carriers short-range scattering models. – Qualifying scientific work on the 

rights of the manuscript. 

Thesis for a competition of the Doctor's physical-mathematical sciences 

academic degree by speciality 01.04.10 – physics of semiconductors and dielectrics 

(105 – applied physics and nanomaterials). 

Lviv Polytechnic National University. 

Lviv Ivan Franko National University, Lviv, 2017. 

The dissertation is devoted to the development of a new approach based on the 

short-range principle for description the processes of charge carriers scattering on 

various types of crystal defects in a number of semiconductor compounds АІІВVI and 

АІІIВV using the exact solution of Boltzmann stationary equation for semiconductor 

with isotropic dispersion law. 

In the first section on the base of the analysis of literary data the modern ideas of 

the transport phenomena in the AIIBVI and AIIIBV solid solutions are presented. 
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A description of charge carriers scattering processes on the different types of 

crystal lattice defects is carried out: scattering on ionized and neutral impurities; 

scattering on the static strain potential; scattering on the acoustic phonons, scattering 

on the acoustic and optical oscillations of piezoelectric field; scattering on the polar 

optical and nonpolar optical phonons. It was noted that the considered models of the 

charge carriers scattering on crystal lattice defects have the following disadvantages:   

1) They are long-range, i.e. it is assumed that the carrier interacts with 

sufficiently far regions of the crystal (the case of scattering on the ionized impurity or 

scattering on the potential of static deformation) or the carrier interacts with whole 

crystal (the case of scattering on the different types of phonons). However, such 

assumption contradicts the short-range principle which is reliably confirmed 

experimentally and according to which the charge carrier would interact only with the 

neighboring crystal regions; 

2) Within the action of the potential 1,2)  (n r1U n   (scattering on the ionized 

impurity or scattering on the potential of static deformation) on distances  10 а0 

from the defect the potential energy value decreases by an order of magnitude, i.e. 

becomes a value of the second order of smallness in comparison with the periodic 

crystal field. However, the considered models are correct in the first approximation of 

the perturbation theory. I.e. the considered models also contain the mathematical 

contradiction. 

3) In these models the macroscopic parameter - dielectric permittivity - is used 

which has no sense in microscopic processes. The using of this parameter in above 

mentioned scattering models is controversial: the considered models are macroscopic 

therefore they must describe the macroscopic crystal properties. On the other hand, 

from the beginning in these models the macroscopic parameter is introduced and then 

a description of the microscopic and respectively the macroscopic processes is carried 

out.  

A description of two major approximate methods of the solution of the 

stationary Boltzmann equation – relaxation time approximation and variational 

method – is carried out. It is noted that these methods of solution have a common 
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disadvantage: in these methods a linearized i.e. an approximate kinetic Boltzmannn 

equation is obtained which is based on the assumption of a small deviation of the 

distribution function from its equilibrium value. However, it remains unknown to 

what extent such an assumption is correct, how much the real distribution function 

differs from the function calculated on the basis of these methods. 

The second section is devoted to the development of short-range charge carriers 

scattering models on the crystal lattice defects. 

It is established that taking into account the short-range principle during the 

charge carrier scattering on an ionized impurity introduces a limitation on the 

characteristic radius of Coulomb interaction by the dimensions of a crystalline cell 0a  

is introduced, i.e. admits the representation 0ar ІI  where the adjustment parameter 

ІI  varies within limits [0,1]. In this case the probability of the charge carrier 

scattering on the ionized impurity in k -space in effective mass approximation 

demonstrates a strong power dependence on  ІД  (~ 4
ІД ), which sharply limits the 

possibility of choosing its numerical value. 

It was determined that accounting in crystal the short-range principle during the 

charge carrier scattering on neutral impurity is possible by limiting the characteristic 

radius of their interaction by a half of lattice constant. It is shown that the modeling 

of such an interaction within the framework of Erginsoy model allows us to obtain a 

renormalized expression for the probability of a charge carrier scattering  on the 

neutral impurity potential which substantially (in 5 times) overestimates the Bohr 

effective radius. 

Simulation on the base of short-range principle of the process of charge carrier 

interaction with the static deformation center is accomplished by modifying the 

interaction potential U  b0 r -2 (  
0b - the magnitude associated with the defect size). It 

was assumed that the value  
0b  equal to lattice constant, i.e. the spherically symmetric 

field of the static deformation center acts only within the limits one elementary cell. 

It is established that taking into account the short-range principle during the 

description of the charge carrier interaction with acoustic phonon in crystal causes the 
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necessity of choice the initial Hamiltonian in the form of a function on discrete 

variables. Taking into account the discreteness of crystal lattice the calculation 

method of the deformation tensor components is developed. Taking into account the 

elastic character of scattering the method of integration over the phonon wave vector 

within the boundary of Brillouin zone is developed.  

During the consideration of the charge carrier (electron or hole) scattering on 

nonpolar optical phonon in the framework of short-range principle the choice of the 

interaction Hamiltonian in the form of function on discrete variables is made. In the 

effective mass approximation the expression for calculation of the value of the optical 

deformation potential ЕNPO for electrons and holes is presented. The method of 

integrating over the value of phonon wave vector within the limits of Brillouin zone 

is substantiated where the inelastic character of scattering and spin flip scattering 

were taken into account. 

It is established that taking into account the short-range principle during the 

interaction of electron (hole) with polar optical phonon determines the choice of the 

dipole moment and the polarization vector of the elementary cell in a form of 

function of discrete variables. The method of calculation of the bound charge volume 

density which corresponds to polarization vector of the unit cell is developed. The 

method of solving the Poisson equation for the bound charge potential is presented, 

which involves the replacing of elementary cell by the sphere with effective radius 

that defines the action radius of the interaction potential  R=PО а0 ( 2/0 3   PО   ). 

For calculation of the charge carrier transition matrix element from state k  to state 

k  it was developed: a) the method of integration over the electron coordinates and 

estimation of the obtained expression for the charge carrier wave vector k  within the 

limits 0   -1m 910  is carried out; b) the method of integration over the phonon wave 

vector and the estimation of the obtained expression within the limits of action of 

interaction potential (10-10 м ) is carried out where the inelastic character of the 

scattering is taken into account. It was established that the transition probability for 

given interaction type demonstrates the strong power dependence on adjustable 
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parameter PО (PО
10), which sharply limits the possibility of choosing its numerical 

value.  

It is established that taking into account the short-range principle during the 

description of the charge carrier scattering on acoustic and optical oscillations of the 

piezoelectric field determines the form of the term for the macroscopic polarization 

vector which is expressed through the components of the deformation tensor and the 

piezoelectric tensor. The polarization vector is also a function of discrete variables. 

The method of calculation of the bound charge volume density which corresponds to 

macroscopic polarization vector is presented. The method of solving the Poisson 

equation for the bound charge potential is presented, which involves the replacing of 

elementary cell by the sphere with effective radius that defines the action radius of 

the interaction potential  R=PE а0 ( 2/0 3   PE   ). Within the framework of 

effective mass approximation it was presented: a) the method of integration over the 

electron coordinates and estimation of the obtained expression for the charge carrier 

wave vector k  within the limits 0   -1m 910  is carried out; b) the method of 

integration over the phonon wave vector and the estimation of the obtained 

expression within the limits of action of interaction potential (10-10 м ) is carried out 

where the elastic character of the scattering on the short-range potential of the 

acoustic oscillations of the piezoelectric field is taken into account. The inelastic 

character of scattering on the short-range potential of the optical oscillations of the 

piezoelectric field is also taken into account. It was established that the transition 

probability for given interaction types demonstrates the strong power dependence on 

adjustable parameter PE (PE
10), which sharply limits the possibility of choosing its 

numerical value. 

The third section presents a method for solving a Boltzmann stationary equation 

for semiconductor with isotropic dispersion law in the case of an arbitrary deviation 

of the distribution function from equilibrium value. The stationary Boltzmann 

equation for a homogeneous semiconductor under isothermal conditions is considered 

In this case the magnetic field is directed along «Z» axis B = {0, 0, B} and the 
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electric field has the components E = {E1, E2, 0}. For this type of equation a method 

for finding the analytic solutions for a semiconductor with an isotropic dispersion law 

is proposed. This method is valid for an arbitrary deviation of the distribution 

function from equilibrium value. The criterion for the selection of physical solutions 

among the totality of mathematical solutions of the Boltzmann stationary equation is 

determined. The method of calculation of multiplier factors m n
a  K   at coefficients of 

the expansion into series in power of energy of a nonequilibrium distribution function 

for different scattering mechanisms is presented. 

In the fourth section a comparison between theoretical curves and experimental 

data for the temperature dependences of electron mobility in the compounds CdxHg1-

xTe,  CdxHg1-xSe,  ZnxHg1-xTe, ZnxHg1-xSe, GaN, ZnО, CdS, InN, InSb is made. For 

these compounds the contribution of various scattering mechanisms to electron 

mobility is determined. The parameters   for different mechanisms of electron 

scattering are also established. It is shown that the theoretical temperature 

dependences of the electron mobility in the above-mentioned AIIVVI and AIIIBV 

semiconductor compounds with the sphalerite and wurtzite structure give better 

agreement with experiment in comparison with long-range models in the relaxation 

time approximation. 

In the fifth section a comparison between theoretical curves and experimental 

data for temperature dependences of hole mobility in the compounds CdxHg1-xTe,  

ZnxCd1-xTe and GaN is made. For these compounds the contribution of various 

scattering mechanisms to the charge carrier’s mobility is determined. Parameters   

for different scattering mechanisms of heavy hole have been established. It is shown 

that the theoretical temperature dependences of the hole mobility in the above-

mentioned AIIVVI and AIIIBV semiconductor compounds with the sphalerite and 

wurtzite structure give better agreement with experiment in comparison with long-

range models in the relaxation time approximation. 

Key words: AIIBVI and AIIIBV compounds, charge carrier scattering, crystal 

lattice defects, stationary Boltzmannn equation. 
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ВСТУП 

  А к т у а л ь н і с т ь   т е м и 

Напівпровідникова електроніка сьогодні значно впливає на рівень розвитку 

науки і техніки. Подальший прогрес у цих галузях  пов'язаний з широким 

застосуванням найновіших технологій напівпровідникового приладобудування 

та використання принципово нових фізичних ефектів у твердих тілах. Це 

спонукає до постійного пошуку нових напівпровідникових матеріалів з 

ліпшими параметрами, розробки методів цілеспрямованого впливу на їхні 

фізичні властивості, а також розробки методів більш адекватного опису 

властивостей напівпровідникових матеріалів. Особливе місце серед 

напівпровідникових матеріалів, що мають широке практичне застосування, 

посідають сполуки АІІВVI  та АІІIВV. Ці напівпровідникові сполуки, зокрема, 

телуриди ртуті, кадмію, цинку, селенід цинку та нітриди елементів ІІІ групи, є 

перспективними матеріалами для оптоелектроніки завдяки можливості 

електронних приладів, виготовлених на їхній основі,  реєструвати 

випромінювання в широкому діапазоні електромагнітного спектра, а також 

завдяки низці інших унікальних властивостей, притаманних цим матеріалам. 

Тому дослідження властивостей цих матеріалів є актуальною прикладною 

задачею. 

Зазвичай, опис явищ перенесення в сполуках АІІВVІ та АІІIВV проводиться в 

наближенні часу релаксації або варіаційним методом на основі далекодіючих 

моде-лей розсіяння носіїв заряду. Однак, як зазначено вище, існує потреба 

подальшого розвитку цих методів опису явищ перенесення в напівпровідниках 

АІІВVІ та АІІIВV, які б давали точніший опис характеристик цих сполук. Тому в 

цій роботі на основі принципу близькодії пропонується такий  подальший 

розвиток зазначених вище підходів у теорії розсіяння носіїв заряду на дефектах 

кристалічної гратки, який би давав ліпше узгодження експериментальних даних 

з теоретичними розрахунками. Такий розвиток теорії розсіяння носіїв заряду на 

кристалічних дефектах дасть змогу адекватніше описати фізичні властивості 
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матеріалів і ліпше спрогнозувати параметри приладів на їхній основі. Тому 

проблема розв'язку означеної задачі є актуальною.   

Зв’язок   роботи з науковими програмами, планами, темами. 

Робота виконана відповідно до планів науково-дослідних робіт кафедри 

напівпровідникової електроніки Національного університету “Львівська 

політехніка” за темами:  “Явища переносу в напівпровідниках  АІІВVI” (номер 

державної реєстрації 0107U009533); “Фізико-хімічні процеси синтезу і 

контрольованої модифікації властивостей матеріалів функціональної мікро- та 

наноелектроніки та розроблення перетворювальних приладів на їх основі” 

(номер державної реєстрації 0113U001367). 

М е т а   і   з а в д а н н я   д о с л і д ж е н н я 

Метою дисертаційної роботи є розроблення на основі принципу близькодії 

нового підходу для опису процесів розсіяння носіїв заряду на кристалічних 

дефектах різного типу в низці напівпровідникових сполук АІІВVI та АІІIВV з 

використанням точного розв’язку стаціонарного рівняння Больцмана для 

напівпровідника з ізотропним законом дисперсії. 

Для досягнення цієї мети в роботі вирішувалися такі завдання: 

 Вибір  близькодіючого потенціалу розсіяння носіїв заряду на різного 

типу дефектах кристалічної решітки зі структурою сфалериту та 

вюртциту.  

 Розв’язок квантово-механічної задачі розсіяння носія заряду на 

близькодіючому потенціалі, викликаному взаємодією носія заряду з 

полярними оптичними фононами, неполярними оптичними фононами, 

акустичними фононами, акустичними й оптичними коливаннями 

п’єзоелектричного поля, зарядженою домішкою, нейтральною 

домішкою та потенціалом статичної деформації.  

 Розв’язок  стаціонарного рівняння Больцмана для напівпровідника  з 

ізотропним законом дисперсії та визначення критерію відбору фізичних 

розв’язків серед сукупності математичних розв’язків. 
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 –  Порівняння теоретичних кривих, отриманих у рамках близькодіючих та 

далекодіючих моделей розсіяння, з експериментальними даними для 

температурних залежностей рухливості носіїв заряду в твердих 

розчинах CdxHg1-xTe,  CdxHg1-xSe, ZnxCd1-xTe, ZnxHg1-xTe, ZnxHg1-xSe, 

InSb (структура сфалериту) та в сполуках GaN, InN, CdS та ZnO 

(структура вюртциту). 

Об’єкт дослідження – квантово-механічні процеси розсіяння носія заряду 

на різного типу дефектах кристалічної решітки в низці сполук АІІВVI та АІІIВV. 

Предмет досліджень – явища перенесення в низці сполук АІІВVI та АІІIВV, 

розглянутих на основі близькодіючих моделей розсіяння носія заряду на 

різного типу дефектах кристалічної решітки. 

М е т о д и   д о с л і д ж е н н я  

Метод теорії збурень для розв’язування квантово-механічних задач теорії 

розсіяння, методи математичної фізики для розв’язування рівняння Пуассона та 

інтегро-диференціального рівняння Больцмана, методи алгебраїчної геометрії 

для розв’язування системи неоднорідних алгебраїчних рівнянь, метод 

інтерполяції для визначення залежностей фізичних характеристик твердих 

розчинів від складу компонентів, метод Ньютона-Котеса для  числового 

інтегрування. 

Н а у к о в а     н о в и з н а   о д е р ж а н и х   р е з у л ь т а т і в 

Наукова новизна одержаних результатів полягає в тому, що в 

дисертаційній роботі вперше: 

1.  На основі принципу близькодії розвинуто новий підхід до опису 

процесу взаємодії носія заряду з точковими дефектами кристалічної гратки.   

2.  Запропоновано вибір радіуса дії потенціалу взаємодії у вигляді 0ІД ar   

(ІД – підгінний параметр, що змінюється в межах [0,1]; а0 – параметр гратки) у 

разі розгляду розсіяння носія заряду на іонізованій домішці. 

3. Запропоновано обмежити граничну відстань дії потенціалу взаємодії 

носія заряду з нейтральною домішкою величиною, яка дорівнює половині 

сталої гратки, що призводить до збільшення ефективного радіуса Бора 
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розсіювального центру. У разі вибору потенціалу взаємодії носія заряду з 

центром статичної деформації  U  b0 r -2 величина b0 , що характеризує розмір 

дефекту, прирівнюється до сталої гратки.  

4. Прийнято до уваги дискретний характер структури кристала в ході 

розгляду розсіяння носіїв заряду на акустичних  та неполярних оптичних 

фононах, що визначає вид гамільтоніана взаємодії у вигляді функції від 

дискретних змінних.  

5. Враховано дискретну структуру кристала в описі взаємодії носіїв заряду 

з полярним оптичним фононом, що зумовлює вибір дипольного моменту та 

вектора поляризації елементарної комірки, а також відповідної об’ємної 

густини зв’язаного заряду у вигляді функції дискретних змінних.  

6. Прийнято до уваги дискретну структуру кристала в ході розгляду 

розсіяння носіїв заряду на акустичних та оптичних коливаннях 

п’єзоелектричного поля, що визначає вид  макроскопічного вектора 

поляризації, який є функцією дискретних змінних.  

7. Обґрунтовано знаходження аналітичного розв’язку  стаціонарного 

рівняння Больцмана для напівпровідника з ізотропним законом дисперсії та 

екстремумом енергетичних зон у центрі зони Бриллюена. 

8. На основі запропонованого підходу наведено теоретичні температурні 

залежності рухливості носіїв заряду в низці напівпровідникових сполук АІІВVI 

та АІІIВV зі структурою сфалерит та вюртцит, які ліпше узгоджуються з 

експериментом порівняно з далекодіючими моделями в наближенні часу 

релаксації. 

 

П р а к т и ч н е   з н а ч е н н я   о д е р ж а н и х   р е з у л ь т а т і в  

1. Запропонований підхід розгляду процесів розсіяння носіїв заряду на 

основі принципу близькодії у твердих розчинах CdxHg1-xTe, CdxHg1-xSe, ZnxCd1-

xTe, ZnxHg1-xSe, ZnxHg1-xTe, InSb, GaN, InN, CdS та ZnO поглиблює наші знання 

з напів-провідникового матеріалознавства і може бути використаний для 
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моделювання фізичних процесів, що відбуваються у створюваних на їхній 

основі приладах. 

2. Розглянуті моделі розсіяння носіїв заряду на близькодіючих потенціалах 

кристалічних дефектів дають змогу обчислити компоненти тензора провідності 

в напівпровідникових сполуках АІІВVI та АІІIВV зі структурою сфалерит та 

вюртцит, що допоможе визначити різноманітні електрофізичні характеристики 

цих напівпровідників. 

3. Розглянутий метод розв’язку стаціонарного рівняння Больцмана може 

бути використаний для визначення нерівноважної функції розподілу 

напівпровідникових твердих розчинів на основі сполук АІІВVI та АІІІВV, що 

мають ізотропний закон дисперсії та екстремуми енергетичних зон у центрі 

зони Бриллюена. 

 

О с о б и с т и й   в н е с о к   з д о б у в а ч а 

Особистий внесок автора полягає в розробці фізичних ідей, формулюванні 

задач та їхній реалізації, проведенні описаних у роботі теоретичних досліджень 

та в самостійному узагальнені результатів досліджень. Праці [29,36,37,43-45,62-

66,75,79,135,161-163,185,186,213,234,248,273,312] написані автором самостійно. 

У працях, опублікованих зі співавторами [30,76-78,134,278,280,294,295, 

329,331], дисертанту належить визначальна роль у постановці задачі, розробці 

фізичних моделей та інтерпретації результатів досліджень, підготовці 

публікацій. На міжнародних конференціях, де доповідали результати роботи, 

автор представив 47 доповідей [32-35,39-42,46-49,67-72,80,81,136-

140,187,188,208-212,214,235-238,274-277,296 ,297,313,314,326-328] (з них 44 

одноосібні). Авторові належить розробка загальної концепції дисертаційної 

роботи, формулювання основних висновків і положень. 

 

А п р о б а ц і я   р е з у л ь т а т і в   д и с е р т а ц і ї 

Результати досліджень, що включені до дисертації, доповідались і 

обговорювались на таких наукових конференціях: 6th International Conference 
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“Material Science and Material Properties for Infrared Optoelectronics” (Kyiv, 

2002); 6th International Workshop on Expert Evaluation and Control of Compound 

Semiconductor Materials and Technologies (EXMATEC) (Budapest, Hungary, 

2002); The European Material Conference  EMRS ( Strasbourg, France, 2002, 2004); 

I Українська наукова конференція з фізики напівпровідників (Одеса, 2002); 

Symposium on Solid Solution of the II-VI Compounds - Growth, Characterization 

and Applications (Zakopane, Poland, 2002); I міжнародна  науково-технічна 

конференція «Сенсорна електроніка і мікросенсорні технології» СЕМСТ-1 

(Одеса, 2004); II Українська наукова конференція з фізики напівпровідників 

(Чернівці, 2004); European Materials Research Society E-MRS Fall Meeting. 

Symposium F: "Wide band gap II-VI semiconductors: growth, characterization and 

applications" (Warsaw, Poland, 2004); The XXIV conference on Solid State Physics 

and Materials Science & Workshop on Photonic Materials and Optoelectronic 

Devices ( Safaga, Egypt, 2004); V міжнародна школа-конференція «Актуальні 

проблеми фізики напівпровідників» (Дрогобич, 2005); 12th International 

Conference on II-VI Compounds (Warsaw, Poland, 2005); 12th Canadian 

Semiconductor Technology Conference (Ottawa, Canada, 2005); 12th International 

conference on composites / nanoengineering ICCE-12 ( Tenerife, Spain, 2005); 

International Conference "Functional Materials" ICFM (Crimea, Ukraine, 2005, 

2007); International conference “Nanoelectronic devices for defence & security” 

NANO-DDS-2007 (Arlington, USA, 2007); 12th International Conference on Defects 

– Recognition, Imaging and Physics in Semiconductors DRIP XII (Berlin, Germany, 

2007); 13th International Conference on II-VI Compounds (Korea, 2007); III 

Українська наукова конференція з фізики напівпровідників (Одеса, 2007); ІІІ 

міжнародна науково-практична конференція «Матеріали електронної техніки та 

сучасні інформаційні технології» (Кременчук, 2008); 3-я Міжнародна науково-

технічна конференція «Сенсорна електроніка та мікросистемні технології» 

СЕМСТ-3 (Одеса, 2008); International Conference on Optical, Optoelectronic and 

Photonic Materials and Applications (Edmonton, Canada, 2008); VІ Міжнародна 

школа-конференція “Актуальні проблеми фізики напівпровідників” (Дрогобич, 
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2008, 2013); XIІ Міжнародна конференція з фізики і технології тонких плівок і 

наноструктур МКФТТПН-ХIІ (Івано-Франківськ, 2009); 25th International 

conference on defects in semiconductors ICDS-25 (St. Petersburg, 2009); 2009 

Nanoelectronic Devices for Defense & Security (NANO-DDS) Conference (Fort 

Lauderdale, USA, 2009); 14th International Conference on II-VI Compounds. (St. 

Petersburg, 2009); European Materials Research Society (E-MRS) 2009 Fall Meeting 

(Warsaw, 2009); 13th International Conference on Defects-Recognition, Imaging and 

Physics in Semiconductors DRIP-XIII (Wheeling, USA, 2009); Українська наукова 

конференція з фізики напівпровідників (Запоріжжя, 2009, 2013); 9th 

International Conference on Nitride Semiconductors ICNS-9 (Glasgow, Scotland, 

2011); 26th International Conference on Defects in Semiconductors ICDS-26 

(Nelson, New-Zealand, 2011); Nanoelectronic Devices for Defense & Security 

(NANO-DDS 2011) Conference (New York. USA, 2011); 14th International 

Conference on Defects- Recognition, Imaging and Physics    in Semiconductors 

DRIP-XIV (Miyazaki, Japan, 2011); 7th International Workshop on Zinc Oxide and 

Related Materials IWZnO  (Nice, France, 2012); 21 European Workshop on 

Heterostructure Technology (Barcelona, Spain, 2012); E-MRS Fall meeting. 

Symposium K: ZnO, Material Science from Researches to Electronic Applications 

(Warsaw, Poland, 2013). XV Міжнародна конференція з фізики і технології 

тонких плівок і наноструктур МКФТТПН-ХV (Івано-Франківськ, 2015); 17th 

International Conference on II-VI Compounds and Related Materials. (Paris , France, 

2015). 

 

П у б л і к а ц і ї 

Основні результати дисертації опубліковано у 82 наукових працях: 35 

статтях у провідних фахових журналах та збірниках (з них 16 статей, 

включених у науковометричні бази даних Scopus та Web of Science, 3 статті в 

закордонних  фахових виданнях, 14 статей у фахових видання України, 2 статті 

у наукових збірниках)  та 47 тезах доповідей на міжнародних конференціях. 
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С т р у к т у р а   й   о б с я г   д и с е р т а ц і ї 

Дисертація складається зі вступу, п’ятьох розділів, висновків, переліку 

літературних посилань і додатка. Повний об'єм дисертації – 371 сторінка, з них 

304 сторінки основного  тексту, вона містить 94 рисунки та 22 таблиці; список 

використаних джерел охоплює 331 найменування.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 45 

РОЗДІЛ  І 

 
Сучасні уявлення про явища перенесення в сполуках АIIBVI та АІІIВV 

 

1.1. Кристалічна і зонна структура твердих розчинів сполук АIIBVI та АІІIВV 

 

В умовах термодинамічної рівноваги сполуки АIIBVI та АІІIВV  

кристалізуються в кубічній структурі сфалериту (структурі цинкової обманки) 

або в гексагональній структурі вюртциту [1] (рис. 1.1) . Кристалічну решітку 

сфалериту можна уявити у вигляді двох гранецентрованих кубічних решіток,  

зсунутих одна відносно іншої на вздовж просторової діагоналі куба на  41  її 

довжини. 

 

 
(а) 

 
(б) 

 

Рис. 1.1. Кристалічна структура сфалериту (а) та вюртциту (б). 

 

Одна підрешітка складається з атомів катіонів, друга – з атомів аніонів. Атоми 

катіонів розподілені по вузлам підрешітки випадковим чином і їх середня 

густина розподілу відповідає мольному складу  х .  Решітка сфалериту подібна 

до решітки алмазу, однак, внаслідок відмінності атомів не має центру інверсії. 

Кожен іон решітки сфалериту оточений чотирма сусідами першого порядку – 
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атомами протилежного типу, розміщеними у вершинах правильного тетраедру 

на відстані   0.43  постійної решітки.  

Зона Бриллюена структури цинкової обманки має форму октаедра з 

відрізаними шістьма вершинами. Теоретико-груповий аналіз показує [2], що в 

точці     (центрі зони) може реалізуватися максимум або мінімум енергетичної 

зони. 

При врахуванні спін-орбітальної взаємодії в точці  Г  мають місце 

двократні 
6  ,   

7   та чотирикратні  
8  представлення. В якості базових 

функцій для представлень  6  ,  7   та  8  вибирають функції  j
m  [3,4] :  
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де   j – значення повного моменту імпульсу в одиницях   ; m – магнітне 

квантове число;  S,  X, Y, Z  - хвильові функції при  0  k , які мають відповідно  

S, Px , Py , Pz  - симетрію; ,   - спінори Паулі.  

Виходячи з властивостей симетрії та використовуючи експериментальні 

дані, Кейн [5-7] з допомогою  kp – методу розрахував форму зон в кристалах з 

структурою цинкової обманки в околиці точки  Г . В наближенні трьох зон  

"взаємодія" найближчих зон  6  ,  7   та  8  , об’єднаних в один клас А згідно 
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Льовдина  [2], враховується точно, а внесок віддалених зон враховується згідно 

теорії збурень з точністю до членів, пропорційних  к2 . 

Якщо вибрати в якості базисних функцій три функції  р – типу  (Px , Py , Pz) 

для валентної зони і функцію  S - типу для зони провідності, то секулярне 

рівняння для визначення закону дисперсії  )( k   приймає наступний вид: 

 

0)
3
2(P )( )(  )( g

2
ggg 



   2k  ,        (1.2) 

 

де  
0

22

m 2
)()( kkk 
   ( 0m - маса електрона);  X  p  S 

m
 iP x
0

  - 

матричний елемент  "взаємодії" зони провідності та валентної зони;  

    Z  V   X  
cm 4

 i 3
22

0
 p

 - спін-орбітальне розщеплення між зонами  7  та 

8  (V(r) – періодичний потенціал кристалу);  )()( 86g    - ширина 

забороненої зони при  0k  ( при цьому  g  може бути більше, менше або рівне 

нулю ), а початок відліку енергії вибрано в точці 6  (рис. 1.2) .  

 
а 

 
b 

Рис. 1.2. Модель Кейна країв зони провідності та валентної зони для 

напівпровідникових сполук АIIBVI та АІІIВV . 0 -b  ,0 a gg    .  
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З рівняння  (1.2)  випливає, що чотирьом власним значенням енергії     для 

0k  відповідають значення    -   ,    ,0 g4g321   . Енергія  1   

ототожнюється  з дном зони провідності, енергія  2   та  3    - з вершинами 

валентних зон важких та легких дірок, а  4    - з вершиною відщепленої за 

рахунок спін-орбітальної взаємодії валентною зоною. 

Закон дисперсії зони важких дірок  )(2 k  , що визначається з рівняння 

(1.2), описує зону з додатною кривизною. Таким чином, наближення трьох зон 

виявляється недостатнім для опису валентної зони  8  . Правильна (від’ємна) 

кривизна зони важких дірок обумовлена виключно членами  kp – взаємодії з 

віддаленими зонами. В той же час трьохзонне наближення є прийнятне для 

опису спектра зони провідності в достатньо широкому енергетичному інтервалі 

і  правильно відображає залежність ефективної маси електрона від параметра 

g  та квазіімпульсу  k   . 

Слід відзначити, що для кейнівської моделі зонної структури 

вузькощілинних напівпровідників  АIIBVI та АІІIВV  характерна достатньо сильна 

непараболічність енергетичного спектру і дуже мала ефективна маса носіїв 

заряду, що різко змінюється при зміщенні від екстремуму зони. Тому мала 

концентрація вільних носіїв заряду приводить до більш високого заповнення 

зони в порівняння з параболічним законом дисперсії. Як наслідок, рівень Фермі 

різкіше наближається до відповідної зони або заходить в неї. Це приводить до 

необхідності використовувати вироджену, а не класичну статистику носіїв 

заряду, що, в свою чергу, накладає відбиток на явища перенесення у вузько- 

щілинних та безщілинних  напівпровідниках. 
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1.2. Розсіяння носіїв заряду в напівпровідникових сполуках АIIBVI та АІІIВV  

з довільною ізотропною зоною 

 

1.2.1. Ймовірність переходу 

 

Для розрахунку кінетичних коефіцієнтів необхідно визначити ймовірність 

переходу носія заряду  ),(W kk   з початкового стану  k  в кінцевий стан  k  

внаслідок розсіяння на дефектах кристалічної решітки. Знаходження 

ймовірності переходу є задачею квантової теорії розсіяння. Вона розв’язується 

на основі методу нестаціонарної теорії збурень [8]. Загальний гамільтоніан 

електрона в реальній кристалічній решітці представляється у виді: 

 

HH  H 0 


 ,                                                 (1.3) 

 

де  0H


 - незбурений гамільтоніан, який у випадку розсіяння на домішках 

(дефектах) представляє собою гамільтоніан електрона в ідеальній кристалічній 

гратці  )(V
 m 2

H 2

0

2

0 r


 , а у випадку розсіяння на фононах гамільтоніан  

0H


 включає в себе також і гамільтоніан ідеального фононного газу, що не 

взаємодіє з електроном;  H 


 описує взаємодію електрона з домішками 

(дефектами) або фононами, яка вважається малим збуренням.  

Стаціонарний розв’язок незбуреної задачі з гамільтоніаном  0H


 має вид: 

 

)/t  exp(-i )t( nnn    ,                                       (1.4) 

 

де  n  та  n  -  власні функції и власні значення рівняння 

 

nnn0   H  


,                                                   (1.5) 
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а  n  означає сукупність дискретних та квазідискретних квантових чисел, що 

визначають стани  електрона в ідеальні кристалічний гратці (випадок розсіяння 

на дефектах) або електрона і фононного газу (випадок розсіяння на фононах).  

Для знаходження розв’язку збуреної задачі з гамільтоніаном (1.3) 

використовують загальне рівняння Шредінгера: 

 


  )HH( 
t 

  i 0 

 

  .                                             (1.6) 

 

Хвильова функція   розкладається в ряд по власним функціям  (1.4) 

незбуреної задачі з гамільтоніаном  0H


 : 

 


n

nnn )/t  exp(-i  )t(a )t(   .                                      (1.7) 

 

Підставимо  (1.7)  в  (1.6)  і приймемо до уваги  (1.5). Отримане рівняння 

зліва помножимо на  
n  і проінтегруємо  по всьому об’єму кристала (випадок 

розсіяння на дефектах) або проінтегруємо по об’єму кристала та по всім 

нормальним коливанням кристалічної решітки (випадок розсіяння на фононах). 

Якщо скористатися ортонормованістю власних функції  n  , то отримаємо 

наступну систему рівнянь для коефіцієнтів розкладу: 

 

)texp(i )t(a  n  H  n 
 i
1

t d
a d

nnn
n

n


   



 ,                          (1.8) 

 

де   )( nnnn     , а  

 

  
 r d  H    n  H  n nn 


                                               (1.9) 
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- матричний елемент збурення, розрахований на відомих хвильових функціях 

рівняння (1.5) .  

Система рівнянь (1.8) , яка еквівалентна вихідному рівнянню Шредінгера 

(1.6), дає можливість визначити коефіцієнти  )t(an  , якщо відомі розв’язки 

незбуреної задачі (1.5) та величина збурення  H 


 . Згідно квантової механіки  

величина 2
n  )t(a   представляє собою ймовірність виявити систему  в момент 

часу  t  в стані  n . Тому в будь-який момент часу виконується умова 

 



n

2
n 1 )t(a . 

Систему (1.8) можна розв’язати наближено, вважаючи збурення малим: 

0H  H


  . Для цього коефіцієнт )t(an  представляється у виді степеневого ряду 

по степеням  H 


 : 

 

 )2(
n

)1(
n

)0(
nn aaaa                                         (1.10) 

 

Підставляючи (1.10) в (1.8), можна розв’язати систему методом ітерацій. 

Припустимо, що до моменту включення збурення система знаходилася у 

визначеному квантовому стані  n . Тоді, якщо збурення починає діяти при  0t  , 

то  n)0t(    . Це означає, що коефіцієнт в нульовому наближенні  1a )0(
n   

тільки для даного значення  n ,  а для всіх інших значень індексу рівний нулю. 

Підстановка  1a )0(
n   в праву частину (1.8) дає просте рівняння для  )1(

na  . 

Інтегруючи це рівняння, отримаємо:  

 

  

t

0
nn

)1(
n t d )texp(i   n  H  n 

 i
1)t(a 




 .                         (1.11) 

 

Використовуючи цей вираз в правій частині (1.8), можна отримати 

коефіцієнти другого порядку  )2(
na  і т.д.  
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Якщо за час дії збурення  гамільтоніан H 


 залишається постійним, то 

матричний елемент  (1.11) можна винести за знак інтеграла. Тоді з (1.11) 

отримаємо: 

 

nn

nn)1(
n  

)texp(i -1  n  H  n )t(a









 .                          (1.12) 

 

Таким чином, в першому наближенні теорії збурень ймовірність того, що в 

момент часу  t  система буде знаходитися в стані  n  , рівна: 

 

 
2

nn
2

nn2 2 )1(
n

 
)t( cos -1 2   n  H  n   )t(a 










 .                      (1.13) 

 

В початковий момент часу  0t    система знаходилася в стані  n , потім 

завдяки дії збурення  H 


 в момент часу  t  вона перейшла в стан  n  з 

ймовірністю (1.13). Тоді, диференціюючи  (1.13), для ймовірності переходу  

n  n   за одиницю часу отримаємо: 

 

nn
2

nn2 

 
)t(  sin2   n  H  n  )nW(n, 










 .                           (1.14) 

 

В цьому виразі  t  є час, що пройшов після початку дії збурення  H 


. Цей 

час необхідно взяти достатньо великим, щоб процес розсіяння повністю 

завершився. Тоді, приймаючи до уваги відому асимптотику  для   - функції 

 

)(  )(  
 

)t(  sin lim nnnn
nn

nn 



 


  ,                     (1.15) 

 

з (1.14) отримаємо остаточний вираз для ймовірності переходу за одиницю 

часу: 
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)(    n  H  n    2)nW(n, nn
2 


 




 .                      (1.16) 

 

Ця формула лежить в основі теорії розсіяння носіїв струму і тим самим теорії 

явищ перенесення у напівпровідниках [9,10]. 

Застосуємо формулу (1.16) для опису процесу розсіяння носія заряду на 

атомах домішок (іонізованих або нейтральних) та дефектах решітки при 

низьких температурах, коли коливання решітки неінтенсивні, а фононний газ є 

розріджений. У цьому випадку збуренням є потенціал, створений всіма 

атомами домішок (дефектів) у довільній точці: 

 





N

1j
j )(UH Rr


,                                               (1.17) 

 

де )(U r  - потенціал домішки (дефекту); jR  - координата домішки 

(дефекту); N – загальне число домішок (дефектів) у кристалі.  

Незбуреним станом в цьому випадку є стан електрона (дірки) в ідеальній 

решітці без коливань. Тому достатньо характеризувати стан носія заряду  n 

хвильовим числом   k   та  енергією  )( k  . 

 Тоді з (1.16)  ймовірність переходу  kk    буде мати вид: 

 

)(    d )( )(U )(   2),W( nn

2 
N

1j
j 


 




  rrRrrkk kk


 .    (1.18) 

 

Якщо при обчисленні матричного елементу (1.18) обмежитися 

наближенням ефективної маси і при розрахунках замінити функцію Блоха 

)( rk  хвильовою функцією вільного електрона з ефективною масою, 

нормованою на об’єм кристалу  V 
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)  iexp(
V
1)( rkrk   ,                                         (1.19) 

а також використати некогерентність розсіяння носіїв заряду на атомах 

домішок (дефектах), то для ймовірності розсіяння отримаємо: 

 

  )(    d    )( i exp )U( 
V
N  2),W( 

2 i
kkrrkkrkk 


 

 ,          (1.20) 

 

де  
V
NNi    -  концентрація атомів домішок (дефектів). 

 

1.2.2. Розсіяння носіїв заряду на іонізованих домішках 

 

Позитивно або негативно заряджений іон домішки створює в кристалічній 

решітці напівпровідника далекодіюче   кулонівське поле з потенціалом : 

 

r 
e

4
1)r( 

0 
   ,                                                (1.21) 

 

де    - діелектрична проникність напівпровідника;  0 – діелектрична стала. 

Якщо в (1.20) використати в якості потенціалу збурення  )r(e)r(U   і 

розрахувати час релаксації   , то видно, що  величина   1  логарифмічно 

розходиться і, отже, поняття рухливості носія заряду втрачає сенс. Для 

отримання скінченого часу релаксації (і, відповідно, рухливості) Конуелл та 

Вайскопф [11] запропонували обмежити сферу дії іона величиною, рівною 

половині середньої відстані між сусідніми атомами домішки. Цей штучний 

прийом дає якісно правильний результат для температурної залежності 

рухливості носіїв заряду при низьких температурах. 

Більш строгий розгляд питання про розсіяння носіїв заряду на на 

іонізованих дефектах полягає у врахуванні [12] екранування кулонівського 
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потенціалу носіями заряду. При цьому потенціал однократно іонізованого 

домішкового атому набуває  виду: 

 

)
r
rexp(

r 
e

4
1)r( 

00



  ,                                   (1.22) 

 

де  0r  - так званий радіус екранування поля іона, що для випадку 

однократно іонізованих донорів та акцепторів визначається з виразу [13] : 
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 ,                  (1.23) 

 

де   n ,  p  - концентрація електронів та дірок;  
DN ,  DN ,  

AN ,  AN  

концентрація іонізованих та нейтральних донорів і акцепторів;  Bk  - постійна 

Больцмана.  

Використовуючи енергію збурення  )
r
rexp(

r 
e

4
1)r( eU

0

2

0



  у 

виразі (1.20) та приймаючи до уваги сферичну симетрію потенціалу, для 

ймовірності переходу отримаємо: 
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 .                       (1.24) 

 

Однак, описана вище модель розсіяння носія заряду на іонізованій домішці 

має наступні недоліки: 

1. Вона є далекодіючою,  тобто, припускається, що носій заряду взаємодіє з 

потенціалом домішки, радіус дії якого рівний  радіусу екранування 0r  . 

Попередній розрахунок цієї величини показує, що вона може знаходитися в 
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межах від   0a 50  ( 0a  - стала решітки ) для вузькозонних твердих розчинів 

CdxHg1-xTe  і  CdxHg1-xSe  до   0
4 a10   для широкозонних твердих розчинів 

ZnxCd1-xTe  та  ZnxHg1-xSe. Таке припущення суперечить спеціальній теорії 

відносності, згідно якої носій взаємодіє тільки з сусідніми областями кристалу.  

2. В межах дії потенціалу (1.22) на відстанях   10 а0  від домішки величина 

потенціальної енергії зменшується на порядок, тобто, стає величиною другого 

порядку малості в порівнянні з періодичним полем кристалу. Однак, згідно 

(1.13) вся розглянута модель є вірною в першому наближенні теорії збурень. 

Тобто, розглянута модель містить і математичну суперечність. 

3. В цій моделі (див. (1.22)) використовується макроскопічний параметр - 

діелектрична проникність - який не має сенсу в мікроскопічних процесах. 

 

1.2.3. Розсіяння носіїв заряду на нейтральних домішках 

 

При зниженні температури носії заряду "виморожуються" і при достатньо 

низьких температурах в напівпровіднику з одним типом домішок число 

нейтральних атомів домішки стає більшим числа іонізованих домішок. При цих 

умовах основну роль відіграє розсіяння на нейтральних атомах домішки. 

Розсіяння на нейтральних атомах домішки можна наближено розглядати як 

розсіяння повільних електронів (дірок) з ефективною масою  m  на атомі 

водню, що занурений в середовище з діелектричною проникністю 

напівпровідника    . В цьому випадку, згідно роботи [14]  ефективний 

транспортний переріз нульового порядку c  (тобто, для  розсіяних носіїв з 

орбітальним моментом  0l   )  визначається з виразу: 

 

k
 a 20 B

c


   ,                                                        (1.25) 
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де  Ba  - радіус Бора, 


vk  m
   (v  - швидкість носія) . 

Тоді час релаксації при розсіянні на нейтральній домішці визначається з 

виразу  – так званої формули Ерджинсоя [15, 16]: 

 

22 

3
00

c0 em
 4 N 20 vN1







 ,                                       (1.26) 

 

де  0N  - концентрація нейтральних домішок.  

Якщо виходити з виразу,  що зв’язує час релаксації та ймовірність 

переходу  

 

 
    kkk   d  cos - 1 ,W

 2
V 21

3 


 ,                                (1.27) 

 

де    - кут між векторами  k  та  k  , то з (1.26) отримаємо вираз для 

ймовірності переходу при розсіяння носія заряду на нейтральній домішці: 

 

)(
km V

 N  a 20),(W 2 

3
0B

2

kkkk 



 

  .                          (1.28) 

 

Відносно виразу (1.28) необхідно зробити ряд зауважень:  

1) радіус дії потенціалу нейтрального дефекту рівний радіусу Бора (має місце 

розсіяння на атомі водню); 

2)  В цій моделі  використовується макроскопічний параметр - діелектрична 

проникність - який не має сенсу в мікроскопічних процесах, тобто, має місце то 

й же недолік, що і в моделі розсіяння на іонізованій домішці.  
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1.2.4. Розсіяння носіїв заряду на потенціалі статичної деформації 

 

Відомо, що статичні деформації в п’єзоелектричних сполуках АIIBVI та 

АIIІBV можуть спричиняти  виникнення електричного поля, яке, в свою чергу,  

буде впливати на розсіяння, а, отже, й на рухливість носіїв заряду. Електричний 

потенціал, що виникає завдяки  статичному напруженню, є подібний до 

потенціалу точкового диполя. 

Згідно теорії пружного континуума [17] деформаційний дефект породжує 

зміщення решітки, пропорційне  2r  , та поле напружень, пропорційне  3r  ,  на 

відстанях  r  , які набагато більші від розмірів дефекту.  В роботі [18] 

запропонована модель дефекту в п’єзоелектричному напівпровіднику, в якій 

зміщення решітки має вид: 

 

  3
0

r
 bQ rr   ,                                                       (1.29) 

 

де  0b   - величина, яка  має розмірність довжини і пов’язана  з розміром 

дефекту. 

Необхідно відзначити, що (1.29) описує сферично симетричне зміщення. 

Зміщення решітки (1.29) породжує поле деформацій: 
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де  ij   - символ Кронекера.  

В присутності поля деформацій рівняння, що зв’язує електричні індукцію 

D  і напруженість E  та поле деформацій, має вид  [19]: 

 

jkijki0i  Se E  D    ,                                            (1.31) 
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де  ijke   -  п’єзоелектричний тензор третього порядку, а в (1.31) використано 

правило сумування по індексам, що повторюються, яке застосовують в 

тензорному аналізі, 

В кубічних кристалах існує тільки одна компонента п’єзоелектричного 

тензора: e123 = e132=e213 = e231 =e312 = e321 = e14 , решта компонент рівна нулю.  

Рівняння 

 

0  D                                                            (1.32) 

 та   

 E                                                         (1.33) 

 

разом з (1.31) дають: 

 

   rr    4  2   ,                                          (1.34) 

 

де   r   - густина заряду, яка визначається з виразу: 
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Використовуючи (1.31) , отримаємо : 

 

  7
0

14
3 

0

r
zy  x 

 
e b 90


 r  .                                        (1.36) 

 

Рівняння (1.34) та (1.36) можуть бути розв’язані шляхом використання 

Фур’є – перетворення. Тоді  (1.34) приводиться до виду: 

 

   kkk    4  2   ,                                           (1.37) 
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де  k  - хвильовий вектор. 

При цьому Фур’є – перетворення    r   проводиться наступним чином 

[18]: а) радіальна частина інтегралу Фур’є обмежується знизу деяким малим 

значенням  minr  ; б) проводиться інтегрування по кутовим змінним; в) 

обчислюється величина інтеграла Фур’є у випадку, коли  0r lim min   .  

В результаті отримаємо: 
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Якщо прийняти до уваги ефекти екранування, то для відповідних 

потенціалів отримаємо: 
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де     0
2

0 rr-exp 1rA   ; 
0

s r
1k   . 

Звідси видно, що   r   пропорційний  2r   при  0rr   і пропорційний  4r  

при  0rr   . 

При заданому потенціалі (1.39) можна обчислити час релаксації та, 

відповідно, рухливість, використовуючи то й же метод, що і для випадку 

розсіяння на іонізованій домішці [20]. При цьому виконується наступна 
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процедура -  величина    2  k  замінюється усередненим по кутовим змінним 

аналогом     2  k , де  
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Тоді час релаксації, розрахований в наближенні ефективної маси, має вид: 
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де  0N  - концентрація  "модельних дефектів", що створюють поле 

статичної деформації. 

Відповідно,  рухливість носія заряду може бути обчислена з виразу: 
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Однак, розглянута модель розсіяння носія заряду на потенціалі статичної 

деформації має наступні недоліки: 

1) В цій моделі  використовується макроскопічний параметр - діелектрична 

проникність - який не має сенсу в мікроскопічних процесах. 

2) Використання цієї моделі для опису процесів розсіяння важких дірок в 

твердому розчині CdxHg1-xTe [13] дає добре узгодження з експериментом при 

умові, що параметр  0b  має значення    40 A . Якщо порівняти це значення з 

постійною решітки CdxHg1-xTe ( 0a 6 A ), то видно, що  "модельний дефект" не 

є точковим і, відповідно не може описуватися потенціалом (1.39). 
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1.2.5. Нормальні коливання кристалічної решітки 

 

У випадку розсіяння носія заряду на коливаннях кристалічної решітки 

розглядається один електрон в зоні провідності (або одна дірка в валентній 

зоні) в решітці. Нехай кристалічна решітка складається з N елементарних 

комірок, кожна з яких містить  s  атомів або іонів. Вектор зміщення  k-го  атома 

в n-ій комірці представляється у виді [21]: 

 

             
j 

njj knjj knk   i-exp b   iexp b 
N
1

q
aqqqeaqqqeQ  ,  (1.43) 

 

де     b j q    t  i-exp j q - комплексні нормальні координати, що 

гармонічно залежать від часу;  na  - вектор решітки, що відповідає положенню 

n- ої комірки;   qe j k  - деякий вектор, що визначає напрям коливання k-го  

атома, коли він приймає участь в утворенні монохроматичної хвилі з хвильовим 

вектором  q , який відповідає  j – ій гілці, тобто, з частотою  qj . Цей вектор 

характеризується властивістю [10]: 

 

   qeqe  
j kj k                                                   (1.44) 

 

та задовольняє умові ортонормованості 
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де  



s

1k
kMM -  маса елементарної комірки. 
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Хвильовий вектор q  змінюється в межах першої зони Бриллюена і 

приймає  N  значень. Спектр частоти складається з  s 3  гілок, тобто, число 

можливих частот рівно  s N 3  - числу ступенів свободи кристалу (рис.1.3).  

 
Рис. 1.3. Схематична залежність  qj  для акустичних та оптичних гілок 

коливань. 

Залежність    від  q  можна аналітично записати для випадку довгих 

хвиль, коли   q a0 << 1.  З  s 3  гілок  3  є акустичними і при малих q  маємо : 

 

  1,2,3,j       ,qvq j0j                                              (1.46) 

 

а решта 3 -  s3  мають оптичний характер:    j0j 0q    і при  q a0 << 1 

характеризуються слабою дисперсією 

 

  3s ,4,5j              ,qq 2
jj0j    ,                          (1.47) 

 

де  j  - постійна величина;  j0v  - швидкість поздовжніх та поперечних 

звукових хвиль у кристалі.  

Повну енергію коливань кристалу у квадратичному по зміщенню атомів 

наближенні можна виразити через комплексні нормальні координати: 
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де дійсні нормальні координати 

 

   qqq
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j bbX  ,                                                  (1.49) 

 

та спряжені їм імпульси 
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Видно, що у квазіупружному наближенні повну енергію коливань решітки 

можна представити як суму енергій s N 3  не взаємодіючих гармонічних осци-

ляторів з частотами   q 
j  та масою М. Для квантово-механічного опису 

коливань решітки необхідно вважати величини   
j X q  та    

j Pq  операторами:  
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  . Тоді гамільтоніан решітки записується у виді: 
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де  j Hq


 - гамільтоніан осцилятора з частотою   q 
j  .  

Розв’язок рівняння Шредінгера для коливань решітки  EH   має 

відомий вигляд: 
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де   qqq jj j 2
1N  





   - енергія гармонічного осцилятора з частотою 

 qj ;  2,1,0N j q  - осциляторні квантові числа;    
j  N X 

j qq
  - 

ортонормовані функції гармонійного осцилятора.  

З (1.52) видно, що з точки зору квантової механіки повна енергія коливань 

решітки рівна 
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Перший доданок представляє енергію нульових коливань, другий – 

енергію збудження гармонійних осциляторів. Оскільки  j Nq   приймає тільки 

цілі значення, то енергія кристалу може мінятися дискретно – кратно   qj  - 

на величину енергії фонона.  Таким чином, енергію збудженого стану кристалу, 

тобто, енергію коливань, можна представити як енергію ідеального фононного 

газу.  

Фононний газ – Бозе-газ з хімічним потенціалом, рівним нулю, тому 

середнє число фононів типу   qj  з енергією  qj  при температурі Т  

визначається функцією Планка : 
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Так як носії заряду взаємодіють з фононами, хвильове число яких  q  k , то 

представляють інтерес зміщення, що відповідають q a0 << 1 (довгі хвилі). У 

цьому граничному випадку дискретність решітки є несуттєва (наближення 

континуума) і в (1.43) вектор na  заміняється неперервним радіусом-вектором. 

Тоді для цього випадку зміщення точки  r  в кристалі приймає вид: 
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              
j 

jjj kk     i-exp b   iexp b   
N
1

q
rqqrqqqerQ  .        (1.55) 

 

Конкретний вид зв’язку гамільтоніана H   з вектором зміщення   rQk  

залежить  від складності елементарної комірки та від природи хімічного зв’язку 

в кристалі. 

 

1.2.6. Розсіяння носіїв заряду на акустичних фононах 

 

Розсіяння носіїв заряду на акустичних фононах описується на основі 

методу потенціалу деформації [22,23]. Ідея методу полягає в наступному: при 

поширенні в кристалі пружної хвилі, елементарна комірка, деформуючись, 

змінює свій об’єм (змінюється постійна решітки), що приводить до зміни 

положення дна зони провідності та стелі валентної зони. Зміна дна зони 

провідності і є енергією взаємодії електрона провідності з коливаннями 

решітки. Очевидно, вона повинна бути зв’язана з величиною зміщення (1.55). 

Відомо, що для акустичних коливань при  0q   всі атоми в елементарній 

комірці коливаються синфазно,  тобто вектор   qe j k  від номера атома в 

елементарній комірці  k  не залежить. Тому вектор  qe j  для довгохвильових 

акустичних хвиль є одиничним згідно (1.44). Тоді для зміщення (1.55) можна 

записати: 

 

             



 

3

1j
jjjAK    i-exp b   iexp b  

N
1

q
rqqrqqqerQ  ,    (1.56) 

 

де   qe j  - одиничний вектор поляризації. 

Оскільки при довгохвильових акустичних коливаннях елементарна комірка 

майже не деформується (коливається тільки центр мас), то енергія взаємодії 
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електрона не може бути пропорційна самому зміщенню, а повинна бути 

лінійною функцією від перших похідних зміщення   rQAK  по координатам: 

  rQAKAKAK  div EH 


,                                          (1.57) 

 

що називається потенціалом деформації, а коефіцієнт пропорційності AKE  - 

константою потенціалу деформації, що підлягає визначенню з експерименту. 

Значення AKE  для електронів та дірок, взагалі кажучи, є різним, так як, краї зон 

при деформації зміщуються по різному.  

Підставляючи (1.56) в (1.57), отримаємо: 

 

           



 

3

1j
jjj

AK
AK    i-exp b   iexp b   

N
E iH

q
rqqrqqeq


 .    (1.58) 

 

Звідси видно, що в ізотропному випадку електрон взаємодіє тільки з 

поздовжніми довгохвильовими акустичними фононами ( q  | | je ) .  

Матричний елемент збурення  AKH 


 в цьому випадку можна представити у 

виді: 

 

     

     1.59                                                           ,|N |b | N |   i-exp |  

N |b | N |   iexp |   |  
N

E iN   H  N  

j jj 

j jj 
 

3

1j
j

AK
j AKj 

qq

qq
q

qq

qkrqk

qkrqkeqkk







 


 

 

де j Nq  - сукупність s N 3  осциляторних квантових чисел. 

Матричний елемент відносно квантових станів електрона обчислюється на  

основі плоских хвиль і дає: 

 

  qkkkrqk   , |   iexp |    .                                     (1.60) 
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Зауважимо, що в (1.60) інтегрування ведеться по всьому об’єму кристалу, тобто 

припускається, що електрон взаємодіє одночасно зі всім кристалом (принцип 

далекодії). 

Для обчислення матричних елементів відносно нормальних координат 

решітки використовуються рекурентні співвідношення для осциляторних 

функцій: 

 

        
j  1Nj 

j

 
j  N 

j  j

 
j  XN

M
 2X 
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M
X

j j qqq
q

q qq qq 

















 






  ;      (1.61) 

 

           
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j  N 

j  j
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j j qqq
q

q qq qq 

















 





  .   (1.62) 

 

Використовуючи ці співвідношення, а також умову ортонормованості для 

осциляторних функцій, отримаємо для ймовірності переходу електрона зі стану 

k  в стан  k  завдяки взаємодії з акустичним фононом наступний вираз: 

 

      
     qkkkkq

qkkkkq
q

kk







 

 ,

 ,

22  
AK

AK

 q  1N                  

 q  N
q  MN

q E ,W











,             (1.63)  

 

де    q   - частота поздовжніх акустичних фононів. 

Перший доданок в (1.63) є ймовірність переходу  kk   за рахунок 

поглинання фонона, другий – за рахунок випромінювання фонона;  - функції 

та  - символи, що входять в (1.63), виражають закон збереження енергії та 

квазіімпульсу електрона відповідно: 

 

       ,q qkkkk    .                                               (1.64) 
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Видно, що в загальному випадку розсіяння на акустичних фононах має 

непружний характер. Оцінка ступеню непружності зіткнення дає для цього 

випадку співвідношення [9] : 

 

  1
T
T

Tk
Tkm v| |v q  0

B

B00 





kk

kk


   ,                (1.65) 

 

де  B
2 

00 k/vmT   , 0v  - швидкість звуку в кристалі. 

Прийнявши до уваги, що  c/м103v  ,кг10m 3
0

31   , отримаємо 

K 1T0  . Таким чином, вже при Т >>T0  1K  енергія фонона є знехтувано мала 

в порівнянні з енергією носія заряду, тобто, розсіяння є майже пружним. 

Прийнявши до уваги (1.65) функцію Планка можна представити у виді: 

 

  q v 
Tk

q 
TkN1N

0

BB



qq .                                    (1.66)  

 

Оскільки розсіяння електрона на акустичному фононі є  практично пружним, то 

в (1.63) в аргументах  - функцій можна знехтувати енергією фонона, тоді, 

враховуючи (1.66), для ймовірності розсіяння отримаємо вираз: 

 

   kkkk 
  Tk

v 
E

N M
 2,W B2  

0

2  
AK

AK


 .                        (1.67) 

 

Однак, розглянута модель розсіяння носія заряду на акустичному фононі 

має суттєвий недолік – вона є далекодіюча (див. зауваження до виразу (1.60)). В 

ній припускається, що носій взаємодіє одночасно зі всім кристалом. Таке 

припущення суперечить спеціальній теорії відносності, згідно якої носій 

взаємодіє тільки з сусідніми областями кристалу.  
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1.2.7. Розсіяння носіїв заряду на неполярних оптичних фононах 

 

Сполуки  AIIBVI та АІІIВV  з структурою цинкової обманки мають 

елементарну комірку, в якій знаходиться два атоми. Відомо, що при 

довгохвильових ( 0q  ) оптичних коливаннях атоми в елементарній комірці 

коливаються майже протифазно, так що центр мас залишається нерухомим. 

Тому деформація кристалу, і відповідно зміщення країв зон, тобто, енергія 

взаємодії з носієм заряду,  буде пропорційна зміщенню будь-якого з атомів в 

елементарній комірці. Тоді оператор взаємодії носіїв заряду з оптичними 

коливаннями можна представити у вигляді [10]: 

 





 s3

4j
jjНПО  H QA


 ,                                               (1.68) 

 

де  jQ  - зміщення, що відповідає  j-ій гілці коливань;  jA  - деякий 

постійний вектор, що залежить від номера гілки коливань та характеризує 

зонну структуру носіїв заряду в кристалічній решітці. 

Для кубічних кристалів вектор jA  має вид: 

 

gbA  EНПО  ,                                                    (1.69) 

 

де  НПОE  - константа оптичного потенціалу деформації;  gbg
0a


 - вектор 

зворотної гратк; g  - одиничний вектор зворотної решітки. 

Приймаючи до уваги (1.68) та (1.69), для гамільтоніана деформаційної 

взаємодії електронів з довгохвильовими оптичними коливаннями кристалу 

отримаємо: 
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            
 j,

jjj
НПО

0
НПО     i-exp b   iexp b    

N
E 

a
H

q
rqqrqqeg

 .   (1.70) 

 

Розрахунок ймовірності переходу  kk   проводиться аналогічно до 

випадку розсіяння на акустичних фононах (див. вирази (1.59) – 1.62) ). 

Зауважимо, що тут при обчисленні матричного елемента переходу знову 

припускається, що носій заряду взаємодіє з всім кристалом (принцип далеко- 

дії).  

В результаті для  ймовірності переходу  kk  , обумовленого розсіянням 

на неполярних оптичних фононах, отримаємо вираз: 
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 (1.71) 

 

Якщо не враховувати дисперсії оптичних фононів, тобто, згідно (1.47), при 

0q   вважати, що  

 

  0q    ,                                                       (1.72) 

 

то вираз під знаком суми в (1.71) не залежатиме від хвильового вектора фонона 

q , крім того, врахуємо, що    1 eg  . Тоді отримаємо остаточний вираз: 
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де  
1

B

0
0 1

Tk
expN





















 - число оптичних фононів з граничною частотою 

0  при температурі  Т  . 

Як видно, розсіяння носіїв заряду на неполярних оптичних фононах має 

суттєво непружний характер. Тому, в загальному випадку тут не можна 

застосувати метод часу релаксації. Однак, з (1.73) видно, що ймовірність 

переходу   kk ,WНПО  є парною функцією  k , тобто,    kkkk  ,W,W НПОНПО . 

Це дозволяє ввести час релаксації при непружному розсіянні і в цьому випадку: 
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   (1.74) 

 

де   x  - ступенева функція Хевісайда:   0x   при 0x  ,    1x   при 

0x   ;   0f  - функція Фермі-Дірака;  k  - закон дисперсії носіїв заряду, що 

визначається з (1.2). 

Однак, розглянута вище модель розсіяння носія заряду на неполярному 

оптичному фононі має то й же недолік, що і модель розсіяння носія заряду на 

акустичному фононі – вона є далекодіюча, що суперечить спеціальній теорії 

відносності. 

 

1.2.8. Розсіяння носіїв заряду на полярних оптичних фононах 

 

В гетерополярних кристалах (сполуки AIIBVI  та AIIIBV ) при оптичних 

коливаннях решітки виникає електрична поляризація, яка викликає додаткову 

взаємодію цих коливань з носіями заряду. Цей механізм, який називається 

розсіянням на полярних оптичних фононах, в вищеназваних кристалах є більш 
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суттєвим, ніж розсіяння на акустичному та на оптичному деформаційному 

потенціалі. 

При довгохвильових оптичних коливаннях різнойменні іони елементарної 

комірки, зміщуючись в протилежні сторони, спричиняють поляризацію гратки. 

Ця поляризація розповсюджується по кристалу і утворює поляризаційну хвилю.  

Вектор поляризації, що виникає при цьому в точці  r   має вид [21]: 
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 ,                       (1.75) 

 

де  
21
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 MMM


  - приведена маса елементарної комірки; 
0
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




  ,  

  , 0  - високочастотна та статична діелектричні проникності кристалу 

відповідно. 

У випадку довгих хвиль ( 0q   ) зміщення атомів дається виразом (1.55), 

тоді (1.75) можна представити у виді: 
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У довгохвильовому наближенні ( 0q  ) , згідно (1.44), вектор   qe j  є дійсний. 

Тоді з (1.45) отримаємо 

 

21
2  
j 22

2  
j 11 MM M M  ee  .                                        (1.77) 

 

З іншої сторони, умова нерухомості центру мас елементарної комірки при 

довгохвильових оптичних коливаннях дає: 
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0 M M   
j 22

  
j 11  ee  .                                           (1.78) 

 

З останніх двох рівнянь знаходимо: 
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де    
je  - одиничний вектор, що визначає напрямок зміщення при 

коливаннях даної гілки нормальних коливань. 

З врахуванням (1.79) вираз (1.76) приймає вид: 
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Вектор поляризації   rP   еквівалентний наявності зв’язаного заряду з 

густиною  rP divg   , що відповідає скалярному потенціалу    , який 

задовольняє рівнянню Пуассона: 

 

 rP div  4  -4 g    .                                  (1.81) 

 

Підставляючи (1.80) в (1.81) , знаходимо потенціал    і, отже, енергію   

збурення   e H ПО 


 , зв’язану з поляризаційними коливаннями решітки: 
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З цього виразу видно, що носії заряду взаємодіють лише з поздовжніми 

оптичними коливаннями, для яких  qe || j   і    q j qe . Тому в сумі по  j  

залишається лише один доданок.  

Розрахунок ймовірності переходу  kk   проводиться аналогічно до 

випадку розсіяння на акустичних та неполярних оптичних фононах. Зауважимо, 

що тут при обчисленні матричного елемента переходу знову припускається, що 

носій заряду взаємодіє з всім кристалом (принцип далекодії). При цьому 

отримаємо: 

 

      
     .  q  1N                   
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        (1.83) 

 

Якщо не враховувати дисперсії оптичних фононів    0q    , сумування 

по q  в (1.83) дає остаточний вираз для ймовірності переходу при розсіянні на 

полярних оптичних фононах: 
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                (1.84) 

 

Видно, що цей тип розсіяння має суттєво непружний характер і в 

загальному випадку не можна ввести час релаксації при розсіянні на полярних 

оптичних коливаннях. 

Однак, розглянута модель розсіяння на полярних оптичних фононах має 

наступні недоліки: 

1). Вона є далекодіюча , в ній припускається, що носій взаємодіє одночасно зі 

всім кристалом. Таке припущення суперечить спеціальній теорії відносності, 

згідно якої носій взаємодіє тільки з сусідніми областями кристалу.  
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2). В цій моделі  використовується макроскопічний параметр - діелектрична 

проникність - який не має сенсу в мікроскопічних процесах. 

 

1.2.9. Розсіяння носіїв заряду на акустичних  коливаннях   

п’єзоелектричного поля 

Якщо в кристалах AIIBVI та АІІIВV  з частково іонним зв’язком відсутній 

центр симетрії, то в них при розповсюдженні акустичної хвилі, окрім 

деформаційного потенціалу, може виникати додатковий потенціал електричної 

природи – п’єзоелектричний потенціал, що спричиняє розсіяння носіїв заряду. 

Цей тип розсіяння був вперше розглянутий в роботі [24].  

В ідеальному діелектрику (решітка без вільних носіїв заряду) індукція 

електричного поля рівна нулю. Тоді, з (1.31) маємо:  

 

0     00  S eEPED  .                                  (1.85) 

 

З іншого боку, відомо, що  gradE  . Використовуючи це рівняння, а також 

(1.85), отримаємо: 

 

  


   div
 
1  div

0
 SeE  .                                   (1.86) 

 

Це рівняння дозволяє визначити потенціал   і, відповідно, енергію 

взаємодії носія заряду з п’єзоакустичними коливаннями решітки: 

 

 eH ПАК 


 .                                                    (1.87) 

 

Тоді вираз для гамільтоніана взаємодії має вид:  
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        i-exp b              j rqq  .                                                                (1.88) 

 

Як видно, потенціал взаємодії є сильно анізотропним. Якщо ж ввести деяку 

п’єзоакустичну константу ПАКЕ  , усереднену по кутам, а також припустити, що 

швидкості поздовжніх та поперечних акустичних хвиль майже однакова -  

0|| vvv    , то вираз (1.88) прийме простий вид [9]: 

 

          
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 .       (1.89) 

 

Розрахунок ймовірності переходу  kk   проводиться аналогічно до 

випадку розсіяння на акустичних фононах. Зауважимо, що тут при обчисленні 

матричного елемента переходу знову припускається, що носій заряду взаємодіє 

з всім кристалом (принцип далекодії). При цьому отримаємо: 
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В цьому випадку непружністю розсіяння можна знехтувати і прийняти до 

уваги, що      q vq   ; 
Tk
qN1N 0

B
 

qq , то після сумування по q  , згідно 

закону збереження імпульсу, отримаємо: 
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Однак, розглянута модель розсіяння на п’єзоакустичних  фононах має 

наступні недоліки: 



 78 

1). Вона є далекодіюча , в ній припускається, що носій взаємодіє одночасно зі 

всім кристалом. Таке припущення суперечить спеціальній теорії відносності, 

згідно якої носій взаємодіє тільки з сусідніми областями кристалу.  

2). В цій моделі  використовується макроскопічний параметр - діелектрична 

проникність - який не має сенсу в мікроскопічних процесах. 

3). В цій моделі не розглядається взаємодія носіїв заряду з оптичною гілкою 

п’єзоелектричних коливань кристалічної решітки. 

 

1.3. Опис явищ перенесення на основі кінетичного рівняння Больцмана 

 

Для обчислення густини струму  j   та потоку теплової енергії  w  

необхідно знати нерівноважну функцію розподілу  t , ,f rk  носіїв заряду. В 

загальному випадку, зміна  t , ,f rk  з часом відбувається завдяки наступним 

фізичним процесам: 1) дифузії, що зв’язана з градієнтом температури та 

концентрації носіїв заряду і приводить до зміни залежності нерівноважної  

функції розподілу від координати r  ; 2) прискоренню зовнішніми полями, що 

приводить до зміни хвильового вектора k  носія заряду; 3) розсіяння носія 

заряду на фононах або дефектах решітки, що приводить до зміни хвильового 

вектора k  носія заряду. Сумарна дія цих факторів рівна зміні функції розподілу 

за одиницю часу [9,10,21]: 
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Перший доданок визначається з виразу: 
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де      kkv k


1  - швидкість носія заряду.  

Другий доданок  визначається з виразу: 
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де  F  - сила Лоренца, що діє на заряд q  у зовнішньому електричному E та 

магнітному B  полях і має наступний вид: 

 

     q  q BkvEF   .                                    (1.95) 

 

Третій доданок визначається як різниця чисел носіїв заряду, що приходять 

або відходять зі стану k  в одиничному об’ємі кристалу : 

 

        

       .   d   t , ,f-1  t , ,f ,W-                            

 t , ,f-1  t , ,f ,W  
 4
1

t 
t , ,f 

3
розс

kkrkrkk

krkrkkkr












        (1.96) 

 

Тоді кінетичне рівняння Больцмана має наступний вид: 
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Для стаціонарного випадку   0t t , ,f  kr  маємо: 
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Рівняння (1.98) є інтегро-диференціальним рівнянням і його розв’язок в 

загальному виді невідомий. Найбільш поширеним наближеними методами 

розв’язку стаціонарного рівняння Больцмана є метод часу релаксації та 

варіаційний метод. 

 

1.3.1. Розв’язок кінетичного рівняння Больцмана в наближенні часу 

релаксації 

 

В цьому випадку розв’язок кінетичного рівняння представляється у виді: 

 

     t , ,ft , ,ft , ,f 10 krkrkr   ,                               (1.99) 

 

де      kkr 00 ft , ,f   - рівноважна функція Ферм-Дірака для електронів 

або дірок;  t , ,f1 kr - нерівноважний доданок, який пропорційний електричному 

полю та градієнту температури. 

Також припускається, що відхилення від рівноваги є малим: 

 

     t , ,f t , ,f 01 krkr   .                                        (1.100) 

 

Підставляючи (1.99) в (1.96) і використовуючи (1.99), а також приймаючи 

до уваги принцип детальної рівноваги 
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отримаємо: 
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де введено позначення  
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Величина   k  носить назву часу релаксації. Для випадку ізотропного закону 

дисперсії носіїв заряду та пружного розсіяння носіїв на дефектах гратки вираз 

для   k  спрощується  і приймає вид: 
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Використовуючи  k ,  можна визначити нерівноважний додаток функції 

розподілу [9]: 
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де   Φ  - узагальнена сила збурення, що визначається з виразу: 
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де    T
T

FF  q rrE 



0Φ  ; F – рівень Фермі;  

m
 B e k

   . 

Розглянутий метод часу релаксації має наступні недоліки: 

1). Цей метод можна застосовувати лише при пружних механізмах розсіяння. 

Однак, в ряді напівпровідників AIIBVI переважаючим механізмом розсіяння є 

розсіяння носіїв заряду на полярних оптичних фононах, яке є суттєво 
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непружним. Тому застосування методу часу релаксації в даному випадку є з 

самого початку некоректним. 

2). В цьому методі використовується лінеаризоване, тобто, наближене 

кінетичне рівняння Больцмана, отримане на основі припущення (1.100). Однак, 

залишається невідомим наскільки таке припущення є вірним, наскільки реальна 

функція розподілу відрізняється від функції, розрахованої з виразу (1.106).  

 

1.3.2. Розв’язок кінетичного рівняння Больцмана варіаційним методом 

 

Варіаційний метод розв’язку рівняння Больцмана можна застосовувати у 

випадку , коли мають місце непружні механізми розсіяння [25]. При цьому 

може відбуватися переходи носіїв заряду з зона провідності у валентну зону і 

навпаки. Тому виникає система зв’язаних між собою кінетичних рівнянь для 

двох сортів носіїв – електронів та важких дірок [26,27]. Функція розподілу 

шукається у виді: 

 

       kkk iii 0i  a f f   ,                                        (1.107) 

 

де     
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 f a i 0
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
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k
 ;  2,1i   . 

Система лінеаризованих кінетичних рівнянь записується у вигляді: 
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де                        


 j i  j i LL
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 ( - тип механізму прозсіяння);          (1.109) 
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Інтегральний оператор  j i L


 є самоспряженим та знакопостійним [25], що 

забезпечує справедливість Н-теореми Больцмана. Згідно [28] поряд з шуканою 

функцією  k  вводиться додаткова функція  k  така, що 

 

   kk HH    .                                               (1.112) 

 

Далі застосовують варіаційний принцип Швінгера до функціонала: 
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де        M     ,MLR iii


kkk   - оператор магнітного поля (другий 

доданок в правій частині (1.111) ). 

Це приводить до системи рівнянь Ейлера для пробних функцій   ki  
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що еквівалентна системі кінетичних рівнянь, та системи рівнянь для функцій 

 ki   
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де  j iR
~

 -  лінійний інтегральний оператор, транспонований до оператора 

j iR


 . 
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Пробні функції  ki  та   ki  вибирають у виді ряду по енергіях: 
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де   
k iC  та  

k iC~  - варіаційні параметри. 

Підставляючи (1.116) в (1.113) та використовуючи умову екстремальності 

функціонала, отримуємо систему лінійних алгебраїчних рівнянь для  
k iC  та 

 
k iC~ . Записуючи вираз для густини електричного струму 

 

    kk  d  v a eJ iiii                                             (1.117) 

 

можна визначити компоненти тензора провідності у виді ряду по параметрам 
 
k iC . 

Однак, варіаційний метод має наступні недоліки: 

1). В цьому методі використовується лінеаризоване, тобто, наближене 

кінетичне рівняння Больцмана, отримане на основі припущення (1.100). Однак, 

залишається невідомим, наскільки таке припущення є вірним, наскільки 

реальна функція розподілу відрізняється від функції, розрахованої з виразу 

(1.116). 

2). В цьому методі важко визначити число членів ряду для оцінки точності 

отриманого рішення. 

3). Необхідно вдало вибрати пробні функції у виді двох-трьох членів для 

отримання результату з достатньою точністю. 
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РОЗДІЛ  2 

 

Близькодіючі моделі розсіяння носіїв заряду на  дефектах кристалічної 

решітки сполук АIIBVI та AIIІBV   

 

Розглянуті у першому розділі моделі розсіяння носіїв заряду на дефектах 

кристалічної решітки мають наступні спільні недоліки:  

1) вони є далекодіючі, тобто, припускається, що носій взаємодіє з достатньо 

віддаленими областями кристалу (випадок розсіяння на іонізованій домішці або 

розсіяння на потенціалі статичної деформації) або носій взаємодіє з усім 

кристалом (випадок розсіяння на різного типу фононах). Однак, таке 

припущення суперечить спеціальній теорії відносності, яка надійно 

підтверджена експериментально, згідно якої носій заряду взаємодіє тільки з 

сусідніми областями кристалу (принцип близькодії); 

2) в цих моделях використовується макроскопічний параметр - діелектрична 

проникність - який не має сенсу в мікроскопічних процесах. Застосування цього 

параметру у вищеописаних моделях розсіяння є суперечливим: розглянуті 

моделі є мікроскопічні, тому вони повинні описувати макроскопічні 

властивості кристалу, з іншого боку, в цих моделях з самого початку вводиться  

макроскопічний параметр, а потім проводиться опис мікроскопічних і, 

відповідно, макроскопічних процесів. 

У цьому розділі будуть розглянуті моделі розсіяння носіїв заряду на 

дефектах кристалічної решітки, в яких будуть відсутні вищевказані недоліки. 

По-перше, в якості області, з якою взаємодіє носій заряду, буде вибиратися 

область кристалу, об’єм якої не перевищує об’єму однієї елементарної комірки. 

Такий вибір області взаємодії обумовлений тим, що елементарна комірка є 

найменшою структурною одиницею кристалу, з якою взаємодіє носій. По-

друге, буде припускатися, що потенціал взаємодії дефекту з носієм заряду не 

залежить від діелектричної проникності кристалу, тобто, буде покладено, що 

діелектрична проникність рівна одиниці 1  . 
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2.1. Потенціал іонізованої домішки 

 

Позитивно або негативно заряджений іон домішки створює в кристалічній 

решітці напівпровідника   кулонівське поле з потенціалом : 

 

r 
e Z

4
1)r( i

0
   ,                                              (2.1) 

 

де iZ  – кратність іонізації домішки і також враховано, що діелектрична 

проникність 1 . 

Потенціальна енергія взаємодії носія заряду з полем домішки має вид : 

 

r 
e Z

4
1)r(U

2
i

0
  .                                              (2.2) 

 

Приймаючи до уваги принцип близькодії припускається, що величина  r  

змінюється в межах від  0  до  0a  ,тобто,  0ІД ar   , де  ІД  ( 10 ІД   ) –

підгоночний параметр, який вибирається таким чином, щоб узгодити теорію та 

експеримент. Якщо верхня межа параметра  ІД  рівна одиниці, то вся 

розглянута теорія залишається в рамках першого наближення теорії збурень, 

тобто, в даному підході відсутня математична некоректність, характерна для 

далекодіючої теорії (див. зауваження до розділу 1.2.2). 

Слід також відзначити, що такий спосіб обмеження області дії потенціалу 

домішки обумовлений тим, що на теперішній час точний вид потенціальної 

енергії носія заряду в кристалічній решітці залишається невідомим. 

Приймемо, що хвильова функція носія заряду має вид плоскої хвилі, 

нормованої на одиницю об’єму (наближення ефективної маси): 
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)  iexp(
V
1)( rkrk   .                                          (2.3) 

 

Матричний елемент для переходу носія заряду з стану k  в стан  k  під 

дією потенціальної енергії   rU    визначається з виразу: 

 

    rrqkk  d  i exp 
r
1

V   4
e Z |r U|
0

2
i  


 ,                           (2.4) 

 

де  kkq   . 

Для обчислення інтегралу в (2.4) введемо полярну систему координат, при 

цьому направимо вісь  "Z" вздовж вектора  q  . Тоді   і    будуть сферичними 

координатами вектора r  : 
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де  0ІД a R   - радіус дії близькодіючого потенціалу. 

Інтегрування по кутовим змінним    і    дає  
q

qr  sin 4  , а інтегрування по 

радіальній змінній дає наступний вираз для інтеграла: 

                                                      

     
2

R

0 0

 2

0 q
 qR cos -1   4 d d r d r   sin  cos r q i exp   qI 

 
      .   (2.6) 

 

Попередній розрахунок показує, що хвильовий вектор носія заряду  k  ( і, 

відповідно, вектор  q  ) міняються в межах від  0  до -19 м 10  при зміні енергії 
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носія від 0  до  Tk 10 B  (що відповідає енергії   99 % загальної кількості носіїв 

заряду) в інтервалі температур  K 300 - 2.4  . З представленої на рис. 2.1 залеж-  

 

 

Рис. 2.1. Залежність функції   
 0I

I q   від  | |q kk   . 

ності видно, що в межах зміни величини хвильового вектора носія  k  

виконується умова: 

 
    2R  2 0I I q  .                                                 (2.7) 

 
З врахуванням цього матричний елемент переходу приймає вид : 
 
 
 

 
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2
ІД

2
0

2
i

 V 2
  a eZ

 |r U|



 kk  .                                        (2.8) 

 

Використовуючи цей вираз, для ймовірності переходу носія з стану k  в стан k  

за рахунок розсіяння на іонізованій домішці отримаємо наступний вираз [29-

35,208,329]:  

                              )(    |r U|  N  2),(W 2 
ІД kkkkkk 


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де  N  - загальна кількість іонізованих домішок у кристалі;  iN  - 

концентрація іонізованих домішок. 

Необхідно зауважити, що сильна степенева залежність підгоночного 

параметра  ІД  ( параметр входить у вираз (2.9) у четвертій  степені) різко 

обмежує можливість вибору його чисельного значення.  

Слід відзначити, що вираз для ймовірності переходу (2.9) може бути 

використаний як для електронів, так і для важких дірок, тому що при його 

виведенні не конкретизувався тип носія заряду. 

 

2.2. Потенціал нейтральної домішки 

 

При описі процесу розсіяння носія заряду на близькодіючому потенціалі 

нейтральної домішки будемо виходити з моделі Ерджинсоя [16], згідно якої час 

релаксації (випадок пружного розсіяння) визначається з виразу: 

 

22 

3
0НД

em
 4 N 201





 ,                                             (2.10) 

 

де НДN  - концентрація нейтральних домішок;  m  - ефективна маса носія 

заряду; у виразі (2.10) враховано, що діелектрична проникність  1 , тим 

самим, виключається використання макроскопічного параметра в 

мікроскопічній моделі. 

Якщо виходити з виразу,  що зв’язує час релаксації та ймовірність 

переходу  
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 
    kkk   d  cos - 1 ,W
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V 21

3 


 ,                                (2.11) 

 

де    - кут між векторами  k  та  k  , то з (2.11) отримаємо вираз для 

ймовірності переходу при розсіяння носія заряду на нейтральній домішці: 
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де     kk  - хвильовий вектор носія заряду. 

Зробимо наступне припущення щодо радіусу дії поля нейтральної 

домішки: припустимо, що радіус дії поля нейтральної домішки рівний 

наближено половині величини сталої решітки. Таке припущення можна 

обґрунтувати тим, що поле нейтральної має радіус дії менший, ніж поле 

зарядженої домішки, для якої верхня межа радіусу дії була прийнята рівна 

сталій решітці (див. попередній розділ). В моделі Ерджинсоя радіус дії поля 

нейтральної домішки складав величину радіуса Бора Ba ( випадок розсіяння на 

нейтральному атомі водню). Для розглянути в даній дисертаційній роботі 

сполуках АIIBVI та АІІIВV  величина половина сталої решітки складає   3 A  , що 

дорівнює наближено 5 Ba  . Отже, зробивши заміну BB a 5a   в (2.12), 

отримаємо вираз для ймовірності переходу при розсіяння носія заряду на 

близькодіючому потенціалі нейтральної домішки [36-42]: 

 

)(
km V

 N  a 100
),(W 2 

3
НДB

2

НД kkkk 





 


 .                      (2.13) 

 

Якщо прийняти до уваги, що     







 
k  k m 2  , то для електронів 

зони провідності, що мають непараболічний закон дисперсії, отримаємо: 
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
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
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

 .                 (2.14) 

 

Для важких дірок валентної зони, що мають параболічний закон дисперсії 

 

    21
g

21

2
hhm 2k  








 ,                                        (2.15)  

 

hhm  - ефективна маса важких дірок, отримаємо наступний вираз для 

ймовірності розсіяння: 
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 .               (2.16) 

 

Необхідно відзначити, що в (2.14) та (2.16) за початок відліку енергії 

прийнято дно зони провідності. 

 

2.3. Потенціал центру статичної деформації 

 

Електричний потенціал статичної деформації є подібний до потенціалу 

точкового диполя. Згідно виразу (1.39) він має наступний вид: 

 

  5
0

3 
014

r
zy  x 

 
b e 9 


 r .                                             (2.17) 

 

 З метою уникнення недоліків, характерних для далекодіючих моделей, 

зробимо наступні припущення: 
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1). Беручи до уваги принцип близькодії, приймемо, що величина  
0b  , яка 

зв’язана з розміром дефекту, рівна постійній решітки, тобто, поле дефекту 

статичної деформації діє тільки в межах однієї елементарної комірки; 

2). Приймемо, що діелектрична проникність кристалу    рівна одиниці. 

3). Так як і в роботі [18] приймемо, що потенціал дефекту статичної деформації 

не залежить від напрямку в просторі, а залежить лише від відстані до центру 

дефекту, тобто, є сферично-симетричним. 

З врахуванням цих припущень близькодіючий потенціал дефекту статичної 

деформації має вид: 
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014
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
 r  ,                                             (2.18) 

 

Відповідно потенціальна енергія носія заряду в полі дефекту визначається з 

виразу: 

 

  2
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3 
014

r
1 

 
a e e 9 U


r  .                                          (2.19) 

 

Приймемо, що хвильова функція носія заряду має вид плоскої хвилі, 

нормованої на одиницю об’єму (наближення ефективної маси): 

 

)  iexp(
V
1)( rkrk   .                                          (2.20) 

 

Матричний елемент для переходу носія заряду з стану k  в стан  k  під 

дією потенціальної енергії   rU   (2.19)  визначається з виразу: 
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де  kkq   . 

Для обчислення інтегралу в (2.21) введемо полярну систему координат, при 

цьому направимо вісь  "Z" вздовж вектора  q  . Тоді   і    будуть сферичними 

координатами вектора r  : 
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           (2.22) 

 

де  м10 R -10  - радіус дії близькодіючого потенціалу. 

Інтегрування по кутовим змінним    і    дає  
qr

qr  sin 4  , а інтегрування по 

радіальній змінній дає наступний вираз для інтеграла: 

 

     
q

R q  Si 4 d d r d   sin  cos r q i exp   qRI
R

0 0

 2

0


 

     ,      (2.23) 

 

де   xSi  - інтегральний синус, що визначається з виразу: 

 

  z d 
z

z sinxSi
x

0
  .                                                  (2.24) 

 

Попередній розрахунок показує, що хвильовий вектор носія заряду  k  ( і, 

відповідно, вектор  q  ) міняються в межах від  0  до -19 м 10  при зміні енергії 

носія від 0  до  Tk 10 B  (що відповідає енергії   99 % загальної кількості носіїв 

заряду) в інтервалі температур  K 300 - 2.4  . З представленої на рис. 2.2 залеж-  
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Рис. 2.2. Залежність функції   R qSi   від  | |q kk  . 

 
ності видно, що в межах зміни величини хвильового вектора носія  k  та при 

м10 R -10  виконується умова: 

 

  0.1 C Rq Si   .                                                  (2.25) 

 

З врахуванням цього матричний елемент переходу приймає вид : 
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22
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 kk  .                               (2.26) 

 

Використовуючи цей вираз, для ймовірності переходу носія з стану k  в стан k  

за рахунок розсіяння на потенціалі статичної деформації отримаємо наступний 

вираз [43-49]:  

 

                              kkkkkk      |r U|  N  2),(W 2 
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 .               (2.27) 

 

де  N  - загальна кількість центрів статичної деформації у кристалі;  СДN  - 

концентрація центрів статичної деформації. 

Слід відзначити, що вираз для ймовірності переходу (2.27) може бути 

використаний як для електронів, так і для важких дірок, тому що при його 

виведенні не конкретизувався тип носія заряду. 

 

2.4. Потенціал взаємодії носіїв заряду з акустичним фононом 

 

Запишемо потенціальну енергію взаємодії носія заряду з акустичним 

фононом у вигляді [50,51]: 

 

 z y, x,   ,   HHV SV H 210  


Q  ,                 (2.28) 

 

де  0V  - періодичне поле недеформованого кристалу;  212
1 QQQ   ; 1Q  , 

2Q  - зміщення атомів елементарної комірки; 















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
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  
x 
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x 
Q  

2
1S








  - 

макроскопічний тензор деформації;   VV   - симетрична частина 

коефіцієнта при першій похідній в розкладі в ряд  H 


 по   1,2i i Q ; у виразі 

(2.28) та нижче використовується прийняте в тензорному аналізі сумування по 

індексам, що повторюються. 

Відомо, що при акустичних коливаннях зміщення атомів елементарної 

комірки структури цинкової обманки однакове, а вектор поляризації 

кристалічних коливань  j,о q  є дійсним і одиничним [10]:  
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де   B2A1A MM x1M xM   - маса елементарної комірки твердого 

розчину B2A1A x1x   (А1, А2 – елементи другої групи; В- елемент шостої групи); 

 qjb   і   q
jb  -  оператори анігіляції та народження фононів j – ої гілки 

коливань з хвильовим вектором  q  ;     
2
ann 

2
ann 0

31
0

32n jia   

    1,2 n ,n ,n  ,
2
a nn 321

0
21  k  , i,  j,  k – одиничні вектори вздовж головних 

осей кристалу з структурою цинкової обманки. 

Слід зауважити, що вектори зміщення атомів (2.29) є функціями від 

дискретних змінних   21321 n ,n ,n QQQQ  . Такий вибір функціональної 

залежності вектора зміщення обумовлений тим, що надалі при застосуванні 

принципу близькодії до процесу розсіяння носія заряду (тобто, до розсіяння 

носія на одній елементарній комірці) дискретність кристалічної решітки 

відіграє важливу роль. Тому вектор зміщення вибирається у виді (2.29) , а не 

використовуються вирази (1.55) та (1.56), які справедливі для наближення 

континуума.  

З врахуванням (2.29) вираз для  1H 


 буде мати вид: 
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Для визначення гамільтоніану 2H 


 необхідно визначити компоненти 

макроскопічного тензора деформації, які визначаються через похідні  




x 
Q 


 . 

Враховуючи те, що компоненти вектора зміщення  Q  є функціями дискретних 
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змінних  ( 321 n ;n; n )  , замінимо частинну похідну компоненти вектора Q  по 

координаті  x  наступним виразом: 
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  (2.31) 

 

Як видно з виразу для  na  (див. (2.29) ) мінімальне значення  x   для 

структури цинкової обманки рівне  
2
a0  . Коефіцієнт при   qjb   у квадратних 

дужках  співвідношення (2.29) у виразі  )n,n,n(Q)n,n,1n(Q 321321    буде 

мати наступний вираз: 
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Враховуючи, що мають місце співвідношення   

 

1qa y0    ;  1qa z0  ,                                          (2.33) 

 

 розкладемо експоненту в ряд: 
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Тоді отримаємо остаточний вираз для коефіцієнта при   qjb   у квадратних 

дужках  співвідношення (2.29) у виразі  )n,n,n(Q)n,n,1n(Q 321321    : 
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(2.35) 

 

Коефіцієнт при   q
jb   у квадратних дужках  співвідношення (2.29) у 

виразі  )n,n,n(Q)n,n,1n(Q 321321    буде мати наступний вираз: 
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Враховуючи (2.33), розкладемо експоненту в ряд 
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і отримаємо вираз для коефіцієнта при   q
jb   у квадратних дужках  

співвідношення (2.29) у виразі  )n,n,n(Q)n,n,1n(Q 321321    : 
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Використовуючи (2.35) та (2.38), отримаємо вираз  : 

 

     

        .    i-exp b  iexp b                                                   

qq  i j,
MN2x 

)n,n,n(Q)n,n,1n(Q

njnj

j 
zy

21

j

321321

aqqaqq

q
qq


















 

 



(2.39) 

 

Коефіцієнт при   qjb   у квадратних дужках  співвідношення (2.29) у виразі  

)n,n,n(Q)n,1n,n(Q 321321    буде мати наступний вираз: 

 

      

      

        












 







 








 







 

1qq
2
a iexpnnqnnqnnq

2
a i exp

  nnqnnqnnq
2
a i exp -        

 - 1nnqnnq1nnq
2
a i exp        

zx
0

21z31y32x
0

21z31y32x
0

21z31y32x
0

. (2.40) 

 

Враховуючи співвідношення (2.33), а також  

 

1 q a x0   ,                                                      (2.41) 

 

розкладемо експоненту в ряд: 

 

   zx
0

zx
0 qq

2
a i  1 qq

2
a iexp 



   .                           (2.42) 

 

Тоді отримаємо остаточний вираз для коефіцієнта при   qjb   у квадратних 

дужках  співвідношення (2.29) у виразі  )n,n,n(Q)n,1n,n(Q 321321    : 
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        

    .   i exp qq 
2
a i                                     

nnqnnqnnq
2
a i exp qq

2
a i     

nzx
0

21z31y32x
0

zx
0

aq








 

   (2.43) 

Коефіцієнт при   q
jb   у квадратних дужках  співвідношення (2.29) у 

виразі  )n,n,n(Q)n,1n,n(Q 321321    буде мати наступний вираз: 

 

      

        

         .1qq
2
ai-exp nnqnnqnnq

2
ai-exp

2.44                               nnqnnqnnq
2
a i- exp -        

 - 1nnqnnq1nnq
2
a i- exp        

zx
0

21z31y32x
0

21z31y32x
0

21z31y32x
0













 







 








 







 

 

 

Враховуючи співвідношення (2.33) та (2.41), розкладемо експоненту в ряд 

 

   zx
0

zx
0 qq

2
ai-1   qq

2
ai-exp 



                                          (2.45) 

 

і отримаємо вираз для коефіцієнта при   q
jb   у квадратних дужках  

співвідношення (2.29) у виразі  )n,n,n(Q)n,1n,n(Q 321321    : 

 

        

    .   i- exp qq 
2
a i                                      

nnqnnqnnq
2
a i - exp  qq

2
a i -      

nzx
0

21z31y32x
0

zx
0

aq








 

     (2.46) 

 

Використовуючи (2.43) та (2.46), отримаємо вираз  : 
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     

        .    i-exp b  iexp b                                                   

qq  i j,
MN2x 

)n,n,n(Q)n,1n,n(Q

njnj

j 
zx

21

j

321321

aqqaqq

q
qq


















 

 



  (2.47) 

 

Коефіцієнт при   qjb   у квадратних дужках  співвідношення (2.29) у виразі  

)n,n,n(Q)1n,n,n(Q 321321    буде мати наступний вираз: 

 

      

      

         .1qq
2
a iexpnnqnnqnnq

2
a i exp

  nnqnnqnnq
2
a i exp -        

 - nnq1nnq1nnq
2
a i exp        

yx
0

21z31y32x
0

21z31y32x
0

21z31y32x
0













 







 








 







 

 (2.48) 

 

Враховуючи співвідношення (2.33) та (2.41), розкладемо експоненту в ряд 

 

   yx
0

yx
0 qq

2
a i  1 qq

2
a iexp 



   .                                 (2.49) 

 

Тоді отримаємо остаточний вираз для коефіцієнта при   qjb   у квадратних 

дужках  співвідношення (2.29) у виразі  )n,n,n(Q)1n,n,n(Q 321321    : 

 

        

    .   i exp qq 
2
a i                                     

nnqnnqnnq
2
a i exp qq

2
a i     

nyx
0

21z31y32x
0

yx
0

aq








 

(2.50) 

 

Коефіцієнт при   q
jb   у квадратних дужках  співвідношення (2.29) у 

виразі  )n,n,n(Q)1n,n,n(Q 321321    буде мати наступний вираз: 
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      

        

         .1qq
2
ai-exp nnqnnqnnq

2
ai-exp

2.51                               nnqnnqnnq
2
a i- exp -        

 - nnq1nnq1nnq
2
a i- exp        

yx
0

21z31y32x
0

21z31y32x
0

21z31y32x
0













 







 








 







 

 

 

Враховуючи співвідношення (2.33) та (2.41), розкладемо експоненту в ряд 

 

   yx
0

yx
0 qq

2
ai-1   qq

2
ai-exp 



                                           (2.52) 

 

і отримаємо вираз для коефіцієнта при   q
jb   у квадратних дужках  

співвідношення (2.29) у виразі  )n,n,n(Q)1n,n,n(Q 321321    : 

 

        

    .   i- exp qq 
2
a i                                      

nnqnnqnnq
2
a i - exp  qq

2
a i -      

nyx
0

21z31y32x
0

yx
0

aq








 

      (2.53) 

 

Використовуючи (2.50) та (2.53), отримаємо вираз  : 

 

     

        .    i-exp b  iexp b                                                   

qq  i j,
MN2x 

)n,n,n(Q)1n,n,n(Q

njnj

j 
yx

21

j

321321

aqqaqq

q
qq


















 

 



  (2.54) 

 

Використовуючи (2.39), (2.47) та (2.54), на основі співвідношення (2.31) 

отримаємо вираз для частинної похідної компоненти вектора Q  по координаті  

x : 
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         

    .    i-exp b                                     

-   iexp b  qqq  i 2 j,
MN2x 

Q

nj

nj
j 

zyx

21

j

aqq

aqqq
qq




















 
 




      (2.55) 

 

Для знаходження частинних похідних компонентів вектора Q  по 

координатах  y  та  z  зробимо підстановки, аналогічні до (2.31) : 

 

; 
y 

)n,n,n(Q)1n,n,n(Q
y 

)n,n,n(Q)n,1n,n(Q
y 

)n,n,n(Q)n,n,1n(Q  
y 

Q

321321321321

321321






















(2.56) 

. 
z 

)n,n,n(Q)1n,n,n(Q
z 

)n,n,n(Q)n,1n,n(Q
z 

)n,n,n(Q)n,n,1n(Q  
z 

Q

321321321321

321321





















(2.57) 

 

З виразу для  na  (див. (2.29) ) видно, що мінімальне значення  y   та z   

для структури цинкової обманки рівне  
2
a0  . Тому процедура визначення 

похідних   
y 

Q

   та   

z 
Q

   така ж сама, як і для   

x 
Q

  . Тоді отримаємо остаточні 

вирази для частинних похідних компонентів вектора Q  по координатах y та z : 

 

         

    .    i-exp b                                     

-   iexp b  qqq  i 2 j,
MN2y 

Q

nj

nj
j 

zyx

21

j

aqq

aqqq
qq




















 
 




  (2.58) 
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         

    .    i-exp b                                     

-   iexp b  qqq  i 2 j,
MN2z 

Q

nj

nj
j 

zyx

21

j

aqq

aqqq
qq




















 
 




     (2.59) 

 

З виразів (2.55), (2.58) та (2.59) можна визначити компоненти 

макроскопічного тензора деформації: 

 

      

          .    i-exp b     iexp b   qqq          

    j,  j,  
MN2

 i  
x 
Q 

  
x 
Q  

2
1S

njnjzyx

j 

21

j

aqqaqq

qq
qq





































  







 




  (2.60) 

 

З врахуванням (2.60) вираз для  гамільтоніана 2H 


 буде мати вид: 

 

      

           ,   i-exp b     iexp b   qqq          

  V   j,  j,  
MN2

 iH

njnjzyx

j 

21

j
2

aqqaqq

qq
qq















   




          (2.61) 

 

а гамільтоніан взаємодії носія заряду з акустичним фононом визначатиметься з 

виразу: 

 

            

        

        .    i-exp b     iexp b      

  qqq V   j  j  
MN2

 i     

   i-exp b  iexp b  jV
MN2

H

njnj

j 
zyx

21

j

njnj
j 

0

21

j

aqqaqq

qq
q

aqqaqqq
q

q

q







































 




,,

,о





(2.62)  
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Для обчислення матричного елементу переходу вибираємо хвильову 

функцію системи  " носій заряду + акустичний фонон" у виді: 

 

  ,)x...x,x( )  iexp(  u
V
1  n21j z

 rkk                                       (2.63) 

 

де  )x...x,x( n21  - хвильова функція системи незалежних гармонічний 

осциляторів, що залежить від чисел заповнення  n21 x...x,x  ;  
zj uk - амплітуди 

Блоха, виражені через функції Лютінгера-Кона. 

Необхідно зауважити, що в подальшому при розрахунку матричних 

елементів зміна координат носія заряду буде розглядатися лише в межах однієї 

елементарної комірки, тим самим, гамільтоніан взаємодії (2.62) стає 

близькодіючим. 

Матричний елемент переходу для гамільтоніана  1H 


 , обчислений  на 

основі функцій (2.63), має вид: 

 

  

   
       ;dx...dxdx )x...x,x(   i-exp b                 

   iexp b )x...x,x( du )j,(
x
V                 

  u  iexp 
)(NM2

 
V
1,x|H|,x

n21n21nj

njn21j 
0

j 
j ,

2
1

j
1

z

z











aqq

aqqrq

rkk
q

kk

k

k
q

qq


































       (2.64)  

 

Враховуючи тотожність 

 

0
0 H

x x 
V 

 




  ,                                          (2.65) 

 

для інтеграла по координатам в (2.64)  отримаємо: 
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  

  

  

    ,du 
x

u  iexpE )j,(  

du E 
x

u  iexp)j,(

du H 
x

u  iexp)j,(

du 
x
Vu  iexp)j,(   
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            (2.66) 

 

де  0E  - власне значення незбуреного гамільтоніана. 

Згідно [50,51] останній інтеграл в (2.66) рівний нулю. 

Матричний елемент переходу для гамільтоніана  2H 


 , обчислений  на 

основі функцій (2.63), має вид: 
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Для розрахунку інтеграла по квантовим числам гармонічних осциляторів 

використаємо співвідношення для однієї поздовжньої (LO) та двох поперечних 

(TO) акустичних мод: 
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    . 1Ndx...dxdx )x...x,x( b x...x,x
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Прийнявши до уваги (1.65) та (1.66), отримаємо для цих інтегралів 
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де  jv - поздовжня та поперечні швидкості звуку в кристалі. 

Тоді інтеграл по квантовим числам гармонічних осциляторів для однієї 

поздовжньої (LO) та двох поперечних (TO) акустичних мод визначається з 

виразу: 

 

         
 
   

 .   i-exp
       iexp

q v 
Tkdx...dxdx )x...x,x(

   i-exp b  iexp b x...x,x

n

n
21

j

B
n21n21

njnjn21




















 

aq
aq

aqqaqq






                 (2.70) 

 

Інтеграл по координатам в (2.67) представимо у виді: 
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    (2.71) 

 

де  
4

a 3
0  - об’єм елементарної комірки;  AKE  - деякий ефективний 

потенціал деформації. 

Величина  AKE  для електронів зони провідності визначається на основі 

амплітуд Блоха 
zj uk , представлених в [52,53]: 
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де Z ,Y ,X  - амплітуди Люттінгера-Кона; yx kkk   ;   2Y i XR   ; 
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1

 - спінори Паулі .  

Коефіцієнти   c b, ,a в (2.72) визначаються з виразів: 
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де   , , g  визначаються з (1.2). 

Інтегрування в (2.71) на основі функцій (2.72) дає шість величин 0I  для LO 

та TO мод, а також для переходів між спіновими станами [53]: 
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де  n m, ,l  - деформаційні потенціали рівнів 8   та  7  ;  С деформаційний 

потенціал рівня  6  (величини C n, m, ,l  визначаються з експерименту); 

       , cos-1 2
k
q ;

k 4
q

2
 cos1e 2

22
2
3 


 - кут між векторами  k  та  k  .  

Для оцінки величини ефективного потенціалу деформації AKE  для 

електронів підставимо в (2.74) середні значення коефіцієнтів  c b, ,a  та  cos : 

 

0 cos  ; 5.0cba    .                                         (2.75) 

 

Серед шести величин (2.74) вибираємо найбільше і прирівнюємо коефіцієнт 

при  q  до AKE . 

Величина  AKE  для важких дірок валентної зони визначається на основі 

ефективного акустичного потенціалу деформації, запровадженого в роботі [54]: 
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де  деформаційні потенціали для важких дірок валентної зони  d,b,a  

означені в роботі [55] ; величини  lC  та tC  визначаються  з виразів: 

 

  5C4C2C3C 441211l  ;  5/)C3CC(C 441211t   ;        (2.77) 

 

С11 , С12 , С44 – пружні константи. 

Визначивши таким чином ефективний потенціал деформації AKE , з (2.67) 

на основі (2.70) отримаємо: 
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Для обчислення суми по  q  в (2.78) зробимо наступне спрощення -  

враховуючи квазінеперевний характер зміни величини  q , перейдемо від 

сумування до інтегрування по q : 
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Далі замінюємо інтегрування по кубу з ребром  
0a
 2  інтегруванням по сфері з 

ефективним радіусом  
0a
  , перейшовши при цьому від декартових координат 

до сферичних: 
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Тоді для доданка суми в матричному елементі (2.78), що містить )  iexp( naq , 

отримаємо вираз: 
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 .         (2.81) 

 

Направимо вісь  "Z" вздовж вектора  na , тоді вираз для інтеграла прийме вид: 
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Інтегрування по кутовим змінним    і    дає  
n

n
a

qa  sinq  4  , а інтегрування 

по радіальній змінній дає наступний вираз для інтеграла: 

 

  3
n

nnn
АКn

a
cosQa Qa Qa sin  4aI 

   ,                                 (2.83) 

 

де  
0a

Q 
  . 

Аналогічний вираз отримаємо і для доданка суми в матричному елементі (2.78), 

що містить )  iexp( naq  . 

З представленої на рис. 2.3 залежності видно, що в межах дії потенціалу 

взаємодії ( м10~a 10
n

  ) виконується умова: 
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Рис. 2.3. Залежність функції  
 
 АК

АКn

0I
aI

 від  na   . 

    3
0

4
3

АКАКn
a

 
3
4Q  

3
40IaI    .                                (2.84) 

 

Тоді для однієї поздовжньої (LO) коливальної моди в матричному елементі 

(2.78) отримаємо вираз: 
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де матриця  
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1

 означає, що даному матричному елементу відповідає два 

матричних елемента: один для множника  )  iexp( naq  , другий - )  iexp( naq . 

Аналогічно для двох поперечних (ТО) коливальних мод отримаємо: 
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Остаточний вираз для матричного елементу переходу має вид: 
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З врахуванням цього ймовірність переходу носія заряду при взаємодії з 

акустичним фононом визначається з виразу [29-35,208]: 
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  (2.88)           

 

де   kk qq ,x|H|,x 2  - матричні елементи, що відповідають множникам  

)  iexp( naq  та )  iexp( naq   у виразі (2.78), а також враховано переходи з 

переворотом спіна (множник 2 перед квадратними дужками) і пружний 

характер розсіяння носія на акустичному фононі. 

Слід відзначити, що вираз для ймовірності переходу (2.88) може бути 

використаний як для електронів, так і для важких дірок з підстановкою 

відповідного значення ефективного потенціалу деформації AKE . 

 

2.5. Потенціал взаємодії носіїв заряду з неполярним оптичним фононом 

 

Запишемо потенціальну енергію взаємодії носія заряду з неполярним 

оптичним фононом  у виді [56]: 

 

 rWQ 0
НПОH  ,                                              (2.89) 
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де   rW 0  - оптичний деформаційний потенціал, який є періодичною 

функцією з періодом, рівним періоду кристалічної решітки; 21 QQQ  , 

 1,2s s Q  - зміщення атомів елементарної комірки. 

Відомо, що при оптичних коливаннях центр маси елементарної комірки 

майже не зміщується. Тоді для векторів поляризації      1,2s  ,ξ js q  

виконуються співвідношення [10]: 

 

        , 0,ξ ,ξ   ; ,ξ ,ξ 21
2

2
2

1  jMjMMjMjM BxBx qqqq   (2.90) 

 

де    2A1Ax M x1M xM  ;   B2A1A MM x1M xM   - маса 

елементарної комірки твердого розчину B2A1A x1x   (А1, А2 – елементи другої 

групи; В- елемент шостої групи). 

Звідси отримаємо: 
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  ,               (2.91) 

 

де   j,ξ q  - одиничний вектор, що визначає напрямок зміщення атома xM  

при коливання решітки. 

Тоді для різниці цих двох векторів поляризації можна записати: 

 

       j
MM
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MM
MMjj

BxBx

Bx ,ξ 
 

,ξ 
 

,ξ,ξ 21 qqqq 


  .                (2.92) 

 

Враховуючи це співвідношення, для вектора 21 QQQ   отримаємо вираз: 

 

               i-exp b  iexp b  j,
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Остаточний вираз для потенціальної енергії взаємодії носія заряду з 

неполярним оптичним фононом матиме вид: 
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     (2.94) 

 

Зауважимо, що надалі зміна координат носія заряду буде розглядатися 

тільки в межах однієї елементарної комірки, тобто, гамільтоніан (2.94) стає 

близькодіючим. 

Для обчислення матричного елементу переходу вибираємо хвильову 

функцію системи  " носій заряду + неполярний оптичний фонон" у виді: 

 

  ,)x...x,x( )  iexp(  
V
1  n21 rk                                       (2.95) 

 

де  )x...x,x( n21  - хвильова функція системи незалежних гармонічний 

осциляторів, що залежить від чисел заповнення  n21 x...x,x  . 

Матричний елемент переходу для гамільтоніана  НПОH 


 , обчислений  на 

основі функцій (2.95), має вид: 
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Інтеграл по координатам носія заряду в (2.96) представимо у виді: 
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              (2.97) 

 

де  
4

a 3
0  - об’єм елементарної комірки;  НПОE  - деякий ефективний 

потенціал деформації. 

Оцінка величини ефективного потенціалу деформації  НПОE  для електронів 

зони провідності проводиться на основі результатів роботи [56], згідно якої 

інтеграл по елементарній комірці від функції     rWq 0j, ξ   означався на 

амплітудах Блоха (2.72): 

 

    rrWq kk d u  j,  uaI
zzzz j 
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ξ  .                (2.98) 

 

Використання функцій Блоха для обчислення (2.98) дає наступні вирази для так 

званих констант оптичного потенціалу деформації: 
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                                             (2.99) 

 

Оцінка цих констант, проведена в роботі [56], показує, що виконується 

умова : 

 

10 d  d   .                                                (2.100)  
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Враховуючи, що точний вид функції   rW 0   невідомий, приймалося, що для 

електронів зони провідності величина  НПОE   рівна найбільшому із значень 

констант оптичного потенціалу деформації: 

 

0НПО dE  .                                                (2.101) 

 

Величина  НПОE  для важких дірок валентної зони визначається на основі 

ефективного оптичного потенціалу деформації, запровадженого в роботах [57-

59]: 
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де    - густина кристалу;   0 
LO    частота поздовжніх оптичних 

коливань при 0q  ; tl C  ,C  визначаються з виразів (2.77). 

Визначивши таким чином ефективний потенціал деформації НПОE  з (2.96)  

на основі (2.101) та (2.102) отримаємо: 
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Для розрахунку інтеграла по квантовим числам гармонічних осциляторів 

використаємо співвідношення (2.68) для поглинання та випромінювання 

фононів відповідно: 
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Якщо врахувати наявність однієї поздовжньої (LO) та двох поперечних (ТО) 

коливальних мод,  то матричний елемент переходу буде мати вид: 
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                     (2.105) 

 

де  LO  , ТO1 , ТO2  значення частот оптичних коливань, що відповідають 

залежностям    4,5,6j   j q  при  0q  . 

Для обчислення суми по  q  в (2.105) зробимо наступне спрощення -  

враховуючи квазінеперевний характер зміни величини  q , перейдемо від 

сумування до інтегрування по q : 
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Далі замінюємо інтегрування по кубу з ребром  
0a
 2  інтегруванням по сфері з 

ефективним радіусом  
0a
  , перейшовши при цьому від декартових координат 

до сферичних: 
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Тоді для доданків суми в матричному елементі (2.105), що містять )  iexp( naq , 

отримаємо вираз: 
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а для доданків суми в матричному елементі (2.105), що містять )  iexp( naq , 

отримаємо вираз: 
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Для обчислення інтегралу в (2.108) направимо вісь  "Z" вздовж вектора  na , 

тоді вираз для інтеграла прийме вид: 
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Інтегрування по кутовим змінним    і    дає  
n

n
a

qa  sinq  4  , а інтегрування 

по радіальній змінній дає наступний вираз для інтеграла: 
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де  
0a

Q 
  . 

Аналогічний вираз отримаємо і при обчисленні інтеграла в (2.109). Вираз 

(2.111) еквівалентний виразу (2.83) і характеризується залежністю  naI , 

представленою на рис. 2.3. З цієї залежності видно, що в межах дії потенціалу 

взаємодії ( м10~a 10
n

  ) виконується умова: 
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Тоді для сум в (2.108) та (2.109) отримаємо наступні вирази: 
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На основі цих співвідношень отримаємо остаточний вираз для матричного 

елемента: 
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Припустимо, що частоти двох поперечних коливальних мод ТО1 та ТО2 

однакові: 

 

TOTO2TO1   .                                       (2.116) 

 

З врахуванням цього ймовірність переходу носія заряду при взаємодії з 

неполярним оптичним фононом визначається з виразу [29-35,208]: 
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(2.117)            

 

де    TO LO W  ; W  - відповідні матричні елементи (2.115) для поздовжньої та 

поперечної мод і для процесів поглинання та випромінювання фононів, а також 

враховано переходи з переворотом спіна (множник 2 перед квадратними 

дужками). 
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Слід відзначити, що вираз для ймовірності переходу (2.117) може бути 

використаний як для електронів, так і для важких дірок з підстановкою 

відповідного значення ефективного потенціалу деформації НПОE . 

 

 

2.6. Потенціал взаємодії носіїв заряду з полярним оптичним фононом 

 

Оптичні коливання кристалічної решітки напівпровідникових сполук  

АIIBVI супроводжуються коливаннями дипольного моменту елементарної 

комірки. Зміна дипольного моменту елементарної комірки, що містить два 

атоми, визначається з виразу: 

 

  QQQd  e e 21  .                                               (2.118) 

 

Приймаючи до уваги вирази (2.91) – (2.93), для величини  d  отримаємо 

співвідношення: 
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Зміна дипольного моменту елементарної комірки супроводжується зміною 

вектора поляризації елементарної комірки, що визначається виразом: 
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     (2.120) 

 

Слід зауважити, що вектор поляризації (2.120) є функцією від дискретних 

змінних  321 n ,n ,nPP  . Такий вибір функціональної залежності вектора 
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поляризації обумовлений тим, що надалі при застосуванні принципу близькодії 

до процесу розсіяння носія заряду (тобто, до розсіяння носія на одній 

елементарній комірці) дискретність кристалічної решітки відіграє важливу 

роль. 

Як відомо з електростатики [60], наявність поляризації   321 n ,n ,nP  

означає, що в кристалічній решітці існує зв’язаний заряд з об’ємною густиною, 

яка визначається наступним чином: 

 

 321 n ,n ,n div -  P  .                                         (2.121) 

 

Для визначення густини зв’язаного заряду необхідно визначити похідні  

вектора поляризації по координатах  z y, x, 
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 . Враховуючи те, що 

компоненти вектора поляризації   321 n ,n ,nP  є функціями дискретних змінних  

( 321 n ;n; n )  , замінимо частинну похідну компоненти вектора поляризації по 

координаті  x  наступним виразом: 
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  (2.122) 

 

де  
2
ax 0  для структури цинкової обманки. 

Коефіцієнт при   qjb   у квадратних дужках  співвідношення (2.120) у 

виразі  )n,n,n(P)n,n,1n(P 321x321x   буде мати наступний вираз: 
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Враховуючи співвідношення (2.33) розкладемо експоненту в ряд: 
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Тоді отримаємо остаточний вираз для коефіцієнта при   qjb   у квадратних 

дужках  співвідношення (2.120) у виразі  )n,n,n(P)n,n,1n(P 321x321x   : 
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   (2.125) 

 

Коефіцієнт при   q
jb   у квадратних дужках  співвідношення (2.120) у 

виразі  )n,n,n(P)n,n,1n(P 321x321x   буде мати наступний вираз: 
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   (2.126) 

 

Враховуючи (2.33), розкладемо експоненту в ряд 
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і отримаємо вираз для коефіцієнта при   q
jb   у квадратних дужках  

співвідношення (2.120) у виразі  )n,n,n(P)n,n,1n(P 321x321x   : 
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    (2.128) 

 

Використовуючи (2.125) та (2.128), отримаємо вираз  : 
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Коефіцієнт при   qjb   у квадратних дужках  співвідношення (2.120) у 

виразі  )n,n,n(P)n,1n,n(P 321x321x   буде мати наступний вираз: 
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Враховуючи співвідношення (2.33) та (2.41), розкладемо експоненту в ряд: 
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Тоді отримаємо остаточний вираз для коефіцієнта при   qjb   у квадратних 

дужках  співвідношення (2.120) у виразі  )n,n,n(P)n,1n,n(P 321x321x   : 
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    (2.133) 

 

Коефіцієнт при   q
jb   у квадратних дужках  співвідношення (2.120) у 

виразі  )n,n,n(P)n,1n,n(P 321x321x   буде мати наступний вираз: 
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     (2.134) 

 

Враховуючи співвідношення (2.33) та (2.41), розкладемо експоненту в ряд 
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і отримаємо вираз для коефіцієнта при   q
jb   у квадратних дужках  

співвідношення (2.120) у виразі  )n,n,n(P)n,1n,n(P 321x321x   : 
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      (2.136) 

 

Використовуючи (2.133) та (2.136), отримаємо вираз  : 
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  (2.137) 

 

Коефіцієнт при   qjb   у квадратних дужках  співвідношення (2.120) у 

виразі  )n,n,n(P)1n,n,n(P 321x321x   буде мати наступний вираз: 
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       (2.138) 

 

Враховуючи співвідношення (2.33) та (2.41), розкладемо експоненту в ряд 
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Тоді отримаємо остаточний вираз для коефіцієнта при   qjb   у квадратних 

дужках  співвідношення (2.120) у виразі  )n,n,n(P)1n,n,n(P 321x321x   : 
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(2.140) 

 

Коефіцієнт при   q
jb   у квадратних дужках  співвідношення (2.120) у 

виразі  )n,n,n(P)1n,n,n(P 321x321x   буде мати наступний вираз: 
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        (2.141) 

 

Враховуючи співвідношення (2.33) та (2.41), розкладемо експоненту в ряд 
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2
ai-1   qq

2
ai-exp 



                                   (2.142) 

 

і отримаємо вираз для коефіцієнта при   q
jb   у квадратних дужках  

співвідношення (2.120) у виразі  )n,n,n(P)1n,n,n(P 321x321x   : 
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      (2.143) 

 

Використовуючи (2.140) та (2.143), отримаємо вираз  : 
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Використовуючи (2.130), (2.137) та (2.144), на основі співвідношення 

(2.122) отримаємо вираз для частинної похідної компоненти вектора P  по 

координаті  x : 
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(2.145) 

 

Так як мінімальне значення  y   та z   для структури цинкової обманки 

рівне  
2
a0  , то процедура визначення похідних   

y 
Py




 та   

z 
Pz



 така ж сама, як і 

для   
x 

Px

 . Тоді отримаємо остаточні вирази для частинних похідних 

компонентів вектора P  по координатах y та z : 
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(2.147) 

 

Густина зв’язаного заряду визначається з співвідношення: 
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Приймемо до уваги, що вектор  j,qξ  є одиничним і його компоненти, а також 

компоненти вектора q , задовольняють умові:  

                                                      LO- мода:  
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                                                      ТО- мода:  
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                      (2.150) 

 

Тоді для густини зв’язаного заряду отримаємо: 

          .   i-exp b  iexp b q
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  (2.151)                

 

Зауважимо, що густина заряду не залежить від координат в межах 

елементарної комірки const . Зв’язаний заряд створює електричне поле, 

потенціал якого    визначається з рівняння Пуассона: 
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  

        .   i-exp b  iexp b  

 q
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


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
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                      (2.150) 

 

Для розв’язку рівняння Пуассона зробимо наступні спрощення:  

Замінимо елементарну комірку сферою з ефективним радіусом, який 

визначає радіус дій потенціалу взаємодії: 

 

0ПО a   R   ,                                               (2.151) 

 

де  ПО  - підгоночний параметр, який підбирається таким чином, щоб 

узгодити теорію та експеримент. 

 
                    Рис. 2.4. Елементарна комірка структури цинкової обманки. 

                                          Довжина діагоналі  0a 3  AB   . 
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Накладемо обмеження на радіус взаємодії: величина цього радіуса 

міняється в межах від нуля до половини більшої діагоналі елементарної 

комірки (див. рис. 2.4) , тобто, для ПО  виконується умова: 

2
3   0 ПО    .                                                    (2.152) 

 

З математики відомо [61], що так званий потенціал об’ємних мас 
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



  ,                  (2.153) 

 

де  Т  - об’єм сфери радіуса R , задовольняє рівнянню Пуассона  
0

- 

  . 

Так як густина зв’язаного заряду є постійною всередині сфери, то потенціал 

буде мати сферичну симетрію. 

Перейдемо в (2.153) до сферичних координат: 

 

  . 
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  4

r 
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
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Введемо нову змінну  R  замість  , виходячи з виразу: 

 

 cos r r 2rrR 222 ,                                      (2.155) 

 

і врахуємо, що  

 

 d   sinr r  Rd R   .                                             (2.156) 

 

Тоді отримаємо: 
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Для випадку  R  r  0   останній інтеграл в (2.157) буде мати вид: 
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       (2.158) 

 

Звідси отримаємо енергію взаємодії носія заряду з полярними оптичними 

коливаннями кристалічної решітки: 
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Слід зауважити, що гамільтоніан (2.159) є близькодіючим, так як в ньому 

приймається до уваги взаємодія носія заряду з полем дефекту тільки в межах 

однієї елементарної комірки.  

Для обчислення матричного елементу переходу вибираємо хвильову 

функцію системи  " носій заряду + полярний оптичний фонон" у виді: 

 

  ,)x...x,x( )  iexp(  
V
1  n21 rk                                       (2.160) 

 

де  )x...x,x( n21  - хвильова функція системи незалежних гармонічний 

осциляторів, що залежить від чисел заповнення  n21 x...x,x  . 
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Матричний елемент переходу для гамільтоніана  ПОH 


 , обчислений  на 

основі функцій (2.160), має вид: 
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      (2.161) 

 

Інтегрування по координатам носія заряду проводиться в межах сфери 

радіуса R . Перейдемо до сферичних координат, направивши вісь  "Z" вздовж 

вектора  q  : 
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Інтегрування по кутовим змінним   і    дає 









3
rR 

r
qr sin 4

2
2 , а 

інтегрування по радіальній змінній дає наступний вираз для інтеграла: 

 

  5

33

ПО q
qR cos Rq - qR cos R q 3 -qR  sin3  

3
8 qI   .                (2.163) 

 
 
Попередній розрахунок показує, що хвильовий вектор носія заряду  k  ( і, 

відповідно, вектор  q  ) міняються в межах від  0  до -19 м 10  при зміні енергії 
носія від 0  до  Tk 10 B  (що відповідає енергії   99 % загальної кількості носіїв 
заряду) в інтервалі температур  K 300 - 2.4  . З представленої на рис. 2.5 залеж- 
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Рис. 2.5. Залежність функції  
 
 ПО

ПО
0I

I q
  від  | |q kk   . 

 
ності видно, що в межах зміни величини хвильового вектора носія  k  

виконується умова: 
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Для розрахунку інтеграла по квантовим числам гармонічних осциляторів в 

(2.161) використаємо співвідношення (2.68) для поглинання та випромінювання 

фононів відповідно: 
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    (2.165) 

 
Якщо врахувати наявність однієї поздовжньої (LO) та двох поперечних (ТО) 

коливальних мод,  то матричний елемент переходу буде мати вид: 
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      (2.166) 

 
Для обчислення суми по  q  в (2.166) зробимо наступне спрощення -  

враховуючи квазінеперевний характер зміни величини  q , перейдемо від 

сумування до інтегрування по q : 
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Далі замінюємо інтегрування по кубу з ребром  
0a
 2  інтегруванням по сфері з 

ефективним радіусом  
0a
  , перейшовши при цьому від декартових координат 

до сферичних: 
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Тоді для доданків суми в матричному елементі (2.166), що містять )  iexp( naq , 

отримаємо вираз: 
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а для доданків суми в матричному елементі (2.166), що містять )  iexp( naq , 

отримаємо вираз: 
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             (2.170) 

 

Для обчислення інтегралу в (2.169) направимо вісь  "Z" вздовж вектора  na , 

тоді вираз для інтеграла прийме вид: 

 

  
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

d d dq sinq )cos q a iexp(aF
2

0 0

 a
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3
nПОn
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Інтегрування по кутовим змінним    і    дає 
n

n
2

a
qa sinq 4   , а 

інтегрування по радіальній змінній дає наступний вираз для інтеграла: 

 

  4
n

n
2 

n
2

nnn
ПОn

a
2Qa cosaQ sinQaQa 2Qa cos 2  4aF 

   ,       (2.172) 

 

де  
0a

Q 
  . 

Аналогічний вираз отримаємо і при обчисленні інтеграла в (2.170). 

З представленої на рис. 2.6 залежності видно, що в межах дії потенціалу 

взаємодії ( м10~a 10
n

  ) виконується умова: 

 

Рис. 2.6. Залежність функції  
 
 ПО
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0F
aF

 від  na   . 

 

    4  
0

5
4

ПОПОn a
 Q  0FaF    .                             (2.173) 
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Тоді для сум в (2.169) та (2.170) отримаємо наступні вирази: 
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На основі цих співвідношень отримаємо остаточний вираз для матричного 

елемента: 
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Приймаючи до уваги співвідношення (2.116), ймовірність переходу носія 

заряду при взаємодії з полярним оптичним фононом визначається з виразу [62-

72]: 
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 (2.178) 

 

де    TO LO W  ; W  - відповідні матричні елементи (2.176) та (2.177) для 

поздовжньої та поперечної мод і для процесів поглинання та випромінювання 

фононів. 

Необхідно зауважити, що сильна степенева залежність підгоночного 

параметра  ПО  ( параметр входить у вираз (2.178) у десятій  степені) різко 

обмежує можливість вибору його чисельного значення.  

Слід відзначити, що вираз для ймовірності переходу (2.178) може бути 

використаний як для електронів, так і для важких дірок. 

 



 142 

2.7. Розсіяння носіїв заряду на близькодіючому потенціалі 

п’єзоелектричних коливань гратки 

 

В ідеальному діелектрику (решітка без вільних носіїв заряду) індукція 

електричного поля рівна нулю. Тоді, приймаючи до уваги те, що в 

мікроскопічних моделях розсіяння діелектрична проникність кристалу 1  , 

отримаємо :  

 

0     00  S eEPED   .                                    (2.179) 

 

де  e   -  п’єзоелектричний тензор третього порядку; S  - макроскопічний 

тензор деформації. 

В кубічних кристалах існує тільки одна компонента п’єзоелектричного 

тензора: e123 = e132=e213 = e231 =e312 = e321 = e14 , решта компонент рівна нулю. 

Тоді для компонент вектора поляризації   3 2, 1,  l k, i,  Se P klikli   

(використовується прийняте в тензорній алгебрі сумування по індексам, що 

двічі повторюються !) можна отримати: 

 

.  Se 2  Se   Se  P
;  Se 2  Se   Se  P
 ;  Se 2  Se   Se  P

121421321123123

131431231132132

231432132231231





                               (2.180) 

 

Використовуючи вираз (2.60) для макроскопічного тензора деформації, 

отримаємо відповідні вирази для компонент вектора поляризації: 
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 143 
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     (2.183) 

 

З іншого боку, маємо  

 

                               gradE  ,    
00

PE


  div  div   .                 (2.184) 

 

Звідси отримаємо рівняння Пуассона для потенціалу взаємодії: 

 

0

P


  div     .                                               (2.185) 

 

Враховуючи те, що компоненти вектора поляризації   321 n ,n ,nP  є 

функціями дискретних змінних  ( 321 n ;n; n )  , замінимо частинну похідну 

компоненти вектора поляризації по координаті  x  наступним виразом: 
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  (2.186) 

 

де  
2
ax 0  для структури цинкової обманки. 
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Коефіцієнт при   qjb   у квадратних дужках  співвідношення (2.181) у 

виразі  )n,n,n(P)n,n,1n(P 32113211   буде мати наступний вираз: 
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      (2.187) 

 

Враховуючи співвідношення (2.33) розкладемо експоненту в ряд: 
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Тоді отримаємо остаточний вираз для коефіцієнта при   qjb   у квадратних 

дужках  співвідношення (2.181) у виразі  )n,n,n(P)n,n,1n(P 32113211   : 
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   (2.189) 

 

Коефіцієнт при   q
jb   у квадратних дужках  співвідношення (2.181) у 

виразі  )n,n,n(P)n,n,1n(P 32113211   буде мати наступний вираз: 
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               (2.190) 

 

Враховуючи (2.33), розкладемо експоненту в ряд 
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і отримаємо вираз для коефіцієнта при   q
jb   у квадратних дужках  

співвідношення (2.181) у виразі  )n,n,n(P)n,n,1n(P 32113211   : 

 

        

    .   i- exp qq 
2
a i                                      

nnqnnqnnq
2
a i - exp  qq

2
a i       

nzy
0

21z31y32x
0

zy
0

aq








 

    (2.192) 

 

Використовуючи (2.189) та (2.192), отримаємо вираз  : 
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Коефіцієнт при   qjb   у квадратних дужках  співвідношення (2.181) у 

виразі  )n,n,n(P)n,1n,n(P 32113211   буде мати наступний вираз: 
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Враховуючи співвідношення (2.33) та (2.41), розкладемо експоненту в ряд: 

 

   zx
0

zx
0 qq

2
a i  1 qq

2
a iexp 



   .                        (2.195)   

 

Тоді отримаємо остаточний вираз для коефіцієнта при   qjb   у квадратних 

дужках  співвідношення (2.181) у виразі  )n,n,n(P)n,1n,n(P 32113211   : 
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Коефіцієнт при   q
jb   у квадратних дужках  співвідношення (2.181) у 

виразі  )n,n,n(P)n,1n,n(P 32113211   буде мати наступний вираз: 
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     (2.197) 
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Враховуючи співвідношення (2.33) та (2.41), розкладемо експоненту в ряд 

 

   zx
0

zx
0 qq

2
ai-1   qq

2
ai-exp 



                                    (2.198) 

 

і отримаємо вираз для коефіцієнта при   q
jb   у квадратних дужках  

співвідношення (2.181) у виразі  )n,n,n(P)n,1n,n(P 32113211   : 
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      (2.199) 

 

Використовуючи (2.194) та (2.197), отримаємо вираз  : 
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  (2.200) 

 

Коефіцієнт при   qjb   у квадратних дужках  співвідношення (2.181) у 

виразі  )n,n,n(P)1n,n,n(P 32113211   буде мати наступний вираз: 
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                          . 1qq
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a iexp                   yx
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
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


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Враховуючи співвідношення (2.33) та (2.41), розкладемо експоненту в ряд 

 

   yx
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0 qq

2
a i  1 qq

2
a iexp 
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   .                            (2.202) 

 

Тоді отримаємо остаточний вираз для коефіцієнта при   qjb   у квадратних 

дужках  співвідношення (2.181) у виразі  )n,n,n(P)1n,n,n(P 32113211   : 
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(2.203) 

 

Коефіцієнт при   q
jb   у квадратних дужках  співвідношення (2.181) у 

виразі  )n,n,n(P)1n,n,n(P 32113211   буде мати наступний вираз: 
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        (2.204) 

 

Враховуючи співвідношення (2.33) та (2.41), розкладемо експоненту в ряд 
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   yx
0

yx
0 qq

2
ai-1   qq

2
ai-exp 



                                   (2.205) 

 

і отримаємо вираз для коефіцієнта при   q
jb   у квадратних дужках  

співвідношення (2.181) у виразі  )n,n,n(P)1n,n,n(P 32113211   : 
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      (2.206) 

 

Використовуючи (2.201) та (2.204), отримаємо вираз  : 
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 (2.207) 

 

Використовуючи (2.193), (2.200) та (2.207), на основі співвідношення 

(2.186) отримаємо вираз для частинної похідної компоненти вектора P  по 

координаті  x : 

 

      
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Так як мінімальне значення  y   та z   для структури цинкової обманки 

рівне  
2
a0  , то процедура визначення похідних   

y 
Py




 та   

z 
Pz



 така ж сама, як і 
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для   
x 

Px

 . Тоді отримаємо остаточні вирази для частинних похідних 

компонентів вектора P  по координатах y та z : 
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    (2.210) 

 
Густина зв’язаного заряду визначається із співвідношення: 
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       (2.211) 

 

Зауважимо, що густина заряду не залежить від координат в межах 

елементарної комірки const . Зв’язаний заряд створює електричне поле, 

потенціал якого    визначається з рівняння Пуассона: 
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  (2.212) 

 
Для розв’язку рівняння Пуассона зробимо наступні спрощення:  

Замінимо елементарну комірку сферою з ефективним радіусом, який 

визначає радіус дій потенціалу взаємодії: 
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0ПЕ a   R   ,                                               (2.213) 

 

де  ПЕ  - підгоночний параметр, який підбирається таким чином, щоб 

узгодити теорію та експеримент. 

Накладемо обмеження на радіус взаємодії: величина цього радіуса 

міняється в межах від нуля до половини більшої діагоналі елементарної 

комірки (див. рис. 2.4) , тобто, для ПЕ  виконується умова: 

2
3   0 ПЕ    .                                          (2.214) 

 

Розв’язок рівняння Пуассона (2.212) проводиться тим же методом, що і для 

випадку розсіяння носія заряду на полярному оптичному фононі (див. 

співвідношення (2.153)- (2.158) ), який дає: 
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2
2

0




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Звідси отримаємо енергію взаємодії носія заряду з п’єзоелектричними 

коливаннями кристалічної решітки: 
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   (2.216) 

 

Слід зауважити, що гамільтоніан (2.216) є близькодіючим, так як в ньому 

приймається до уваги взаємодія носія заряду з полем дефекту тільки в межах 

однієї елементарної комірки.  

Для обчислення матричного елементу переходу вибираємо хвильову 

функцію системи  " носій заряду + п’єзоелектричний фонон" у виді: 
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  ,)x...x,x( )  iexp(  
V
1  n21 rk                                       (2.217) 

 

де  )x...x,x( n21  - хвильова функція системи незалежних гармонічний 

осциляторів, що залежить від чисел заповнення  n21 x...x,x  . 

Матричний елемент переходу для гамільтоніана  ПEH 


 , обчислений  на 

основі функцій (2.217), має вид: 
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Інтегрування по координатам носія заряду проводиться в межах сфери 

радіуса R . Обчислення цього інтегралу проводиться тим же методом, що і для 

випадку розсіяння носія заряду на полярному оптичному фононі (див. 

співвідношення (2.162)- (2.164) ), який дає:  
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16)0(I  )q(I    .                (2.219) 

 

Для розрахунку інтеграла по квантовим числам гармонічних осциляторів в 

(2.218) використаємо співвідношення (2.68) для поглинання та випромінювання 

фононів відповідно: 
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      
  .  
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  iexp  N
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q          (2.220) 

 

Подальший розрахунок цього матричного елемента необхідно провести 

окремо для акустичної та оптичної гілок коливань кристалічної решітки. 

 

2.7.1. Потенціал взаємодії носіїв заряду з  акустичними коливаннями  

п’єзоелектричного поля 

 

При розрахунку матричного елемента (2.220) для акустичної гілки 

коливань кристалічної решітки приймемо до уваги практично пружний 

характер розсіяння носія заряду (див. співвідношення (1.65) та (1.66) ), а також 

вираз (1.46). Тоді матричний елемент для однієї поздовжньої (LO) та двох 

поперечних (ТО) коливальних мод прийме вид: 
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  (2.221) 

 

Якщо врахувати, що вектор   j ,qо   є одиничний і задовольняє умовам 

(2.149) та (2.150), то з (2.221) отримаємо: 
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Для обчислення суми по  q  в (2.222) зробимо наступне спрощення -  

враховуючи квазінеперевний характер зміни величини  q , перейдемо від 

сумування до інтегрування по q : 
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Далі замінюємо інтегрування по кубу з ребром  
0a
 2  інтегруванням по сфері з 

ефективним радіусом  
0a
  , перейшовши при цьому від декартових координат 

до сферичних: 
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Тоді для доданків суми в матричному елементі (2.222), що містять )  iexp( naq , 

отримаємо вираз: 
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а для доданків суми в матричному елементі (2.222), що містять )  iexp( naq , 

отримаємо вираз: 
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Обчислення інтегралів в (2.225) та (2.226) проводиться тим же методом, що 

і для випадку розсіяння носія заряду на полярному оптичному фононі (див. 

співвідношення (2.171)- (2.173) ), який дає: 
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На основі цього співвідношення отримаємо остаточний вираз для 

матричного елемента: 
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де матриця  







1
1

 означає, що даному матричному елементу відповідає два 

матричних елемента: один для множника  )  iexp( naq  , другий - )  iexp( naq . 

Звідси ймовірність переходу носія заряду при взаємодії з п’єзоакустичним  

фононом визначається з виразу [29-35,208]: 
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де   W  ; W  - матричні елементи, що відповідають множникам  )  iexp( naq  

та )  iexp( naq  у (2.228), а також враховано пружний характер розсіяння носія 

заряду. 
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Необхідно зауважити, що сильна степенева залежність підгоночного 

параметра  ПЕ  ( параметр входить у вираз (2.229) у десятій  степені) різко 

обмежує можливість вибору його чисельного значення.  

Слід відзначити, що вираз для ймовірності переходу (2.229) може бути 

використаний як для електронів, так і для важких дірок. 

 

2.7.2. Потенціал взаємодії носіїв заряду з  оптичними коливаннями  

п’єзоелектричного поля 

 

При розрахунку матричного елемента (2.220) для оптичної гілки коливань 

кристалічної решітки необхідно проводити розрахунок компонентів 

макроскопічного тензора деформації на основі вектора зміщення атомів 

елементарної комірки 21 QQQ  . Якщо врахувати співвідношення (2.92), то у 

матричному елементі (2.220) необхідно зробити заміну: 
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Тоді отримаємо: 
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Якщо врахувати наявність однієї поздовжньої (LO) та двох поперечних (ТО) 

коливальних мод, а також властивості вектора  j,qξ  (див. (2.149)-(2.150) ),  то 

матричний елемент переходу буде мати вид: 
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Для обчислення суми по  q  в (2.232) зробимо наступне спрощення - 

 враховуючи квазінеперевний характер зміни величини  q , перейдемо від 

сумування до інтегрування по q : 
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Далі замінюємо інтегрування по кубу з ребром  
0a
 2  інтегруванням по сфері з 

ефективним радіусом  
0a
  , перейшовши при цьому від декартових координат 

до сферичних: 
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Тоді для доданків суми в матричному елементі (2.232), що містять )  iexp( naq , 

отримаємо вираз: 
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а для доданків суми в матричному елементі (2.232), що містять )  iexp( naq , 

отримаємо вираз: 
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Для обчислення інтегралу в (2.235) направимо вісь  "Z" вздовж вектора  na , 

тоді вираз для інтеграла прийме вид: 
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Інтегрування по кутовим змінним    і    дає 
n

n
3

a
qa sinq 4   , а 

інтегрування по радіальній змінній дає наступний вираз для інтеграла: 
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де  
0a

Q 
  . 

Аналогічний вираз отримаємо і при обчисленні інтеграла в (2.236). 

З представленої на рис. 2.7 залежності видно, що в межах дії потенціалу 

взаємодії ( м10~a 10
n

  ) виконується умова: 
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Рис. 2.7. Залежність функції  
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Тоді для сум в (2.235) та (2.236) отримаємо наступні вирази: 
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На основі цих співвідношень отримаємо остаточний вираз для матричного 

елемента: 
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Приймаючи до уваги співвідношення (2.116), ймовірність переходу носія 

заряду при взаємодії з п’єзооптичним фононом визначається з виразу [29-

35,208]: 

 

    

    

   

     

        , - 1N- N2

-1N-N1
MM

M
N  57

ee  32  

-W   2-W   2 

-W   2-W   2 

 -W  2-W  2,W

TOTOTOTO
TO

LO

LOLOLO
LOBx

2
0

2

2
14

210   
ПE

92

TO
2

- 2TOTO
2

- 1TO

LO
2

- LOTO
2

 2TOTO

2
 1TOLO

2
 LOПОП




















 











































kk

 (2.243) 

 

де    TO LO W  ; W  - відповідні матричні елементи (2.242) для поздовжньої та 

поперечної мод і для процесів поглинання та випромінювання фононів. 
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Необхідно зауважити, що сильна степенева залежність підгоночного 

параметра  ПЕ  ( параметр входить у вираз (2.243) у десятій  степені) різко 

обмежує можливість вибору його чисельного значення. Слід відзначити, що 

вираз для ймовірності переходу (2.243) може бути використаний як для 

електронів, так і для важких дірок. 
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Висновки до розділу 2 

1. Врахування близькодії при розсіянні носія заряду на іонізованій домішці 

вводить обмеження на характерний радіус кулонівської взаємодії розмірами 

кристалічної комірки 0a , тобто, допускає представлення 0ІД ar  , де підгін-

нний параметр ІД  змінюється в межах [0,1]. В цьому випадку ймовірність 

розсіювання носія заряду на іонізованій домішці у k -просторі в наближенні 

ефективної маси демонструє сильну степеневу залежність від ІД ( ~ ІД 4 ), 

що різко обмежує можливість вибору його чисельного значення. 

2. Врахування у кристалі принципу близькодії при розсіянні носія заряду на 

нейтральній домішці можливе при обмеженні характерного радіусу їх взає-

модії половиною сталої гратки. Показано, що моделювання такої взаємодії в 

рамках моделі Ерджинсоя дозволяє отримати перенормований вираз для 

ймовірності розсіяння носія заряду на потенціалі нейтральної домішки, що 

суттєво (у 5 разів) завищує ефективний радіус Бора. 

3. Моделювання на основі принципу близькодії процесу взаємодії носія заряду 

з центром статичної деформації виконано видозміною потенціалу взаємодії   

U  b0 r -2 (  
0b – величина, яка зв’язана з розміром дефекту). Зроблено 

припущення,  що    величина  
0b  рівна постійній решітки, тобто, сферично-

симетричне поле центру статичної деформації діє тільки в межах однієї 

елементарної комірки. Це дозволило в рамках наближення ефективної маси 

визначити вираз для ймовірності переходу носія заряду з стану k  в стан  k  

під час розсіяння на близькодіючому потенціалі центру статичної 

деформації. 

4. Врахування принципу близькодії в описі взаємодії носія заряду з акус-

тичним фононом в кристалі зумовлює необхідність вибору вихідного га-

мільтоніана взаємодії у вигляді функції дискретних змінних. З  врахуванням 

дискретності кристалічної решітки розроблено методику розрахунку ком-

понентів тензора деформації. Представлено обчислення величин ефектив-

ного акустичного потенціалу деформації  ЕАК  для електронів та дірок. Роз-
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роблено методику інтегрування за величиною хвильового вектора фонона в 

межах зони Бриллюена, що дозволило розрахувати  ймовірності переходу 

носія заряду з стану k  в стан  k  під час розсіяння на близькодіючому 

потенціалі акустичного фонона з врахуванням пружного характеру 

розсіяння. 

5. У ході розгляду процесу розсіянні носія заряду (електрон або дірка) на непо-

лярному оптичному фононі в рамках принципу близькодії зроблено вибір га-

мільтоніана взаємодії у вигляді функції, залежної від дискретних змінних. В 

наближенні ефективної маси здійснено обчислення величин ефективного оп-

тичного потенціалу деформації  ЕНПО  для електронів та дірок. Обґрунтовано 

методику інтегрування за величиною хвильового вектора фонона в межах 

зони Бриллюена, що дозволило розрахувати  ймовірності переходу носія 

заряду з стану k  в стан  k  під час розсіяння на близькодіючому потенціалі 

неполярного оптичного фонона, де враховано непружний характер розсіяння 

та розсіяння з переворотом спіна. 

6. Врахування близькодії під час взаємодії електрона (дірки) з полярним 

оптичним фононом визначає вибір дипольного моменту та вектора 

поляризації елементарної комірки у вигляді функції дискретних змінних. 

Розроблено методику розрахунку об’ємної густини зв’язаного заряду, що 

відповідає вектору поляризації елементарної комірки. Представлено метод 

розв’язання рівняння Пуассона для потенціалу зв’язаного заряду, що 

включає заміну елементарної комірки сферою з ефективним радіусом, який 

визначає радіус дій потенціалу взаємодії R=ПО а0 ( 2/3   0 ПО   ). Для 

обчислення матричного елементу переходу носія заряду з стану k  в стан  k  

розроблено: а) спосіб інтегрування за координатами електрона та проведено 

оцінку отриманого виразу для хвильового вектора носія заряду  k  в межах 0  

 -19 м 10 ; б) спосіб інтегрування за хвильовим вектором фонона та 

проведено оцінку отриманого виразу в межах дії потенціалу взаємодії (10-10 

м ). Визначено вираз для ймовірності переходу носія заряду при розсіяння на 

близькодіючому потенціалі полярного оптичного фонона, де враховано 



 165 

непружний характер розсіяння. Встановлено, що ймовірність переходу при 

даному типі взаємодії демонструє сильну степеневу залежність від 

підгінного параметра  ПО (ПО
10 ), що різко обмежує можливість вибору 

його чисельного значення. 

7. Врахування принципу близькодії в разі описі процесу розсіяння носія заряду 

на акустичних та оптичних коливаннях п’єзоелектричного поля визначає вид 

виразу для макроскопічного вектора поляризації, що виражається через 

компоненти тензора деформації та п’єзоелектричного тензора, та є функцією 

дискретних змінних. Представлено методику розрахунку об’ємної густини 

зв’язаного заряду, який відповідає макроскопічному вектору поляризації. 

Запропоновано метод розв’язання рівняння Пуассона для потенціалу 

зв’язаного заряду, що включає заміну елементарної комірки сферою з 

ефективним радіусом, який визначає радіус дій потенціалу взаємодії R=ПЕ 

а0 ( 2/3   0 ПE   ). В рамках наближення ефективної маси представлено: а) 

спосіб інтегрування за координатами електрона та проведено оцінку 

отриманого виразу для хвильовий вектор носія заряду  k  в межах 0   
-19 м 10 ; б) спосіб інтегрування за хвильови вектором фонона та проведено 

оцінку отриманого виразу в межах дії потенціалу взаємодії (10-10 м ). 

Визначено  вираз для ймовірності переходу носія заряду під час розсіяння на 

близькодіючому потенціалі акустичних коливань п’єзоелектричного поля з 

врахуванням пружного характеру розсіяння, а також вираз для ймовірності 

переходу носія заряду при розсіяння на близькодіючому потенціалі 

оптичних коливань п’єзоелектричного поля, де враховано непружний 

характер розсіяння  Встановлено, що ймовірність переходу при даних типах 

взаємодії демонструє сильну степеневу залежність від підгоночного 

параметра  ПЕ (ПЕ
10 ), що різко обмежує можливість вибору його 

чисельного значення. 
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РОЗДІЛ  3 

 

Розв’язок  стаціонарного рівняння Больцмана для напівпровідника з 

 ізотропним законом дисперсії 

 

Розглянуті у першому розділі методи розв’язку стаціонарного рівняння 

Больцмана мають спільний недолік – в цих методах використовується 

лінеаризоване, тобто, наближене кінетичне рівняння Больцмана, отримане на 

основі припущення малого відхилення функції розподілу від рівноважного 

значення (див. (1.100)). Однак, залишається невідомим, наскільки таке 

припущення є вірним, наскільки реальна функція розподілу відрізняється від 

функції, розрахованої на основі цих методів. В цьому розділі буде 

запропоновано метод побудови розв’язку, який буде справедливий для 

довільного відхилення функції розподілу від рівноважного значення. 

 

3.1. Побудова розв’язку  стаціонарного рівняння Больцмана для 

напівпровідника з ізотропним законом дисперсії 

 

Припустимо, що перенос заряду здійснюється двома типами носіїв 

(електронами та важкими дірками, які будуть означатися латинськими 

індексами), закон дисперсії яких є ізотропний. Розглянемо стаціонарне 

рівняння Больцмана для однорідного напівпровідника, що знаходиться в 

ізотермічних умовах, коли магнітне поле напрямлене вздовж осі “Z” B = {0, 0, 

B}, а електричне поле має компоненти E = {E1, E2, 0}: 
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де  2 ,1a   відповідно для електронів та важких дірок; ae  - заряд носія;  

k
v

 
  1  a 






 швидкість носія заряду ;  kaf  - функція розподілу; 

Шукаємо розв’язок рівняння  (3.1) у виді: 
 

        2 1,a  ;  
 

f - f  f a
a 0

a 0a 
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kkk  ,                          (3.2) 

 

де   ka 0f  - рівноважна функція Фермі-Дірака відповідно для електронів та 

важких дірок: 
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F  - рівень Фермі;   (3.3) 

   

)(a   - невідомі функції. 

Підставимо (3.2) в (3.1). Тоді для першого доданку в лівій частині рівняння 

(3.1) для електронної та діркової компонент маємо: 
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Враховуючи однорідність напівпровідника та ізотермічні умови 

спостереження, вираз   
r
kv

 
f a

a 
  рівний нулю.  

Для другого доданку в лівій частині рівняння (3.1) для електронної  та 

діркової компонент маємо: 
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         
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Враховуючи співвідношення  
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отримаємо з (3.5): 
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Позначимо інтеграл в правій частині рівняння (3.1) через  I  і підставимо в 

нього (3.2) : 
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де введено позначення: 
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Необхідно зауважити, що в (3.8) приймався до уваги принцип детальної 

рівноваги, згідно якого в стані рівноваги число носіїв заряду, що приходять в 

стан k  зі стану  k  рівне числу носіїв, що виходять з стану k  в стан  k  за 

одиницю часу, тобто, виконується рівність: 

 

              .  f1 f ,Wf1 f ,W a 0a 0aa 0a 0a kkkkkkkk            (3.11) 

 

Для обчислення електронної складової 1I  використаємо (3.11) і 

співвідношення: 
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Тоді отримаємо: 
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  (3.13) 

 

Для обчислення діркової складової 1I  використаємо принцип детальної 

рівноваги (3.11) і співвідношення: 
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Тоді отримаємо: 
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  

             .  d   f1 f,W
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Для обчислення електронної складової 2I  використаємо принцип детальної 

рівноваги (3.11) і співвідношення (3.12): 
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  (3.16) 

 

Аналогічні обчислення проводимо для діркової складової 2I  і отримаємо: 
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   (3.17) 

 

Використовуючи (3.7) , (3.13) та (3.16), отримаємо стаціонарне рівняння 

Больцмана для електронів:  
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(3.18) 

 

Аналогічно використовуючи (3.7) , (3.15) та (3.17), отримаємо стаціонарне 

рівняння Больцмана для важких дірок: 
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 

                 . d ff f1 f,W
Tk
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Відзначимо, що рівняння (3.18) та (3.19) відрізняються від відомого 

рівняння Блоха, яке отримане шляхом лінеаризації стаціонарного рівняння 

Больцмана, наявністю двох останніх доданків у лівій частині рівнянь та 

наявністю другого доданку в правій частині рівнянь, який відсутній у випадку 

пружного розсіяння носіїв. 

Будемо шукати невідомі  функції  a  у виді: 
 

         k  C  
  ,n

n
a na 




   ,                                     (3.20) 

 

де  
a nC  - невідомі коефіцієнти; n = 0,1,2,3.. ,  a = 1,2 відповідно для 

електронів і важких дірок;   = 1,2,3 ;   k - компонента хвильового вектора. 

Подставимо (3.20) в стаціонарне рівняння Больцмана (3.18), помножимо це 

рівняння на    m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і проінтегруємо обидві його  

частини по хвильовому вектору.   

При інтегруванні першого доданку в лівій частині рівняння (3.18) 

перейдемо до сферичної системи координат: 

 

   
 

     

  . d d dk sink                                              

 k 
 

fvEvE e 
2
2V d  k  

 
f  e

2m

01
2 121 1113

m01
11







 













kkkvE 

 (3.21) 

 

Врахуємо співвідношення 
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для випадку ізотропного закону дисперсії, а також перейдемо до інтегрування 

по енергії: 
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Врахуємо, що в (3.22) для інтеграла по кутовим змінним виконується 

рівність: 
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де  - символи Кронекера. 

Тоді для інтеграла від першого доданку в лівій частині рівняння (3.18) 

отримаємо наступний вираз, який позначимо через m
1 B  : 
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Аналогічний вираз отримаємо при інтегруванні першого доданку в лівій 

частині рівняння (3.19): 
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Якщо прийняти початок відліку енергії на дні зони провідності, закон 

дисперсії для важких дірок матиме вид: 
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де  hhm  - ефективна маса важких дірок. 

Тоді величина m
2 B  визначатиметься з виразу: 
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Для розрахунку інтеграла від другого доданку в лівій частині рівняння 

(3.18) необхідно визначити скалярний добуток    
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використовується в тензорному аналізі - по індексам, що двічі повторюються, 

відбувається сумування: 
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Якщо прийнято до уваги, що  
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то з (3.29) отримаємо: 
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Звідси отримаємо вираз для скалярного добутку    
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  (3.32) 

 

При інтегруванні другого доданку в лівій частині рівняння (3.18) 

перейдемо до сферичної системи координат: 
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Перейдемо від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по енергії: 
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Враховуючи співвідношення (3.24), для інтеграла від другого доданку в 

лівій частині рівняння (3.18) отримаємо наступний вираз, в якому коефіцієнт 

при 
1 nC  позначимо через  m n

1  M  : 
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Аналогічний вираз отримаємо при інтегруванні другого доданку в лівій 

частині рівняння (3.19): 
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Якщо прийняти до уваги закон дисперсії важких дірок (3.27), то величина 
m n

2 M   визначатиметься з виразу: 
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При інтегруванні третього доданку в лівій частині рівняння (3.18) 

перейдемо до сферичної системи координат: 
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Врахуємо співвідношення (3.31) і перейдемо від інтегрування по хвильовому 

вектору до інтегрування по енергії: 
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Якщо прийняти до уваги співвідношення: 
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то інтеграл від третього доданку в лівій частині рівняння (3.18) дорівнює нулю.  

Аналогічне значення отримаємо для інтеграла від третього доданку в лівій 

частині рівняння (3.19). 

При інтегруванні четвертого доданку в лівій частині рівняння (3.18) 

перейдемо до сферичної системи координат: 
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Приймемо до уваги (3.22)  і перейдемо від інтегрування по хвильовому вектору 

до інтегрування по енергії: 
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          . d d  sink k kd kfE
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Враховуючи співвідношення (3.41), інтеграл від четвертого доданку в лівій 

частині рівняння (3.18) дорівнює нулю.  

Аналогічне значення отримаємо для інтеграла від четвертого доданку в 

лівій частині рівняння (3.19). 

 При інтегруванні правої частини рівняння (3.18) приймемо до уваги, що 

ймовірність переходу носія ),(W kk   пропорційна    -функції Дірака. Якщо 

прийняти до уваги співвідношення (2.9), (2.14), (2.27), (2.88), (2.117), (2.178), 

(2.229), (2.243), то в загальному випадку ймовірність переходу носія заряду з 

стану  k  в стан  k  визначається з виразу: 

 

) ( ),(W  ),(W   kkkk  ,                              (3.44) 

 

де ),(W kk   - деяка функція від k  та k ;   - деяка енергія, яка рівна нулю 

при пружному механізмі розсіяння. 

Для обчислення першого доданку в правій частині рівняння (3.18) 

перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь OZ 

вздовж вектора k : 
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Перейдемо в (3.45) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по 

енергії: 
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(3.46) 

 

Врахуємо, що величина  kk  ,W  є функцією модуля хвильового вектора  k  та 

кута    між векторами  k  та  k  (див. співвідношення (2.9), (2.14), (2.27), (2.88), 

(2.117), (2.178), (2.229), (2.243) ). Тоді, використовуючи властивість -функції, 

для першого інтеграла у правій частині виразу (3.46) можна записати: 
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де  введено позначення 
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Аналогічно для другого інтеграла у правій частині виразу (3.46) можна 

записати: 
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де введено позначення 
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   kk                             (3.50) 

 

Отже, після інтегрування по k  першого доданку в правій частині рівняння 

(3.18) отримаємо вираз: 
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Помножимо вираз (3.51) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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Перейдемо в (3.52) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по 

енергії: 
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(3.53) 

 

В силу співвідношення (3.40) перший інтеграл в (3.53) рівний нулю. Звідси 

отримаємо остаточний вираз для інтеграла від першого доданку в правій 

частині рівняння (3.18): 
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де m n
1  K   – множники при шуканих невідомих 

1 nC  . 

Аналогічно отримаємо вираз для інтеграла від першого доданку в правій 

частині рівняння (3.19): 
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де m n
2  K   – множники при шуканих невідомих 

2 nC  . 
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Для обчислення другого доданку в правій частині рівняння (3.18) 

перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь OZ 

вздовж вектора k : 
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Врахуємо співвідношення (3.44) та перейдемо в (3.56) від інтегрування по 

хвильовому вектору до інтегрування по енергії: 
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Приймемо до уваги, що величина  kk  ,W  є функцією модуля хвильового 

вектора  k  та кута    між векторами  k  та  k  (див. співвідношення (2.9), 

(2.14), (2.27), (2.88), (2.117), (2.178), (2.229), (2.243) ). Тоді в (3.57)  інтеграл по 

кутовим змінним буде відмінний від нуля тільки для       cos kk3   . 

Звідси отримаємо: 
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(3.58) 

 

де введено позначення  

 

    . d d sin osc,W  W
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0 0
11 

 
   kk                         (3.59) 

 

Помножимо вираз (3.59) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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  (3.60) 

 

Перейдемо в (3.52) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по 

енергії: 
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(3.61) 

 

Приймаючи до уваги співвідношення (3.24), отримаємо остаточний вираз для 

інтеграла від другого доданку в правій частині рівняння (3.18), при  цьому   поз-  
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начимо вираз при добутку 3
1 i1 n CC  через  i n m

1  L  : 
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(3.62) 

 

Аналогічний вираз отримаємо і для інтеграла від другого доданку в правій 

частині рівняння (3.19), при  цьому   позначимо вираз при добутку 3
2 i2 n CC  

через  i n m
2  L  : 

 

 
         

            . L CCd
d

dkk   W
d

dkk

fff1f
Tk

CC 
3
4

2
2V

i n m
2  

3
2 i2 n

4
1

3i

mn
0202020222

B

3
2 i2 n

32

3































 

(3.63) 

 

Слід зробити ряд зауважень щодо величин m n
a  K  , i n m

a  L   , m n
a M   , m

a B  : 

1). Для випадку пружного розсіяння величина 0L i n m
a   , а величина m n

a  K   

може бути аналітично виражена через так звані полілогарифмічні функції [73], 

які означаються наступним чином: 

 

  





1n
a

n

n
zz,alogpoly  .                                              (3.64) 

 

2). Для випадку непружного розсіяння величини m n
a  K  , i n m

a  L   , m n
a M   , m

a B   

можуть бути визначені з будь-яким заданим ступенем  точності. Це обумовлено 

тим, що підінтегральні функції цих величин мають вид, який представлений на 

рис. 3.1. Як видно, при достатньо великому відхиленні значення енергії від 
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краю зони провідності або валентної зони підінтегральна функція прямує до 

нуля за рахунок експоненціального множника. Тому  інтеграли від таких 

функцій можуть бути обчисленні  можуть з будь-яким заданим ступенем  

точності за допомогою числових методів. 

 

 

Рис. 3.1. Залежність підінтегральних функцій величин m n
a  K  , i n m

a  L   , m n
a M   , 

m
a B   від  енергії   . 

Величини m n
a  K  , i n m

a  L   , m n
a M   , m

a B  обчислювалися методом Ньютона- 

Котеса  з допомогою програми  "quanc8" [74] з точністю 10 знаків. 

Відзначимо також властивості симетрії величин m n
a  K  , i n m

a  L   , m n
a M  ,  які 

випливають з їх означення: 
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            (3.65) 

 

Виходячи з співвідношень (3.25), (3.28), (3.36), (3.37), (3.54), (3.55), (3.62) 

та (3.63) видно, що в результаті інтегрування рівняння Больцмана (3.18) та 
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(3.19) зводяться до системи нелінійних алгебраїчних рівнянь відносно величин 


a nC  [75-81] для електронів: 
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та важких дірок: 
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Для подальшого аналізу перепишемо (3.66) та (3.67) в іншому виді, 

виділивши  - компоненти рівнянь: 
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                  (3.68) 

 

Звідси видно, що (3.68) розпадається на два незалежних блоки рівнянь – 

для електронів (1-е, 2-е та 3-е рівняння системи) і важких дірок (4-е, 5-е та 6-е 

рівняння системи). Кожний з цих блоків, в свою чергу, розпадається на  

систему нелінійних рівнянь другого порядку відносно величин  3
1 nC  та 3

2 nC  (3-є 

та 4-е рівняння системи) , та на систему лінійних рівнянь (при заданих  3
1 nC  та 

3
2 nC ) відносно величин  1

1 nC , 2
1 nC  та 1

2 nC , 2
2 nC  (1-е та 2-е і 5-е та 6-е рівняння 

системи відповідно) .  

Слід також зауважити, що з однієї сторони величини m
a B  є лінійними 

функціями компонентів вектора напруженості електричного поля 1E  та 2E  , а з  
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другої сторони ці величини є вільними членами систем лінійних рівнянь для 

величин 
a nC  . Тому, самі величини  

a nC  будуть лінійними функціями від 

величин  m
a B , а , отже, і від компонентів вектора напруженості електричного 

поля 1E  та 2E . Також зауважимо, величини m n
a M   є прямо пропорційні 

величині індукції магнітного поля B . 

Систему рівнянь, що входять в незалежний блок, можна розв’язати в два 

етапи: 1) для заданого значення  m = 0,1,2.. знаходимо 3
1 nC  або  3

2 nC  (n=0,1,2..) з 

3-го та 4-го рівнянь системи, які складають систему нелінійних алгебраїчних 

рівнянь; 2) знаходимо 1
1 nC , 2

1 nC  або 1
2 nC , 2

2 nC  (n=0,1,2...) відповідно з 1-го,2-го 

та 5-го,6-го рівнянь системи, які складають дві незалежні системи лінійних 

рівнянь.  

Розглянемо розв’язок рівнянь, що входять в незалежний блок для 

електронів. Система нелінійних рівнянь для величин  3
1 nC  (3-е рівняння системи 

(3.68)) має наступні типи розв’язку: 

 

    0 C  b) ; 0C  a) 3
1 n

3
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Тому виникає необхідність вибору фізичних розв’язків серед сукупності 

математичних розв’язків системи. Для формулювання критерію вибору 
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Сформулюємо наступний критерій вибору :  

 

0J z   .                                                        (3.71) 
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Цьому критерію задовольняє  розв’язок типу а). 

Розглянемо випадок  b).  Перепишемо 3-є рівняння системи (3.68) у 

наступному виді: 
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де  введено позначення 
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Зауважимо, що в (3.73) для скорочення запису не проводилося розгортання 

підсумування по індексу  “ i ” . 

Так як 0C3
1 n  ,  тому детермінант від коефіцієнтів системи лінійних 

рівнянь дорівнює нулю: 
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або 
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З іншої сторони, враховуючи властивості симетрії (3.65) для величин 
m n

a  K  та i n m
a  L  , видно, що коефіцієнти системи нелінійних рівнянь співпадають 

з коефіцієнтами при 1
1 nC  в першому рівнянні системи (3.68) і з коефіцієнтами 

при 2
1 nC  в другому рівнянні системи (3.68). Якщо припустити, що має місце 

випадок 0B  ( відповідно 0M  n m
1  2 1  ),  то отримаємо систему лінійних рівнянь 
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детермінант якої дорівнює нулю. В цьому випадку система (3.76) має 

нескінченно багато довільних розв’язків [82], що є фізично беззмістовним, тому 

розв’язки типу b) повинні бути відкинуті. 

Аналогічні міркування є справедливі і для випадку важких дірок – 

необхідно вибрати розв’язки,  що задовольняють умові  0C3
2 n   . 

Отже, знаходження нерівноважного доданку функції розподілу для будь-

якого відхилення від рівноваги зводиться до розв’язку системи лінійних 

рівнянь 
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для електронів та 
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для важких дірок. 
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Для відбору фізичних розв’язків серед розв’язків типу  а) необхідно 

визначити при заданому значенні  n = 0,1,2 … компоненти тензора провідності і 

порівняти їх з експериментом. Для обчислення компонент тензора провідності 

скористаємося тим, що величини  1
a nC (а =1,2) є лінійними функціями  Е1  та  Е2  

, тоді  J (=1,2)   теж будуть лінійно залежати від них, а коефіцієнти при 

величинах Е1  та  Е2 будуть рівні відповідним компонентам тензора провідності  

11  и  12   для  електронів та важких дірок. 

В подальших розрахунках при обчисленні величин m n
a  K  , m n

a M   , m
a B  

приймалося значення  n =5 , яке давало для компонентів тензора провідності  

11  и  12   для  електронів та важких дірок значення, що відрізнялися від 

випадку n =4  менше, ніж   0.5 %. 

 

3.2 Обчислення множників  m n
a  K   при коефіцієнтах розкладу в ряд за 

степенями енергії нерівноважної функції розподілу для різних механізмів 

розсіяння 

 

Для визначення величин 1
1 nC , 2

1 nC , 1
2 nC , 2

2 nC  із систем лінійних рівнянь 

(3.77) та (3.78) необхідно попередньо визначити величини  m n
a  K  , m n

a M   , m
a B . 

Величини m n
a M    та m

a B  визначаються з виразів (3.25) , (3.26)  та (3.35) , (3.36) 

відповідно. Нижче буде представлений розрахунок величин m n
a  K   для різних 

механізмів розсіяння носіїв заряду. 

 

3.2.1. Близькодіючий потенціал іонізованої домішки 

 

Враховуючи співвідношення (2.9), розрахуємо для електронів перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.18): 
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Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь 

OZ вздовж вектора k : 
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В першому інтегралі в квадратних дужках інтегрування по кутовим 

змінним дає нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає 4 . 

Перейдемо в (3.80) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по 

енергії, прийнявши до уваги властивості  - функції: 
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(3.81) 

 

Помножимо вираз (3.81) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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Прийнявши до уваги співвідношення (3.24), отримаємо остаточний вираз для 

величини  m n
1  K   : 
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Враховуючи співвідношення (2.9), розрахуємо для важких дірок перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.19): 
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Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь 

OZ вздовж вектора k : 
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В першому інтегралі в квадратних дужках інтегрування по кутовим 

змінним дає нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає 4 . 

Перейдемо в (3.85) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по 

енергії, прийнявши до уваги властивості  - функції, а також закон дисперсії 

(3.27): 
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 (3.86)  

 

Помножимо вираз (3.86) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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Прийнявши до уваги співвідношення (3.24), отримаємо остаточний вираз для 

величини  m n
2  K   : 
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3.2.2. Близькодіючий потенціал нейтральної домішки 

 

Враховуючи співвідношення (2.14), розрахуємо для електронів перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.18): 
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Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь 

OZ вздовж вектора k : 
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В першому інтегралі у фігурних дужках інтегрування по кутовим змінним 

дає нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає 4 . Перейдемо 

в (3.90) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по енергії, 

прийнявши до уваги властивості  - функції: 
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Помножимо вираз (3.91) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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Прийнявши до уваги співвідношення (3.24), отримаємо остаточний вираз для 

величини  m n
1  K   : 
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Враховуючи співвідношення (2.16), розрахуємо для важких дірок перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.19): 
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Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь 

OZ вздовж вектора k : 
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  (3.95) 

 

В першому інтегралі в квадратних дужках інтегрування по кутовим 

змінним дає нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає 4 . 

Перейдемо в (3.95) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по 

енергії, прийнявши до уваги властивості  - функції, а також закон дисперсії 

(3.27): 
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Помножимо вираз (3.96) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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Прийнявши до уваги співвідношення (3.24), отримаємо остаточний вираз для 

величини  m n
2  K   : 
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3.2.3. Близькодіючий потенціал центру статичної деформації 

 

Враховуючи співвідношення (2.27), розрахуємо для електронів перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.18): 
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Приймемо до уваги, що цей тип розсіяння носить пружний характер, тому 

виконується співвідношення : 

 

    .   cos1 k 2q 22                                          (3.100) 

 

Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь OZ 

вздовж вектора k : 
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  (3.101) 

 

де введено позначення:  
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 Функція   1F  має розбіжність при 3  та 0 , функція   x   має 

логарифмічну розбіжність при  0 . Перейдемо в (3.101) від інтегрування по 

хвильовому вектору до інтегрування по енергії, прийнявши до уваги 

властивості  - функції: 
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Помножимо вираз (3.103) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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  (3.104) 

 

Перший інтеграл по кутовим змінним в (3.104) рівний нулю в силу (3.40), 

другий інтеграл в силу (3.24) рівний    2k 
3
4  . В результаті отримаємо: 
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Для уникнення розбіжності функції  x  обмежимо нижню границю 

інтеграла так, щоб узгодити теорію з експериментом, тобто, використаємо цей 

інтеграл як підгоночний параметр : 
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Зауважимо, що аналогічний спосіб вибору нижньої границі інтеграла 

використовується і в методі Конуелла-Вайскопфа [11] при розсіянні носія 

заряду на іонізованій домішці. Однак, отримані при цьому значення радіуса дії 

потенціалу є занадто великі (наприклад, в CdHgTe для концентрації дефектів  

 315 см10   величина   R 160 а0 ). 

В результаті отримаємо остаточний вираз для величини  m n
1  K   : 
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Зауважимо, що в (3.107) в якості підгоночного параметра фігурує добуток  

СДСД N  . 

Враховуючи співвідношення (2.27), розрахуємо для важких дірок перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.19): 
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Врахуємо співвідношення (3.100) і перейдемо до сферичної системи координат 

відносно k , направивши вісь OZ вздовж вектора k : 
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(3.109) 

 

де введено позначення:  
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Функція   2F  має розбіжність при 3  та 0 . Перейдемо в (3.109) від 

інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по енергії, прийнявши до 

уваги властивості  - функції: 
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(3.111) 

 

Помножимо вираз (3.111) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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Перший інтеграл по кутовим змінним в (3.104) рівний нулю в силу (3.40), 

другий інтеграл в силу (3.24) рівний    2k 
3
4  . Для уникнення розбіжності 

функції  x  поступаємо так, як і у випадку електронів (див. (3.106) ). В 

результаті отримаємо остаточний вираз для величини  m n
2  K   : 
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  Зауважимо, що в (3.113), як і в (3.107), в якості підгоночного параметра 

фігурує добуток  СДСД N  . 

 

3.2.4. Близькодіючий потенціал взаємодії носія заряду з акустичним 

фононом 

 

Враховуючи співвідношення (2.88), розрахуємо для електронів перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.18): 
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Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь 

OZ вздовж вектора k  і врахуємо, що густина кристалу визначається з виразу 

V
M N

 :   
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В першому інтегралі в фігурних дужках інтегрування по кутовим змінним 

дає нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає 4 . Перейдемо 

в (3.115) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по енергії, 

прийнявши до уваги властивості  - функції: 
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   (3.116) 

Помножимо вираз (3.116) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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Прийнявши до уваги співвідношення (3.24), отримаємо остаточний вираз для 

величини  m n
1  K   : 
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Враховуючи співвідношення (2.88), розрахуємо для важких дірок перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.19): 
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Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь 

OZ вздовж вектора k  і врахуємо, що густина кристалу визначається з виразу 

V
M N

 :   
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 (3.120) 

 

В першому інтегралі в фігурних дужках інтегрування по кутовим змінним 

дає нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає 4 . Перейдемо 

в (3.120) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по енергії, 

прийнявши до уваги властивості  - функції: 
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    (3.121) 

 

Помножимо вираз (3.121) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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Прийнявши до уваги співвідношення (3.24), отримаємо остаточний вираз для 

величини  m n
2  K   : 
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3.2.5. Близькодіючий потенціал взаємодії носія заряду з неполярним 

оптичним фононом 

 

Враховуючи співвідношення (2.117), розрахуємо для електронів перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.18): 
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     (3.124) 

 

Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь 

OZ вздовж вектора k  і врахуємо співвідношення  
4

a
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V 3

0 :   
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В першому інтегралі в фігурних дужках інтегрування по кутовим змінним 

дає нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає 4 . Перейдемо 

в (3.125) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по енергії, 

прийнявши до уваги властивості  - функції: 
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        
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Помножимо вираз (3.126) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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(3.127) 

 

Прийнявши до уваги співвідношення (3.24), отримаємо остаточний вираз для 

величини  m n
1  K   : 
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(3.128) 

 

Враховуючи співвідношення (2.117), розрахуємо для важких дірок перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.19): 
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    (3.129) 

 

Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь OZ 

вздовж вектора k  і врахуємо співвідношення  
4

a
N
V 3

0 : 
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       
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В першому інтегралі в фігурних дужках інтегрування по кутовим змінним 

дає нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає 4 . Перейдемо 

в (3.130) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по енергії, 

прийнявши до уваги властивості  - функції: 
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 (3.131) 

 

Помножимо вираз (3.131) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 

 

     
 

    












 LO02LO
LO

3

2
hh

BxB

0
2   

НПО
2

2 n
3 f1N1m2

MM
M

Tk 28861
a E   C 

2
2V 











  

 



 212 
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  (3.132) 

 

Прийнявши до уваги співвідношення (3.24), отримаємо остаточний вираз для 

величини  m n
2  K   : 
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3.2.6. Близькодіючий потенціал взаємодії носія заряду з полярним 

оптичним фононом 

 

Враховуючи співвідношення (2.178), розрахуємо для електронів перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.18): 
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                        .   d  k  k f1 f  - nn
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Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь 

OZ вздовж вектора k  і врахуємо співвідношення  
4

a
N
V 3

0 :   

 

     

       

         

       

            

.  d d sin 

kdkk f1 f -1N

- N2-1N-

N1ddsinkkdk f1 f 

-1N-N2-

1N-N1 
MM

M
 Tka  225
e C 4

0

2

0

2
1 01 0

n
TOTO

TOTO
TO

LOLOLO

LO
LO0

2

0

2
1 01 0

n

TOTOTOTO
TO

LO

LOLOLO
LOBxB0

2
0

410   
ПО

4
1 n
























 

 



 


 



























kk

kk










(3.135) 

 

В першому інтегралі в фігурних дужках інтегрування по кутовим змінним 

дає нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає 4 . Перейдемо 

в (3.125) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по енергії, 

прийнявши до уваги властивості  - функції: 
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Помножимо вираз (3.136) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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Прийнявши до уваги співвідношення (3.24), отримаємо остаточний вираз для 

величини  m n
1  K   : 
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Враховуючи співвідношення (2.178), розрахуємо для важких дірок перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.19): 
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Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь OZ 

вздовж вектора k  і врахуємо співвідношення  
4

a
N
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В першому інтегралі в фігурних дужках інтегрування по кутовим змінним 

дає нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає 4 . Перейдемо 

в (3.140) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по енергії, 

прийнявши до уваги властивості  - функції: 
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Помножимо вираз (3.141) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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Прийнявши до уваги співвідношення (3.24), отримаємо остаточний вираз для 

величини  m n
2  K   : 
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3.2.7. Близькодіючий потенціал взаємодії носія заряду з акустичними 

коливаннями п’єзоелектричного поля 

 

Враховуючи співвідношення (2.229), розрахуємо для електронів перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.18): 
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Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь 

OZ вздовж вектора k  і врахуємо, що густина кристалу визначається з виразу 

V
M N

 : 
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(3.145) 

 

В першому інтегралі в фігурних дужках інтегрування по кутовим змінним 

дає нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає 4 . Перейдемо 

в (3.145) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по енергії, 

прийнявши до уваги властивості  - функції: 
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Помножимо вираз (3.146) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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Прийнявши до уваги співвідношення (3.24), отримаємо остаточний вираз для 

величини  m n
1  K   : 
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Враховуючи співвідношення (2.229), розрахуємо для важких дірок перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.19): 
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Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь 

OZ вздовж вектора k  і врахуємо, що густина кристалу визначається з виразу 

V
M N

 :   
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В першому інтегралі в фігурних дужках інтегрування по кутовим змінним 

дає нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає 4 . Перейдемо 

в (3.120) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по енергії, 

прийнявши до уваги властивості  - функції: 
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 (3.151) 

 

Помножимо вираз (3.151) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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Прийнявши до уваги співвідношення (3.24), отримаємо остаточний вираз для 

величини  m n
2  K   : 
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    .  d f1            mn2
g02                                              (3.153) 

 

3.2.8. Близькодіючий потенціал взаємодії носія заряду з   оптичними 

коливаннями  п’єзоелектричного поля 

 

Враховуючи співвідношення (2.243), розрахуємо для електронів перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.18): 
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Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь 

OZ вздовж вектора k  і врахуємо співвідношення  
4

a
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В першому інтегралі в фігурних дужках інтегрування по кутовим змінним 

дає нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає 4 . Перейдемо 

в (3.155) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по енергії, 

прийнявши до уваги властивості  - функції: 
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Помножимо вираз (3.136) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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Прийнявши до уваги співвідношення (3.24), отримаємо остаточний вираз для 

величини  m n
1  K   : 
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Враховуючи співвідношення (2.243), розрахуємо для важких дірок перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.19): 
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Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь OZ 

вздовж вектора k  і врахуємо співвідношення  
4

a
N
V 3

0 : 
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В першому інтегралі в фігурних дужках інтегрування по кутовим змінним 

дає нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає 4 . Перейдемо 

в (3.160) від інтегрування по хвильовому вектору до інтегрування по енергії, 

прийнявши до уваги властивості  - функції: 
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Помножимо вираз (3.161) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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Прийнявши до уваги співвідношення (3.24), отримаємо остаточний вираз для 

величини  m n
2  K   : 
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3.2.9. Випадок розсіяння на близькодіючому  

потенціалі невпорядкованості 

 

Крім запропонованих вище близькодіючих моделей розсіяння носіїв заряду 

існує ще один близькодіючий механізм розсіяння, описаний в літературі. Це так 

званий механізм розсіяння на невпорядкованості, обумовленій поступовою 

заміною в твердому розчині B2A1A x1x   (А1, А2 – елементи другої або третьої 

групи; В- елемент шостої або п’ятої групи) елемента А1 на елемент А2 .  

Для електронів зони провідності ймовірність переходу для цього механізму 

розсіяння визначається з виразу [83-85]:  
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де  


 A
0

N N   - число елементарних комірок на одиницю об’єму; 

коефіцієнти c ,b ,a  визначаються з виразу (2.73);  1W  та  2W  - потенціали 

невпорядкованості, зв’язані співвідношенням: 
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Враховуючи співвідношення (3.164), розрахуємо для електронів перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.18): 
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Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь 

OZ вздовж вектора k : 
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де    1F  - відома функція енергії, а   2F  визначається з виразу: 
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Перейдемо в (3.167) від інтегрування по хвильовому вектору до 

інтегрування по енергії, прийнявши до уваги властивості  - функції: 
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(3.169) 

 

Помножимо вираз (3.169) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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(3.170) 

 

В першому інтегралі в фігурних дужках інтегрування по кутовим змінним дає 

нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає    2k 
3
4 . Тоді 

отримаємо остаточний вираз для величини  m n
1  K   : 
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Для важких дірок валентної зони ймовірність переходу для розсіяння 

невпорядкованості визначається з виразу [4,9]:  
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Враховуючи співвідношення (3.172), розрахуємо для важких дірок перший 

інтеграл  в правій стороні рівняння Больцмана (3.19): 
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Перейдемо до сферичної системи координат відносно k , направивши вісь 

OZ вздовж вектора k :   
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(3.174) 

де    3F  - відома функція енергії. 
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Перейдемо в (3.174) від інтегрування по хвильовому вектору до 

інтегрування по енергії, прийнявши до уваги властивості  - функції: 
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Помножимо вираз (3.175) на   m k    (m= 0,1,2,3… ,  = 1,2,3 ) і 

проінтегруємо його по хвильовому вектору, перейшовши до сферичної системи 

координат: 
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В першому інтегралі в фігурних дужках інтегрування по кутовим змінним дає 

нуль в силу співвідношення (3.40), а в другому інтегралі дає    2k 
3
4 . Тоді 

отримаємо остаточний вираз для величини  m n
2  K   : 
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3.3. Розв’язок рівняння нейтральності 

 

 Для обчислення вище означених величин m n
a  K  , m n

a M    та m
a B  необхідно 

визначити рівень Фермі, який знаходиться шляхом чисельного  розв’язку 

рівняння нейтральності. В загальному випадку рівняння нейтральності має вид: 
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D N  ,N   - концентрація іонізованих донорів та акцепторів відповідно. 

Концентрація електронів в зоні провідності визначається з виразу: 
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де  F  - рівень Фермі, а початок відліку енергії знаходиться в точці  6  

зони Бриллюена.  

Закон дисперсії електронів визначається з секулярного рівняння Кейна 

(1.2). Для отримання явного виду залежності   k   зробимо наступні 

перетворення. Введемо позначення: 

 

 

   
   .             - a

;         2   3   
3
2    Pm 2a

;  3    2Pm 2a

;
m 2

ky

gg3

gg
2

g2

2
0

2

g2

2
0

1

0

22

















 





















       (3.180) 
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Використовуючи позначення (3.180), отримаємо рівняння Кейна у виді: 
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Це кубічне рівняння підстановкою  
3
a - x  y 1  зводиться до так званого 

“неповного” рівняння з дійсними коефіцієнтами: 
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Так званий “тригонометричний ” розв’язок рівняння (3.182) має вид: 
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Явна залежність  k  має наступний вид [86]: 
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Підставляючи (3.184) в  (3.179), отримаємо вираз для концентрації 

електронів в зоні провідності: 
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Приймаючи до уваги закон дисперсії (2.15), вираз для концентрації важких 

дірок валентної зони можна записати у виді: 
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B

gF
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2
Bhh

2



 
 ,                               (3.187) 

 

де  xF 21  - однопараметричний інтеграл Фермі.  

Інтеграли (3.186) та (3.187) в аналітичному виді не вичислюються, тому  
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вони обчислювалися методом Ньютона- Котеса  з допомогою програми  

"quanc8" [74] з точністю 10 знаків. Рівняння нейтральності (3.178) 

розраховувалося з точністю   1.0 % . 
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Висновки до розділу 3 

 

1. Запропоновано метод знаходження аналітичних розв’язків стаціонарного 

рівняння Больцмана для напівпровідника з ізотропним законом дисперсії, 

який справедливий для довільного відхилення функції розподілу від 

рівноважного значення. 

2. Визначено критерій відбору фізичних розв’язків серед сукупності 

математичних розв’язків стаціонарного рівняння Больцмана. 

3. Представлена методика розрахунку множників  m n
a  K   при коефіцієнтах 

розкладу в ряд за степенями енергії нерівноважної функції розподілу для 

різних механізмів розсіяння.  
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РОЗДІЛ 4 

 

Застосування принципу близькодії до опису процесів розсіяння електронів  

в твердих розчинах сполук AIIBVI та AIIІBV 

 

Розглянуті в попередніх розділах моделі розсіяння носіїв заряду, а також 

метод знаходження нерівноважної функції розподілу дозволяють описати 

явища переносу в твердих розчинах сполук AIIBVI та AIIІBV. В цьому розділі 

буде проведено порівняння теоретичних кривих та експериментальних даних 

для температурних залежностей електронів в твердих розчинах CdxHg1-xTe,  

CdxHg1-xSe, ZnxHg1-xTe, ZnxHg1-xSe, ZnO, GaN, CdS, InN та InSb. Вибрані 

сполуки демонструють широкий діапазон зміни ширини забороненої зони – від 

від’ємного значення ( -0.2   -0.3 еВ) для HgTe та HgSe  до додатного ( 13 

еВ) для CdTe, ZnTe, ZnSe та GaN. Попередньо для кожного з цих сполук будуть 

вибрані параметри зонної структури, які в подальшому використовуватимуться 

при розрахунках. 

 

4.1. Параметри твердого розчину CdxHg1-xTe 

Твердий розчин CdxHg1-xTe знаходить широке застосування в електронній 

техніці, зокрема в інфрачервоній техніці, завдяки своїм унікальним фізичним 

властивостям: великій  рухливості  електронів та можливості плавно змінювати 

ширину забороненої зони від 0  до 1.6 еВ . Ширина забороненої зони CdxHg1-xTe 

визначалася різними авторами з вимірювань фотопровідності [87,88], спектрів 

поглинання [89-91], магнітооптичних фотоефектів [92-94] , залежності 

гальваномагнітних ефектів від температури і тиску  [95-97], осциляцій 

Шубнікова- де Гааза [98] та фотолюмінісценції [99-101]. При цьому були 

отримані різні емпіричні формули залежності ширини забороненої зони від 

складу та температури, наприклад, 

 

   x T1091.1T10530.0T,xE 34
g

  ,                            (4.1) 
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справедливої для 203.0x135.0   [91]; або 

 

    x21T106.5x25.0x73.1303.0T,xE 44
g   ,             (4.2) 

 

справедливої для K 300TK 10 ; 61.0x23.0  [89]; або  

 

    x08.21T10233.5x327.0x59.125.0T,xE 43
g   ,             (4.3) 

 

справедливої для K 300TK 20 ; 6.0x13.0  [87]. 

Найбільш точна залежність  T,xEg , отримана в роботі [102], має 

наступний вид: 

 

    x21T1035.5x832.0x81.0x93.1302.0T,xE 432
g   .   (4.4) 

 

При визначенні енергетичного еквівалента матричного елемента 

2

2
0

p
Pm2E


  в роботах [92, 93, 96, 97] припускалося, що ця величина не зале-

жить від складу та температури. Однак, сильний розкид експериментальних 

значень свідчить про можливу таку залежність. З іншої сторони, результати 

робіт [103,104] підтверджують таку залежність, яка для 5.0х   має наступний 

вид: 

 . T107.26.23E -  5.0x0

;T108.61.18E  -          0x
2

p

3
p








                              (4.5) 

 

Згідно результатів роботи [105] величина спін-орбітального розщеплення в 

CdxHg1-xTe для 5.0x   рівна 08.1  еВ і приймалася незалежною від складу та 

температури, тоді як для CdTe вона складає величину 0.92 еВ [106]. 
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Густина твердого розчину CdxHg1-xTe описується емпіричним виразом 

[118]: 

 

  33 мкг103.205.8  .                                       (4.6) 

 

Решіткова діелектрична стала для HgTe становить  2.4L  [116], а для 

CdTe  - 1.3L  [105]. Для твердого розчину CdxHg1-xTe припускалася лінійна 

інтерполяція цих даних.  

Високочастотна діелектрична стала для HgTe становить 4.10 [116], а 

для CdTe  - 4.7 [105]. Для твердого розчину CdxHg1-xTe припускалася 

лінійна інтерполяція цих даних.  

Частота поперечних оптичних фононів визначалася по результатам робіт 

[105, 116], а частота поздовжніх оптичних фононів розраховувалася із 

співвідношення Ліддена-Сакса-Теллера: 

L

L2
TO

2
LO 

 
  .                                            (4.7) 

 

Величина оптичного потенціалу деформації  0d  для HgTe становить 29.8 

еВ [56] , а для CdTe  - 22 еВ [117] . Для твердого розчину CdxHg1-xTe 

припускалася лінійна інтерполяція цих даних. Константи акустичного 

потенціалу деформації для електронів зони провідності вибиралися за 

результатами роботи [55].  

Пружні константи  lC  та  tC  розраховувалися за результатами робіт [13, 

119-122] , а поздовжня та поперечна швидкості звуку визначалися з виразів: 

 

vII   ;  Cl


   v 
tC

 .                                             (4.8) 
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Значення п’єзоакустичної константи 14е   для 5.0х   вибиралось згідно 

результатів роботи [123] , а для  5.0х   - згідно робіт [123, 124]. Величина 

матричного елемента розсіяння невпорядкованості вибиралася згідно роботи  

[83] . Значення параметрів, що використовувалися в розрахунках представлені в 

таблиці 4.1 . 

Таблиця 4.1 

Параметри кристалів CdxHg1-xTe 

Параметр матеріалу Значення, композиційна та температурна  
залежність 

Літера-
тура 

Маса атома,  кг MHg = 33.31210-26 
MCd =18.666 10-26                                                             
MTe = 21.19 10-26 

 

Постійна решітки,  м а0 =  6.46110-10 – 2.010-12 х [1] 
Ширина забороненої зо-
ни, еВ 

Eg=-0.302+1.93x+5.3510-4(1-2x)-0.81x2+ 
+0.832 x3  

[102] 

Енергетичний еквівалент 
матричного елемента, еВ 

x=0         – Ep=18.1-6.810-3T ; 
0<x<0.5  - Ep=23.6-2.710-23T ; 
x>0.5       - Ep=21.0 

 
[103] 
[125] 

Спін-орбітальне роз- 
щеплення, еB 

x<0.5    = 1.08 
x>0.5    = 0.92 

[105] 
[106] 

Густина, кг/м3 =(8.05-2.3x) 10 3 [118] 
Оптичний потенціал 
деформації, еВ 

29.8 - 7.8 x [56,117] 

Частота поперечних 
оптичних фононів, рад/c 

TO =2.210 13+0.4310 13x [105,116] 

Решіткова діелектрична 
стала 

L = 4.7  -1.6 х [105,116] 

Високочастотна ді- 
електрична стала 

 =7.4 - 0.12 x [105,116] 

Константи акустичного 
потенціалу деформації, 
eВ(зона провідності) 

l=0.1 ; m=4.0 ; n=-1.91; C=-8.3. 
 
 

[55] 

Пружні константи, Н/м2 Cl = 6.42210 10-0.10210 10x ; 
Ct = 1.59410 10-0. 05610 10  x . 

[13, 119-
122] 

П’єзоакустична кон- 
cтанта,  Кл/м2 

x<0.5  -e14 =0.2003; 
x>0.5  -e14 =0.03457-1.3910 -5 T 

[123] 
[123,124] 

Матричний елемент 
розсіяння невпорядко- 
ваності,  еВсм 3 

V  = 9 10 -23 

 

[83] 
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4.2. Температурні залежності рухливості електронів  

в твердому розчині CdxHg1-xTe 

 

Порівняння теоретичних температурних залежностей рухливості 

електронів проводилося з експериментальними даними, представленими в [126-

128,279] для кристалів CdxHg1-xTe з складом x =0; 0.08; 0.17; 0.26; 0.36; 0.52; 

0.59; 1. Для х=0; 0.08; 0.17; 0.26 припускалась модель однократно іонізованої 

домішки, а рівень Фермі визначався з рівняння нейтральності: 

 

2.4Npn                                                            (4.9) 

 

де 2.4N –концентрація іонізованої домішки при 4.2 К, яка визначалася за 

результатами роботи [126] . 

Для х=0.36; 0.52; 0.59 припускалась модель однократно іонізованої 

домішки, а рівень Фермі визначався з рівняння нейтральності: 

 expD eR/1Nn    ,                                                   (4.10) 

де Rexp– експериментальне значення коефіцієнта Холла [126], 
DN – 

концентрація іонізованих донорів.  

Для х=1 рівень Фермі розраховувався з рівняння нейтральності з 

врахуванням моделі структури дефектів, представленої в [278]. 

Таблиця 4.2 

        Параметр   для різних механізмів розсіяння електронів в CdxHg1-xTe 

x  ПО  ПЕ  ІД  СДNСД 
314 cm10   

0.00 
0.08 
0.17 
0.26 
0.36 
0.52 
0.59 
1.0 

0.51 
0.50 
0.53 
0.70 
0.63 
0.66 
0.67 
0.64 

0.46 
0.40 
0.45 
0.50 
0.50 
0.47 
0.48 
0.59 

1.0 
1.0 
1.0 
1.0 
1.0 
1.0 
1.0 
1.0 

0.06 
2.4 
2.0 
2.0 
2.0 
2.0 
3.0 

11.0 
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а б 
Рис.4.1. Температурна залежність рухливості електронів в CdxHg1-xTe (х=0).   а: 

суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, 
НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД механізми розсіяння; б: порівняння 
близькодіючих і далекодіючих моделей. Експеримент -  [126]. 

 
 

а 
 

б 
Рис.4.2. Температурна залежність рухливості електронів в CdxHg1-xTe (х=0.08).  

а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, 
НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД механізми розсіяння; б: порівняння 
близькодіючих і далекодіючих моделей. Експеримент -  [126].  
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а б 
Рис.4.3. Температурна залежність рухливості електронів в CdxHg1-xTe (х=0.17).  

а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, 
НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД механізми розсіяння; б: порівняння 
близькодіючих і далекодіючих моделей. Експеримент -  [126]. 

 
 
 

 
а 

 
б 

Рис.4.4. Температурна залежність рухливості електронів в CdxHg1-xTe (х=0.26).  
а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, 
НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД механізми розсіяння; б: порівняння 
близькодіючих і далекодіючих моделей. Експеримент -  [126]. 
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а 
 

б 
 
Рис.4.5. Температурна залежність рухливості електронів в CdxHg1-xTe (х=0.36).  

а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, 
НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД механізми розсіяння; б: порівняння 
близькодіючих і далекодіючих моделей. Експеримент -  [127]. 

 
 
 

а б 
 
Рис.4.6. Температурна залежність рухливості електронів в CdxHg1-xTe (х=0.52).  

а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, 
НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД механізми розсіяння; б: порівняння 
близькодіючих і далекодіючих моделей. Експеримент -  [127]. 
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а б 
Рис.4.7. Температурна залежність рухливості електронів в CdxHg1-xTe (х=0.59).  

а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, 
НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД механізми розсіяння; б: порівняння 
близькодіючих і далекодіючих моделей. Експеримент -  [127]. 
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Рис.4.8. Температурна залежність рухливості електронів в CdxHg1-xTe (х=1).  а: 

суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, 
НПО, ПАК, ПО, ПОП, СД, НД механізми розсіяння; б: порівняння близь-
кодіючих і далекодіючих моделей. Експеримент -  [128]. 
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Теоретичні залежності  T   представлені на рис. 4.1-4.8 *. Суцільні лінії 

представляють криві, отримані на основі близькодіючих моделей в рамках 

точного розв’язку рівняння Больцмана. В таблиці 4.2 представлені отримані 

значення параметрів розсіяння   . Видно, що теоретичні криві добре уз-

годжуються з експериментом у всьому розглянутому інтервалі температур. Для 

оцінки ролі різних механізмів розсіяння на рис. 4.1-4.8 точковими лініями 

представлені відповідні залежності. 

Як видно, при низьких температурах  (T<50 K) основним механізмом 

розсіяння є розсіяння на потенціалі статичної деформації. Розсіяння 

невпорядкованості та розсіяння на акустичних коливаннях п’єзоелектричного 

поля теж відіграють значну роль в цьому інтервалі. При високих температурах 

внесок розсіяння на полярних оптичних фононах стає переважаючим. Решта 

механізмів розсіяння – розсіяння на акустичних, неполярних оптичних 

фононах, оптичних коливаннях п’єзоелектричного поля  та на іонізованих 

домішках – дають знехтувано малий внесок.  

Якщо порівняти теоретичні криві  T  , отриманих на основі близько-

діючих моделей розсіяння, з кривими, отриманими в наближенні часу 

релаксації [126, 128,129], то видно, що в області низьких температур близько-

діючі моделі розсіяння дають добре узгодження з експериментом, тоді як 

наближення часу релаксації дає розбіжність між теорією та експериментом на 

половину порядку і більше. 

4.3. Параметри твердого розчину CdxHg1-xSe 

 

Твердий розчин CdxHg1-xSe демонструє лінійну залежність ширини 

забороненої зони від температури та складу [143-148], однак, в різних 

температурних діапазонах величина  
dT

dEg  є різна. Тому для залежності  TEg  

була вибрано наступне співвідношення [149-150]: 

                                                
* Тут і нижче представлені графіки з порівнянням близькодіючих та далекодіючих 
(наближення часу релаксації) моделей. 
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 
   .  K 100 T  -     xTx22.21106 x 2.0150.20 - Eg

; K 100  T   -             x22.21102 x 2.060.22 - Eg
4

4






 
     (4.11) 

 

Згідно результатів роботи [145] кейнівський матричний елемент Р(х) при 

4.2 К не залежить від складу і рівний  8102.7  еВ см . З іншої сторони, автори 

робіт [149,150] , припускаючи незалежність Р від температури для х=0.45 та 

залежність Р від температури для х=0 , провели лінійну інтерполяцію між 

значеннями Р(0) та Р(0.45) для кожної температури і отримали вираз: 

P = 7.210-8 +210-11(1-2.22 x)T  еВ см .                              (4.12) 

 

Згідно результатів роботи [147] величина спін-орбітального розщеплення в 

CdSe складає величину 0.43 еВ , а для HgSe – 0.45 еВ [145]. Для твердого 

розчину CdxHg1-xSe припускалася лінійна інтерполяція цих даних. 

Значення ефективної маси важких дірок припускалося незалежним від 

складу та температури і вибиралося згідно роботи [149]. 

Густина твердого розчину CdxHg1-xSe описується емпіричним виразом [1, 

151]: 

  3
3 106605.1

)x 004.00855.6(
96.7859.200)x1( x 4.112 4





  кг/м3 .      (4.13) 

 

Згідно результатів робіт [152,153] для решіткової діелектричної сталої 

припускалася лінійна залежність від складу. Для  високочастотної 

діелектричної сталої згідно цих же авторів спостерігається лінійна залежність 

від складу та складна залежність від температури :  при Т >100 K спо-

стерігається лінійна залежність, а при низьких температурах – незалежність від 

температури. 

Згідно результатів роботи [154] частота поперечних оптичних фононів в 

HgSe  рівна 2.491013 рад/с , а для CdSe – 3.111013 рад/с [153]. Для твердого 

розчину CdxHg1-xSe припускалася лінійна інтерполяція цих даних. 
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Для величини оптичного потенціалу деформації припускалося, що вона 

рівна аналогічній величині для CdxHg1-xТe [149-150]. 

Константи акустичного потенціалу деформації для електронів зони 

провідності вибиралися за результатами роботи [155-160]. Пружні константи  

lC  та  tC  розраховувалися за результатами робіт [1, 157], згідно яких ці 

величини лінійно залежать від температури.  Для величини п’єзоакустичної 

константи 14е   припускалося, що вона рівна аналогічній величині для HgТe 

[123]. Величина матричного елемента розсіяння невпорядкованості вибиралася 

згідно роботи  [150] . Значення параметрів, що використовувалися в 

розрахунках представлені в таблиці 4.4. 

Таблиця 4.4 

Параметри кристалів CdxHg1-xSe 

Параметр матеріалу Значення, композиційна та температурна  
залежність 

Літера-
тура 

Маса атома,  кг MHg = 33.31210-26 
MCd =18.666 10-26                                                             
MSe = 13.11110-26 

 

Постійна решітки,  м а0 =  6.08410-10 -110-12 x  (0 x  0.7) [141,142] 
Ширина забороненої зо-
ни, еВ 

Eg= - 0.22+2.06 x +210-4  
        (1-2.22 x) T    -  T < 100 K 
Eg = - 0.2+2.015 x +610-4(1-2.22 x)   
        (T -100)        - T  100 K 

 
[143-
150] 
 
 

Кейнівський матричний 
елемент, еВсм 

P = 7.210-8 +210-11(1-2.22 x) T [145,149, 
 150] 

Спін-орбітальне роз- 
щеплення, еB 

 = 0.45 – 0.02 х [145,147] 
 

Ефективна маса важких 
дірок 

mhh/m0=0.67 [149] 
 

Густина, кг/м3  

3

3

106605.1     

)x 004.00855.6(
96.7859.200)x1( x 4.112 4









 
[1, 151] 

Оптичний потенціал 
деформації, еВ 

d0  = 29.8 [149,150] 

Частота поперечних 
оптичних фононів, рад/c 

TO =2.491013 + 0.621013 x [153,154] 
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Решіткова діелектрична 
стала 

L = 15.5 - 11.68 x [147,152, 
153] 

Високочастотна ді- 
електрична стала 

 = 13.0 – 7.2 x      -   T < 100 K    
 = 13.0 – 7.2 x - 210-2(1- x)   
     (T-100)             - T  100 K 

[147,152, 
153] 

Константи акустичного 
потенціалу деформації, 
eВ(зона провідності) 

l=4.4 ; m=8.6 ; n=-4.68; C=-10.5 . [155-
160] 

Пружні константи, Н/м2 С11 = (6.922 – 0.003 T)1010     
С12 = (5.129 – 0.003 T)1010     

С44 = (2.32 – 0.0004 T)1010    

)C3CC(
5
1C

 )C4C2C3(
5
1C

441211t

441211l




 

[1,157] 

П’єзоакустична кон- 
cтанта,  Кл/м2 

e14 =0.2003; 
 

[123,149, 
150] 

Матричний елемент 
розсіяння невпорядко- 
ваності(нормований на 
елементарну комірку),  
еВ 

eВ  6.1V



 

[150] 

 

4.4. Температурні залежності рухливості електронів  

в твердому розчині CdxHg1-xSe 

 
Порівняння теоретичних температурних залежностей рухливості 

електронів в кристалах CdxHg1-xSe проводилося з експериментальними даними, 

представленими в роботах [146, 149-151]. Досліджувалися два типи зразків: а) 

зразки, отримані шляхом відпалу в парі селену або в динамічному вакуумі 

[161,162] – х=0; х=0.05 (зразок А1); х=0.1(зразок В1); х=0.2 (зразок С1); 

х=0.268 (зразок 26ВВ2); х=0.353 (зразок 24АА1-1); х=0.547 (зразок 40ЕВ2). б) – 

зразки, отримані шляхом відпалу в парі ртуті [163] - х=0; х=0.05 (зразок А5); 

х=0.1(зразок В5); х=0.2 (зразок С4); х=0.268 (зразок 26ВВ3). 

Рівень Фермі розраховувався з рівняння електронейтральності: 

 
-  

A
 
D NNpn    ,                                                 (4.14) 
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де  -  
A

 
D N;N   - концентрації іонізованих донорів та акцепторів, які 

визначалися за результатами робіт [146, 149-151]. 

Теоретичні залежності  T   представлені на рис. 4.9-4.15 для зразків, 

відпалених в парі селену або в динамічному вакуумі, та на рис.4.16-4.20 для 

зразків, відпалених в парі ртуті. Суцільні лінії представляють криві, отримані 

на основі близькодіючих моделей в рамках точного розв’язку рівняння 

Больцмана. В таблиці 4.5 представлені отримані значення параметрів розсіяння 

  . Видно, що теоретичні криві добре узгоджуються з експериментом у всьому  

 

 

а 

 
б 

Рис.4.9. Температурна залежність рухливості електронів в кристалі CdxHg1-xSe 
(х=0). а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 1,2,3,4,5,6,7,8 – 
АК, ІД, НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД механізми розсіяння; б: 
порівняння близькодіючих і далекодіючих моделей.  Експеримент -  
[146]. 
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а б 
Рис.4.10. Температурна залежність рухливості електронів в кристалі CdxHg1-xSe 

(х=0.05) – зразок А1.  а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 
1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД механізми 
розсіяння; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих моделей. 
Експеримент -  [150]. 

а б 
Рис.4.11. Температурна залежність рухливості електронів в кристалі CdxHg1-xSe 

(х=0.1) – зразок В1.  а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 
1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД механізми 
розсіяння; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих моделей.  
Експеримент -  [150]. 
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а 
 
б 

Рис.4.12. Температурна залежність рухливості електронів в кристалі CdxHg1-xSe 
(х=0.2) – зразок С1.  а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 
1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД механізми 
розсіяння; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих моделей. 
Експеримент -  [150]. 

 

а б 
Рис.4.13. Температурна залежність рухливості електронів в кристалі CdxHg1-xSe 

(х=0.268) – зразок 26ВВ2.  а: суцільна лінія – змішаний механізм 
розсіяння. 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД 
механізми розсіяння; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих 
моделей.  Експеримент -  [151]. 
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а    б 
Рис.4.14. Температурна залежність рухливості електронів в кристалі CdxHg1-xSe 

(х=0.353) – зразок 24АА1-1.  а: суцільна лінія – змішаний механізм 
розсіяння. 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД 
механізми розсіяння; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих 
моделей. Експеримент -  [151]. 

 

а б 
Рис.4.15. Температурна залежність рухливості електронів в кристалі CdxHg1-xSe 

(х=0.547) – зразок 40ЕВ2.  а: суцільна лінія – змішаний механізм 
розсіяння. 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД 
механізми розсіяння; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих 
моделей. Експеримент -  [151]. 
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а б 
Рис.4.16. Температурна залежність рухливості електронів в кристалі CdxHg1-xSe 

(х=0).  а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 1,2,3,4,5,6,7,8 
– АК, ІД, НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД механізми розсіяння; б: 
порівняння близькодіючих і далекодіючих моделей. Експеримент -  
[149]. 

 

а б 
Рис.4.17. Температурна залежність рухливості електронів в кристалі CdxHg1-xSe 

(х=0.05) – зразок А5.  а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 
1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД механізми 
розсіяння; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих моделей. 
Експеримент -  [150]. 
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а б 

Рис.4.18. Температурна залежність рухливості електронів в кристалі CdxHg1-xSe 
(х=0.1) – зразок В5.  а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 
1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД механізми 
розсіяння; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих моделей. 
Експеримент -  [150]. 

 

а б 
Рис.4.19. Температурна залежність рухливості електронів в кристалі CdxHg1-xSe 

(х=0.2) – зразок С4.  а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння. 
1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД механізми 
розсіяння; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих моделей. 
Експеримент -  [150]. 
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а б 
Рис.4.20. Температурна залежність рухливості електронів в кристалі CdxHg1-xSe 

(х=0.268) – зразок 26ВВ3.  а: суцільна лінія – змішаний механізм 
розсіяння. 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК, ІД, НПО, ПАК, ПО, ПОП, НП, СД 
механізми розсіяння; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих 
моделей. Експеримент -  [151]. 

 
 
 
 

Таблиця 4.5 

                 Параметр   для різних механізмів розсіяння електронів в CdxHg1-xSe 

Зразок x ПO ІД ПЕ СД NСД ?   
    10 -14см-3 

- 
- 

А1 
A5 
B1 
B5 
C1 
C4 

26BB2 
26BB3 

24AA1-1 
40EB2 

0 
0 

0.05 
0.05 
0.1 
0.1 
0.2 
0.2 

0.268 
0.268 
0.353 
0.547 

0.61 
0.478 
0.64 
0.54 
0.70 
0.56 
0.70 
0.58 
0.68 
0.65 
0.64 
0.59 

0.26 
0.26 
0.26 
0.26 
0.26 
0.26 
0.26 
0.26 
0.26 
0.26 
0.26 
0.26 

0.32 
0.32 
0.32 
0.32 
0.32 
0.32 
0.32 
0.32 
0.32 
0.32 
0.32 
0.32 

1.9 
7.35 
2.8 
8.0 
4.5 
7.5 
2.2 

11.47 
2.9 
6.9 
2.3 
7.5 

 

розглянутому інтервалі температур. Для оцінки ролі різних механізмів 

розсіяння на рис. 4.22-4.33 точковими лініями представлені відповідні 

залежності. Видно, що при низьких температурах (Т<60 K) основними 
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механізмами розсіяння для всіх типів зразків є розсіяння на потенціалі 

статичної деформації та розсіяння невпорядкованості (для х>0). Однак, для 

зразків відпалених у парі ртуті, що мають високу концентрацію електронів 

(крім зразка 26ВВ3 з відносно невисокою концентрацією електронів), 

додатковим механізмом розсіяння у цьому інтервалі температур є розсіяння на 

іонізованих домішках, тоді як для зразків, відпалених у парі селену або 

динамічному вакуумі, цей механізм відіграє незначну роль. При високих 

температурах внесок розсіяння на полярних оптичних фононах стає 

домінуючим. Решта механізмів розсіяння – розсіяння на акустичних та 

неполярних оптичних фононах, акустичних та оптичних коливаннях 

п’єзоелектричного поля - дають знехтувано малий внесок.     

Порівняння двох конкуруючих підходів – близькодіючих та далекодіючих 

моделей (наближення часу релаксації) розсіяння – показує, що близькодіючі 

моделі розсіяння дають краще узгодження з експериментом (див. рис 4.9-4.20а). 

 

4.5. Параметри твердого розчину ZnxHg1-xTe 

 

Твердий розчин ZnxHg1-xTe розглядається як потенціально кращий матеріал 

для інфрачервоних детекторів в порівнянні з твердим розчином HgхCd1-хTe 

завдяки кращій стабільності матеріалу [189-192]. В літературі відомо декілька 

емпіричних виразів для ширини забороненої зони ZnxHg1-xTe в залежності від 

температури та складу, зокрема [193]:  

   
    .  x  T10958.2T105.4244.0T,xE

;  x T1022.169.2T105303.0T,xE
44

g

34
g








              (4.15) 

 

Найбільш точну залежність представлено в роботі [194]: 

 

  .  x29.1x76.01103.5           

x533.0x629.0x731.2x103.240.3- T)Eg(x,
214

3221-2






       (4.16) 
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Згідно результатів роботи [195] величина енергетичного еквівалента 

матричного елемента взаємодії для HgTe лінійно залежить від температури, а 

для ZnTe складає величину 20.79 еВ [113]. Для твердого розчину ZnxHg1-xTe 

припускалася лінійна інтерполяція цих даних. 

Згідно результатів роботи [105] величина спін-орбітального розщеплення в 

HgTe складає 1.08 еВ , а для ZnTe – 0.96 еВ [173]. Для твердого розчину   

ZnxHg1-xTe припускалася лінійна інтерполяція цих даних. 

Згідно результатів роботи [195] ефективна маса важких дірок  в HgTe 

лінійно залежить від температури, а для ZnTe складає величину 0.60 m0 [174]. 

Для твердого розчину   ZnxHg1-xTe припускалася лінійна інтерполяція цих 

даних. 

Густина твердого розчину ZnxHg1-xTe описується емпіричним виразом 

[175,118]: 

 

 = 8.0510 3 – 2.41410 3 x  .                                  (4.17) 

 

Решіткова діелектрична стала для ZnTe становить  39.2L  [176], а для 

HgTe  - 7.4L  [116]. Для твердого розчину ZnxHg1-xTe припускалася лінійна 

інтерполяція цих даних.  

Високочастотна діелектрична стала для ZnTe становить 28.7 [176], а 

для HgTe  - 4.10 [116]. Для твердого розчину ZnxHg1-xTe припускалася 

лінійна інтерполяція цих даних. 

Згідно результатів роботи [116] частота поперечних оптичних фононів в 

HgTe  рівна 2.21013 рад/с , а для ZnTe – 3.6321013 рад/с [123]. Для твердого 

розчину ZnxHg1-xTe припускалася лінійна інтерполяція цих даних. 

Величина оптичного потенціалу деформації  0d  для ZnTe становить 23 еВ 

[177,178] , а для HgTe  - 29.8 еВ [56] . Для твердого розчину ZnxHg1-xTe 

припускалася лінійна інтерполяція цих даних. 
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Для константи акустичного потенціалу деформації для електронів зони  

провідності вибиралися вибиралося оціночне значення  EAC   = 2.0 еВ. 

Пружні константи  lC  та  tC  розраховувалися за результатами роботи [118, 

124]. Згідно роботи [122] значення п’єзоакустичної константи 14е   в HgTe 

становить 0.2003 Кл/м2, а для ZnTe – 0.0284 Кл/м2 [124]. Для твердого розчину 

ZnxHg1-xTe припускалася лінійна інтерполяція цих залежностей. Для величини 

матричного елемента розсіяння невпорядкованості вибиралося оціночне 

значення  V  = 6 10 -23еВ см3  . Значення параметрів, що використовувалися в 

розрахунках представлені в таблиці 4.6 . 

Таблиця 4.6 

Параметри кристалів ZnxHg1-xTe 

Параметр матеріалу Значення, композиційна та температурна  
залежність 

Літера-
тура 

Маса атома,  кг MZn = 10.85810-26 

MHg = 33.31210-26                                                         
MTe = 21.19 10-26 

 

Постійна решітки,  м а0 =  6.46110-10 – 3.57310-11 х [1,175] 
Ширина забороненої зо-
ни, еВ 

Eg=-0.3+3.2410 -2 x1/2+2.731 x- 0.629 x2 + 
   + 0.533 x3 + 5.3010 -4T(1-0.76 x1/2-  
    -1.29 x) 

[194] 

Енергетичний еквівалент 
матричного елемента, еВ 

Ep= 18.1-6.810 -3 T (1-x) +2.69 x [103,113] 

Спін-орбітальне роз- 
щеплення, еB 

 = 1.08 – 0.12 x [105,173] 

Ефективна маса важких 
дірок 

mhh/m0 =0.60 + 2.110 -4 (1-x) T [174,195] 

Густина, кг/м3  = 8.0510 3 – 2.41410 3 x   
 

[118,175] 

Оптичний потенціал 
деформації, еВ 

d0  =29.8 -6.8 x [56, 177, 
178] 

Частота поперечних 
оптичних фононів, рад/c 

TO =2.210 13+1.43210 13x [116,123] 

Решіткова діелектрична 
стала 

L =  4.7  - 2.31 х [116,176] 

Високочастотна ді- 
електрична стала 

 =10.4 -3.12 x [116,176] 

Константа акустичного 
потенціалу деформації, 

EAC  = 2.0 
 

- 
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eВ(зона провідності) 
Пружні константи, Н/м2 Cl =6.42210 10+1.9810 10  x 

Ct =1.59410 10+0.8910 10  x  
[118,124] 

П’єзоакустична кон- 
cтанта,  Кл/м2 

e14 =0.2003 - 0.1719  x [122,124] 

Матричний елемент 
розсіяння невпорядко- 
ваності,  еВсм 3 

V  = 6 10 -23 

 

   - 

 

4.6. Температурні залежності рухливості електронів  

в твердому розчині ZnxHg1-xTe 

 

Для кристалу ZnxHg1-xTe (x=0.15) порівняння теоретичних температурних 

залежностей рухливості електронів проводилося з експериментальними 

даними, представленими в роботі [189]. Рівень Фермі визначався з рівняння 

R e1n   , R – експериментальне значення коефіцієнта Холла, визначеного в 

[189].  

Теоретична крива )(T  для ZnxHg1-xTe (x=0.15) представлена на рис. 

4.41[185,187,188,209,211]. Суцільна лінія представляє криву, розраховану на 

основі близькодіючих моделей в рамках точного розв’язку рівняння Больцмана. 

В таблиці 4.7 представлені отримані значення параметрів розсіяння   для 

різних механізмів розсіяння. Видно, що теоретична крива достатньо добре 

узгоджуються з експериментом у всьому розглянутому інтервалі температур. 

Для оцінки ролі різних механізмів розсіяння на рис. 4.21 точковими лініями 

представлені відповідні залежності. 

З рис. 4.21 видно, що у всьому дослідженому інтервалі температур 

домінуючими механізмами розсіяння є розсіяння на центрах статичної дефор-  

Таблиця 4.7 

          Параметр   для різних механізмів розсіяння електронів в ZnxHg1-xTe 

x ПO ІД ПЕ СД NСД ?   
    10 -14см-3 

0.15 0.70 1.0 0.55 70.0 
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а  
б 

Рис.4.21. Температурна залежність рухливості електрона в кристалі        
ZnxHg1-xTe (x=0.15). а: суцільна крива – змішаний механізм розсіяння;  
1,2,3,4,5,6,8,9 – відповідно АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НП-, 
СД- механізми розсіяння; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих 
моделей. Експеримент - [189]. 

 

мації, акустичних коливаннях п’єзоелектричного поля та полярних оптичних 

фононах.  Решта механізмів розсіяння - розсіяння невпорядкованості та на іо-

нізованій домішці,  акустичному  та неполярному оптичному фононі, оптичних 

коливаннях п’єзоелектричного поля - дають знехтувано малий внесок. 

В області низьких температур спостерігається різний нахил теоретичної 

кривої та експериментальних даних. Це може бути пояснене неповнотою СД- 

моделі розсіяння, де, можливо, повинна бути врахована кутова залежність 

потенціалу взаємодії. 

Як і для розглянутих вище твердих розчинів, для ZnxHg1-xTe порівняння 

двох конкуруючих підходів – близькодіючих та далекодіючих моделей 

(наближення часу релаксації) розсіяння – показує, що близькодіючі моделі 

розсіяння дають краще узгодження з експериментом (див. рис 4.21а).  

 

4.7. Параметри твердого розчину ZnxHg1-xSe 

 

Ширина забороненої зони твердого розчину ZnxHg1-xSe досліджувалася для 

складів  0 x  0.15 в роботі [195] i описується виразом: 
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          Eg(x,T) = -0.244+6.7253 x-24.939 x2-101.82 x3 +883.9633 x4+ 

           +(6-81.56 x+511.691 x2 -116 x3 -7021 x4)?10 -4T ,                          (4.18) 

 

а для складу х=1 – виразом : Eg(T) =2.825 - 4.84 ?10 -4T   [196,197]. 

Згідно результатів роботи [149] величина енергетичного еквівалента 

матричного елемента взаємодії для HgSe лінійно залежить від температури, а 

для ZnSe складає величину 9.36 еВ cм [198]. Для твердого розчину ZnxHg1-xSe 

припускалася лінійна інтерполяція цих даних. 

Згідно результатів роботи [147] величина спін-орбітального розщеплення в 

HgSe складає 0.45 еВ , а для ZnSe – 0.43 еВ [199]. Для твердого розчину   

ZnxHg1-xSe припускалася лінійна інтерполяція цих даних. 

Згідно результатів роботи [146] ефективна маса важких дірок  в HgSe 

складає величину 0.67 m0 , а для ZnSe - 0.57 m0 [200]. Для твердого розчину   

ZnxHg1-xSe припускалася лінійна інтерполяція цих даних. 

Густина твердого розчину ZnxHg1-xSe описується емпіричним виразом 

[1,201]: 

 

 = 8.24510 3 – 2.97910 3x .                                  (4.19) 

 

Решіткова діелектрична стала для ZnSe становить  0.2L  [202,203], а для 

HgSe  - 5.15L  [149]. Для твердого розчину ZnxHg1-xSe припускалася лінійна 

інтерполяція цих даних.  

Високочастотна діелектрична стала для ZnSe становить 3.6 [203], а 

для HgSe   спостерігається лінійна залежність від складу та складна залежність 

від температури :  при Т >100 K спостерігається лінійна залежність, а при 

низьких температурах – незалежність від температури [152,153]. Для твердого 

розчину ZnxHg1-xSe припускалася лінійна інтерполяція цих даних.  

Згідно результатів роботи [154] частота поперечних оптичних фононів в 

HgSe  рівна 2.491013 рад/с , а для ZnSe – 3.881013 рад/с [204,205]. Для 

твердого розчину ZnxHg1-xSe припускалася лінійна інтерполяція цих даних. 
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Величина оптичного потенціалу деформації  0d  для ZnSe становить 12 еВ 

[178] , а для HgSe вибиралась по аналогії з HgTe  - 29.8 еВ [56] . Для твердого 

розчину ZnxHg1-xSe припускалася лінійна інтерполяція цих даних. 

Kонстанти акустичного потенціалу деформації для електронів зони 

провідності вибиралися за результатами робіт [149,180,182]. 

Пружні константи  lC  та  tC  розраховувалися за результатами роботи [157, 

206].  

Значення п’єзоакустичної константи 14е  для HgSe вибиралась по аналогії з 

HgTe  - 0.2003 Кл/м2 [122], а для ZnSe – 0.049 Кл/м2 [124]. Для твердого розчину 

ZnxHg1-xSe припускалася лінійна інтерполяція цих залежностей. 

Для величини матричного елемента розсіяння невпорядкованості 

вибиралося оціночне значення  V  = 5 10 -23еВ см3  . 

Значення параметрів, що використовувалися в розрахунках представлені в 

таблиці 4.8 . 

Таблиця 4.8 

Параметри кристалів ZnxHg1-xSe 

Параметр матеріалу Значення, композиційна та температурна  
залежність 

Літера-
тура 

Маса атома,  кг MZn = 10.85810-26 

MHg = 33.31210-26                                                             
MSe = 13.11110-26 

 

Постійна решітки,  м а0 =  6.08410-10 – 4.16410-11 х [175] 
Ширина забороненої зо-
ни, еВ 

Eg= -0.244+6.7253 x-24.939 x2-101.82 x3 
+883.9633 x4+(6-81.56 x+511.691 x2  
-116 x3 -7021 x4)?10 -4T  - 0 x  0.15 
Eg =2.825 - 4.84 ?10 -4T – x=1 

[195] 
 
 
[196,197] 

Матричний елемент 
взаємодії, еВ см 

P= 2?10 -11 T(1- x)+ 2.16? 10-8 х+7.2? 10-8 [149,198] 

Спін-орбітальне роз- 
щеплення, еB 

 =  0.45 - 0.02 x [147,199] 

Ефективна маса важких 
дірок 

mhh/m0 = 0.67 – 0.1 x [146,200] 

Густина, кг/м3  = 8.24510 3 – 2.97910 3x 
 

[1,201] 

Оптичний потенціал d0  =29.8 – 17.8 х [56, 178] 
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деформації, еВ 
Частота поперечних 
оптичних фононів, рад/c 

TO =2.4910 13+1.3910 13x [154,205, 
205] 

Решіткова діелектрична 
стала 

L = 15.5  -13.5  х [149,202, 
203] 

Високочастотна ді- 
електрична стала 

HgSe = 13.0    - T < 100 K 
HgSe = 13.0 – 210-2(T-100) – T  100 K 
ZnSe = 6.3 
 = (1-x) HgSe + x ZnSe 

[152,153, 
203] 

Константа акустичного 
потенціалу деформації, 
eВ(зона провідності) 

a = 7.2 – 12.6  x 
b = -1.4 +  0.2 x 
d = -5.4 + 0.5 x 
C= -10.5 

[149,180, 
182] 

 

Пружні константи, Н/м2 Cl = (0.16 x – 0.332)10 8 T +3.171010 x+ 
    +8.0611010 
Ct = -(0.1 x+0.24)10 7T+1.4581010 x + 
    +1.7511010  

[157,206] 

П’єзоакустична кон- 
cтанта,  Кл/м2 

e14 =0.2003 – 0.1513 x [122,124] 

Матричний елемент 
розсіяння невпорядко- 
ваності,  еВсм 3 

V  = 5 10 -23 

 

   - 

 

4.8. Температурні залежності рухливості електронів  

в твердому розчині ZnxHg1-xSe 

 

Порівняння теоретичних температурних залежностей рухливості 

електронів проводилося з експериментальними даними, представленими в 

[147,195,207] для кристалів  ZnxHg1-xSe з складом x =0.02 ( зразки з 

концентрацією електронів 2.7?10 18см-3 та 6?10 18 см-3 відповідно) ; 0.06; 0.15; 

1.0. Для x=0.02 та x=0.15 рівень Фермі визначався з рівняння нейтральності  

77Nn  , 77N - концентрація іонізованих домішок при 77 К (випадок 

виродженого електронного газу [195]). Для х = 0.06 рівень Фермі роз-

раховувався з рівняння 2.4Npn  , 2.4N - концентрація іонізованих домішок 

при 4.2 K [207]. Для х = 1 рівень Фермі розраховувався з рівняння enn   , en  - 

експериментальне значення концентрації електронів, визначене в [175]. 
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Рис.4.22. Температурна залежність рухливості електрона в кристалі        
ZnxHg1-xSe (x=0.02, n=2.7?10 18см-3). a: суцільна лінія – змішаний 
механізм розсіяння; 1,2,3,4,5,6,8 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, 
СД-  механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент - [195]. 

 
 
 

а б 
Рис.4.23. Температурна залежність рухливості електрона в кристалі        

ZnxHg1-xSe (x=0.02, n=6?10 18см-3). a: суцільна лінія – змішаний 
механізм розсіяння; 1,2,3,4,5,6,8 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, 
СД-  механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент - [195]. 
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а б 

Рис.4.24. Температурна залежність рухливості електрона в кристалі        
ZnxHg1-xSe (x=0.06). a: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння; 
1,2,3,4,5,6,8 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, СД-  механізми 
розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих 
моделей. Експеримент - [207]. 

 
 
 

а б 

Рис.4.25. Температурна залежність рухливості електрона в кристалі        
ZnxHg1-xSe (x=0.15). a: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння; 
1,2,3,4,5,6,8 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, СД-  механізми 
розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих 
моделей. Експеримент - [195]. 
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a 

 

 
б 

Рис.4.26. Температурна залежність рухливості електрона в кристалі ZnSe 
(ND=3.41015 cм-3, NА=1.31015 cм-3). a: суцільна лінія – змішаний 
механізм розсіяння; 1,2,3,4,5,6,8,9 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, 
СД-, НД-  механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близько- 
діючих і далекодіючих моделей. Експеримент - [147]. 

 
 
 

а 
 

б 
Рис.4.27. Температурна залежність рухливості електрона в кристалі ZnSe 

(ND=1.81016 cм-3, NА=51015 cм-3). a: суцільна лінія – змішаний 
механізм розсіяння; 1,2,3,4,5,6,8,9 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, 
СД-, НД-  механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близько- 
діючих і далекодіючих моделей. Експеримент - [147]. 
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а б 
Рис.4.28. Температурна залежність рухливості електрона в кристалі ZnSe 

(ND=3.71016 cм-3, NА=51015 cм-3). a: суцільна лінія – змішаний 
механізм розсіяння; 1,2,3,4,5,6,8,9 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, 
СД-, НД-  механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близько - 
діючих і далекодіючих моделей. Експеримент - [147]. 

 
 
 
 

а 

 
б 

Рис.4.29. Температурна залежність рухливості електрона в кристалі ZnSe 
(ND=7.41016 cм-3, NА=3.41016 cм-3). a: суцільна лінія – змішаний 
механізм розсіяння; 1,2,3,4,5,6,8,9 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, 
СД-, НД-  механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близько- 
діючих і далекодіючих моделей. Експеримент - [147]. 
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Таблиця 4.9 

          Параметр   для різних механізмів розсіяння електронів в ZnxHg1-xSe 

x ПO ІД ПЕ СД NСД ?   
    10 -14см-3 

 
  0.02 а  
  0.02 б 

0.06 
0.15 

  1.00 в 

  1.00 г 

  1.00 д 

  1.00 е 

 
0.54 
0.52 
0.70 
0.53 
0.68 
0.68 
0.68 
0.67 

 
0.30 
0.30 
0.30 
0.30 
1.0 
1.0 
1.0 
1.0 

 
0.30 
0.30 
0.30 
0.30 
0.50 
0.50 
0.50 
0.50 

 
1.0 
1.0 
2.0 
1.0 

65.0 
95.0 
400.0 
900.0 

    а n=2.7?10 18 cм-3. 
  б n=6.0?10 18 cм-3. 

      в ND=3.41015 cм-3; NА=1.31015 cм-3. 
   г  ND=1.81016 cм-3; NА=51015 cм-3. 
    д  ND=3.71016 cм-3; NА=51015 cм-3. 
    е ND=7.41016 cм-3; NА=3.41016 cм-3. 

Теоретичні криві )T(  представлені на рис. 4.22-4.29[188,209-213]. 

Суцільні лінії представляють криві, розраховані на основі близькодіючих 

моделей в рамках точного розв’язку рівняння Больцмана. В таблиці 4.9 

представлені отримані значення параметрів розсіяння   для різних механізмів 

розсіяння. Видно, що теоретичні криві добре узгоджуються з експериментом у 

всьому розглянутому інтервалі температур. Для оцінки ролі різних механізмів 

розсіяння на рис. 4.22-4.29 точковими лініями представлені відповідні 

залежності. Видно, що при низьких температурах (T<70 K) основним 

механізмом розсіяння є розсіяння на потенціалі статичної деформації та 

розсіяння невпорядкованості (для x > 0). При високих температурах внесок 

розсіяння на полярних оптичних фононах стає домінуючим. Решта механізмів 

розсіяння – розсіяння на  акустичному та неполярному оптичному фононах, 

акустичних та оптичних коливаннях п’єзоелектричного поля, нейтральній та 

іонізованій домішці – дають знехтувано малий внесок.  

В кристалах з високою концентрацією центрів статичної деформації 

спостерігається різний нахил теоретичної кривої та експериментальних даних 
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(рис. 4.27-4.29). Це може бути пояснене неповнотою СД- моделі розсіяння, де, 

можливо, повинна бути врахована кутова залежність потенціалу взаємодії. 

Як і для розглянутих вище твердих розчинів, для ZnxHg1-xSe порівняння 

двох конкуруючих підходів – близькодіючих та далекодіючих моделей 

(наближення часу релаксації) розсіяння – показує, що близькодіючі моделі 

розсіяння дають краще узгодження з експериментом (див. рис 4.22-4.29а). 

 
4.9.  Параметри GaN 

 
Нітрид галію (GaN) є одним з матеріалів, які знаходять широке 

застосування в приладах , що працюють при високих температурах і високих 

частотах та в умовах підвищеної радіації. Експериментальні дані із залежності 

рухливості носіїв від температури та рівня легування домішками представлені в 

роботах [215-227]. Теоретична інтерпретація цих даних проводилася методом 

ітерацій [228-230], варіаційним методом [231,232] та методом Монте-Карло 

[233]. Спільною особливістю всіх цих методів є використання для опису явищ 

переносу в цьому матеріалі далекодіючих моделей розсіяння носіїв заряду, які 

мають всі вищевказані недоліки. Нижче розглядається застосування принципу 

близькодії для опису процесів розсіяння носіїв заряду на різних типах дефектів 

кристалічної  гратки в GaN зі структурою вюртциту та сфалериту. 

Всі вищерозглянуті близькодіючі моделі розсіяння описують явища 

переносу в напівпровідниках зі структурою цинкової обманки. Для того, щоб 

застосувати ці моделі до нітриду галію, який має структуру вюртциту, у 

формули для ймовірності переходу носія з стану k  в стан k   вводяться 

наступні зміни: а) об’єм елементарної комірки структури цинкової обманки 

4aV 3
0ZB   заміняється об’ємом елементарної комірки структури вюртциту 

23c aV 0
2
0W   ( 00 c ; a  – сталі гратки гексагональної структури); б) при ін-

тегруванні по хвильовому вектору носія стала гратки структури цинкової 

обманки 0a  замінюється виразом   2c a 00  . З врахуванням цього ймовірність 

переходу носія заряду з стану k  в стан k  матиме вид [234-238]: 
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де підгоночні параметри визначаються з нерівностей:  

 

       .  31.12a/c10     ; 187.12c/a1 ,0 00II
2
0

2
0PZPO      (4-28) 

  

У виразах (4-20) – (4.27) перший множник у правій частині представляє 

собою геометричний фактор, що враховує відмінність структури вюртциту від 

структури сфалериту. Слід відзначити, що, як і у випадку структури сфалериту, 

сильна степенева залежність підгоночних  параметрів PO , PZ , II  різко 

обмежує можливості вибору їх чисельних значень. 

Зона провідності нітриду галію припускалась непараболічною, сферичною 

і згідно моделі Кейна описується виразом: 

   1  
m 2
k

n

22



,                                                  (4-29) 

де коефіцієнт непараболічності α задається виразом 
2

0

n

g m
m1

E
1









 , 0m – 

маса вільного електрона. 

Наступний параметр, значення якого відсутнє в літературі, це оптичний 

потенціал деформації ENPO ( 0d  – для електронів зони провідності). Для його 

оцінки використаємо той факт, що для GaP, GaAs, GaSb  (структура сфалериту) 

значення цього параметру рівні 28.9, 36,4 та 32.3 еВ відповідно [182]. Тому для 

GaN значення ENPO вибиралося рівним 29 еВ. Решта параметрів матеріалу, що 

використовувалися при розрахунках, представлені в таблиці 4.10 . 

Таблиця 4.10 

Параметри кристалів GaN зі структурою вюртциту 

Параметр матеріалу Значення, композиційна та 
температурна  залежність 

Літера-
тура 

Маса атома,  кг MGa = 11.61110-26 

MN = 2.325310-26                                                             
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Постійна решітки, a0 ,м 
                                c0 ,м   

а0 =  3.18910-10  
c0  = 5.18510 -10 

[245] 

Ширина забороненої зони, еВ Eg= 3.503– 5.08?10 – 4 T 2/(T+996) [245,246] 
Ефективна маса електрона  mn / m0 = 0.22 [228,232] 
Густина, кг/м3  = 6.1?10 3 [247] 
Швидкість звуку, м/с c = 6.59?10 3 [247] 

Оптичний потенціал 
деформації(зона провідності), еВ 

d0 = 29 Оцінка 

Акустичний потенціал 
деформації 
 (зона провідності),  (eВ) 

EAC = 9.2 [228,232] 

Пружні константи, (?10 11) Н/м2 
C11 
C13 
C33 
C44 

 
3.9  
1.06  
3.98  
1.05 

 
[222] 
[222] 
[222] 
[222] 

Енергія оптичного фонона, меВ 91.2 [232,233] 
П’єзоакустична конcтанта,  
Кл/м2 

e14 =0. 5 [228,233] 

 

4.10.  Температурні залежності рухливості електронів в GaN 

 

Порівняння теоретичних температурних залежностей рухливості 

електронів )T(n  проводилося з експериментальними даними, представленими 

в роботах [217,219,226,227,331]. Рівень легування в досліджених зразках 

змінювався в межах 1.1?10 16 ? 1.9?10 18 см-3. Рівень Фермі визначався з 

рівняння електронейтральності для широкозонного напівпровідника n-типу 

(власна провідність нехтувалася) з донорами та компенсованими акцепторами: 
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де 1DN , 2DN , AN , 1DE , 2DE  – концентрації донорів та акцепторів і енергії 

іонізації донорів відповідно, визначених в [219,226,227]. 

Для зразків з невідомою концентрацією домішок [217,331] рівень Фермі 

визначався з рівняння електронейтральності    
DNR e/1n , де R – 

експериментальне значення коефіцієнта Холла. 
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Теоретичні криві )T(n  для n-GaN представлені на рис.4-30 [234-236,331] . 

В таблиці 4.11 представлені отримані значення параметрів розсіяння електронів 

  для різних механізмів розсіяння. Видно, що теоретичні криві достатньо добре 

узгоджуються з експериментом у всьому розглянутому інтервалі температур 

крім зразка з максимальним рівнем домішки (крива G). 

Таблиця 4.11 

            Параметр   для різних механізмів розсіяння електронів в GaN 

Зразок ПO ІД ПЕ СД NСД ?   
    10 -14см-3 

A a 
B б 
C в 
D г 
E г 

F г 
G в 

H д 

0.93 
0.90 
0.90 
0.93 
0.90 
0.90 
0.90 

- 

1.0 
1.0 
1.0 
1.0 
1.0 
1.0 
1.0 
- 

0.44 
0.44 
0.44 
0.44 
0.44 
0.44 
0.44 

- 

1.0 
8.0 

10.0 
22.0 
32.0 
40.0 
160.0 
350.0 

    а [227]. 
  б [217]. 

      в [226]. 
   г  [219]. 
   д [331] (сфалерит). 

Для оцінки ролі різних механізмів розсіяння на рис. 4-31 –4.37 штриховими 

лініями представлені відповідні залежності. Для зразків А і Е з низькою (~1016 

см-3) та середньою (~1017 см-3) концентрацією домішок при низьких 

температурах ( T < 70 K) основним механізмом розсіяння є розсіяння на 

потенціалі статичної деформації (крива 7). Дещо меншим, але не знехтувано 

малим є розсіяння на акустичних фононах (крива 1), вплив якого по мірі 

підвищення температури зростає. При високих температурах домінуючим 

механізмом розсіяння стає розсіяння на полярних оптичних фононах (крива 5), 

однак, розсіяння на акустичних фононах є теж суттєвим. В області низьких 

температур спостерігається різний нахил теоретичної кривої та 

експериментальних даних. Це може бути пояснене неповнотою СД- моделі 
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розсіяння, де, можливо, повинна бути врахована кутова залежність потенціалу 

взаємодії. 

В зразку G з високою (~1018 см-3) концентрацією домішок у всьому 

розглянутому інтервалі температур основним механізмом розсіяння є розсіяння 

на центрах статичної деформації, концентрація яких є  майже на два порядки 

вища порівняно зі зразками А та Е. Окрім того, суттєвим є вплив розсіяння на  

іонізованих домішках (крива 2), а при високих температурах необхідно врахо- 

 
Рис. 4-30. Температурна залежність рухливості електрона в кристалах GaN з 

різною концентрацією домішок. Експеримент – [217,219,226,227]. 

а 
 
б 

Рис.4-31. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість електрона в кристалі 
GaN (ND=8.41015 cм-3, NА=1.71015 cм-3). а: суцільна крива – змішаний 
механізм розсіяння; 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, 
СД-, НД- механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близько- 
діючих і далекодіючих моделей. 
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а  

б 
Рис.4-32. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість електрона в кристалі 

GaN (сфалерит). а: суцільна крива – змішаний механізм розсіяння; 
1,2,3,4,5,6,7 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, СД- механізми 
розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих 
моделей. 

 
 
 
 

а 
 
б 

Рис.4-33. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість електрона в кристалі 
GaN (ND=4.21017 cм-3, NА=1.11017 cм-3). а: суцільна крива – змішаний 
механізм розсіяння; 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, 
СД-, НД- механізми розсіяння відповідно; б: порівняння 
близькодіючих і далекодіючих моделей. 
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а 
 
б 

Рис.4-34. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість електрона в кристалі 
GaN (ND~31017 cм-3, NА=11016 cм-3). а: суцільна крива – змішаний 
механізм розсіяння; 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, 
СД-, НД- механізми розсіяння відповідно; б: порівняння 
близькодіючих і далекодіючих моделей. 

 
 
 
 

а 

 
 
б 

Рис.4-35. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість електрона в кристалі 
GaN (ND=1.491017 cм-3, NА=3.21017 cм-3). а: суцільна крива – 
змішаний механізм розсіяння; 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, 
ПО-, ПОП-, СД-, НД- механізми розсіяння відповідно; б: порівняння 
близькодіючих і далекодіючих моделей. 
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а б 

Рис.4-36. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість електрона в кристалі 
GaN (ND=81017 cм-3, NА=11016 cм-3). а: суцільна крива – змішаний 
механізм розсіяння; 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, 
СД-, НД- механізми розсіяння відповідно; б: порівняння 
близькодіючих і далекодіючих моделей. 

 
 
 
 

а 

 

б 

Рис.4-37. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість електрона в кристалі 
GaN (ND=1.351018 cм-3, NА=5.81017 cм-3). а: суцільна крива – 
змішаний механізм розсіяння; 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, 
ПО-, ПОП-, СД-, НД- механізми розсіяння відповідно; б: порівняння 
близькодіючих і далекодіючих моделей. 
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вувати розсіяння на акустичних  та полярних оптичних фононах. 

Решта механізмів розсіяння – таких як розсіяння на неполярних оптичних 

фононах, нейтральних домішках, акустичних та оптичних коливаннях 

п’єзоелектричного поля – дають знехтувано малий внесок. 

На основі отриманих параметрів розсіяння були розраховані температурні 

залежності Холл-фактора електронів (див. рис.4-38). Видно, що мінімуми цих 

залежностей спостерігаються при температурі, де відбувається перехід від 

однотипного розсіяння (СД- розсіяння при низькій температурі) до 

комбінованого розсіяння (високі температури). Температура переходу залежить 

від концентрації домішок: вищий рівень легування визначає вищу температуру 

переходу. Для високої концентрації домішок Холл-фактор змінюється в межах 

1 ? 1.1, тоді як для низького рівня легування він може досягати значення 1.5 . 

 

 

 

 
Рис. 4-38. Температурна залежність Холл-фактора електронів в кристалах GaN.  
            Позначення кривих відповідає кристалам на рис.4-50. 
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4.11. Параметри ZnO 

Оксид цинку є напівпровідниковим матеріалом, що знаходить широке 

застосування в приладних структурах: 1) ZnO є радіаційно стійким матеріалом, 

що робить його підходящим кандидатом для застосування в космічній техніці 

[249-251]; 2) ZnO може використовуватися як підкладка для епітаксійного  

вирощування високоякісних плівок GaN [252-253]; 3) ZnO є перспективним 

кандидатом для застосування в спінтроніці [254-256]. Експериментальні дані із 

залежності рухливості носіїв від температури та рівня легування домішками 

представлені в роботах [20, 257-264]. Теоретична інтерпретація цих даних 

проводилася в наближенні часу релаксації [259], варіаційним методом [265] та 

методом Монте-Карло [266]. Спільною особливістю всіх цих методів є 

використання для опису явищ переносу в цьому матеріалі далекодіючих 

моделей розсіяння носіїв заряду, які мають всі вищевказані недоліки. Слід 

відзначити, що в роботі [248] при розгляді розсіяння носіїв заряду в 

напівпровідниках зі структурою вюртциту не приймалося до уваги розсіяння на 

різного типу оптичних коливаннях кристалічної гратки. Нижче розглядається 

застосування принципу близькодії для опису процесів розсіяння носіїв заряду 

на різних типах дефектів кристалічної  гратки в ZnO із врахуванням складної 

структури оптичних коливань в напівпровіднику зі структурою вюртциту. 

Параметри матеріалу, що використовувалися при розрахунках, представлені в 

таблиці 4.12. 

Таблиця 4.12 

Параметри кристалів ZnO зі структурою вюртциту 

Параметр матеріалу Значення, композиційна та 
температурна  залежність 

Літера-
тура 

Маса атома,  кг MZn = 10.85810-26 

MO = 2.65710-26                                                             
 

Постійна решітки, a0 ,м 
                                c0 ,м   

а0 =  3.24910 -10  
c0  = 5.20410 -10 

[267] 

Ширина забороненої зони, еВ Eg= 3.446– 5.05?10 – 4T 2/(900-T) [268] 
Ефективна маса електрона  mn / m0 = 0.24 [269] 
Густина, кг/м3  = 5.675?10 3 [267] 
Швидкість звуку, м/с  [270] 
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v 

 v  
2.764?10 3   
6.087?10 3   

Оптичний потенціал 
деформації, еВ 

d0 = 8 Оцінка 

Акустичний потенціал 
деформації  

EAC = 3.8 [20] 

Пружні константи, (?10 11) Н/м2 
C11 
C12 
C13 
C33 
C44 

 
2.1  
1.21 
1.05  
2.11  
0.425 

[270] 

Частота оптичних коливань, 
рад/с: 
коливання вздовж осі с0 

1A (LO), LO  
1A (TO), TO  
 1
1B (LO), LO  
 2
1B (LO), LO  

коливання перпендикулярно осі 
с0 

1E (LO), LO  
1E (TO), TO  
 1
2E (TO), TO  
 2
2E (TO), TO  

 
 
 
1.08?10 14   

7.12?10 13   

4.92?10 13    

1.04?10 14   

 

 

1.11?10 14   

7.72?10 13   

1.86?10 13   
8.25?10 13   

[271] 

П’єзоакустичні конcтанти,  
Кл/м2 

13e  
33e  
15e  

 
 
-0.51  
 1.22   
-0.45  

[272] 

 

4.12. Температурні залежності рухливості електронів в ZnO 

 

Порівняння теоретичних температурних залежностей рухливості 

електронів проводилося з експериментальними даними, представленими в 

роботах [20, 257-259]. Рівень легування у зразках, що досліджувалися, складав 

 1017 см -3.  Всі ці зразки демонстрували високе значення рухливості 

електронів ( 2000 см 2 / (В с) ), відповідно, можна було припустити, що їх  
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дефектна структура є подібною. Тому для всіх зразків рівень Фермі визначався 

з рівняння електронейтральності для широкозонного напівпровідника n- типу 

(власна провідність нехтувалася) з донорами та компенсованими акцепторами: 

  

 
Рис. 4-39. Температурна залежність концентрації електронів в кристалах ZnO.  
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де 1DN , 2DN , AN , 1DE , 2DE – концентрація донорів, акцепторів та енергії 

іонізації донорів. 

Величини   meB 31E 1D    та   meB 61E 2D    були вибрані за результатами 

роботи  [259]. Для зразка з роботи [259] (зразок А) були вибрані наступні 

значення концентрації домішок: 315
1D cм1009N  . ,  317

2D cм1001N  . , 

315
A cм1002N  .  . Для зразка з робіт [20, 257, 258] (зразок В) були вибрані 

наступні значення концентрації домішок: 315
1D cм1003N  . , 

316
2D cм1099N  . , 315

A cм1032N  . . Розраховані на основі цих 

параметрів дефектної структури температурні залежності концентрації 
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електронів демонструють добре узгодження з експериментальними даними 

(див. рис. 4.39). 

Теоретичні температурні залежності рухливості електронів представлені на 

рис. 4-40 а,б [273-277]. Для зразка В теоретичні криві розраховувалися для двох 

 
а 

 
б 

Рис. 4-40. Температурна залежність рухливості електронів в кристалах ZnO. 

                 а – зразок А; б – зразок В. 
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випадків: електричний струм перпендикулярний до осі  “с0”  та паралельний до 

осі “с0”. Отримані значення параметрів розсіяння електронів для різних 

механізмів представлені в таблиці 4.13. Видно, що теоретичні криві достатньо 

добре узгоджуються  з експериментальними даними у всьому дослідженому ін- 

Таблиця 4.13 

Параметр  для різних механізмів розсіяння електронів в ZnO 

Зразок     γ PO            γ PZ            γ II                 γ SS Nss                   Концентрація дефектів  
                                                         ?1 0 -14 (cм-3)                          (cм-3)               
   A         0.64       0.42      1.0                1.0                 ND1=9?10 15 , ND2=1?10 17 , 

NA=2?10 15 
   B        0.615       0.42      1.0               0.25             ND1=3?10 15 , ND2=9.9?10 16 ,                                   

NA=2.3?10 15  
 

 
а 

б в 
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г д 
Рис. 4-41. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість електронів у 

кристалах ZnO. 1,2,3,4,5,6,7,8 – AК-, IД-, НПO-, ПАК-, ПO-, ПOП-, 

СД-, НД- механізми розсіяння відповідно. а –зразок А; б,в,г,д – зразок 

В; в,д – порівняння близькодіючих і далекодіючих моделей. 

тервалі температур. Необхідно відзначити, що теоретичні криві для зразка В 

демонструють гірше узгодження з експериментальними даними, так як 

розрахункові залежності  T||    та  T   є взаємопов’язані: зміна під- 

гоночних параметрів призводить до одночасного зсуву цих кривих вверх або 

вниз. Для зразка А експериментальна залежність  T||   невідома, тому в цьому 

випадку існує краща можливість узгодити теорію та експеримент. 

Для оцінки ролі різних механізмів розсіяння на рис. 4-41 а-в штриховими 

лініями представлені відповідні залежності. Видно,що основним механізмом 

розсіяння за низьких температур (T < 150 K) є розсіяння на центрах статичної 

деформації (крива 7). За високих температур внесок розсіяння на полярних 

оптичних фононах (крива 5) стає домінуючим, однак, розсіяння на оптичних 

коливаннях п’єзоелектричного поля є також суттєвий. Особливо сильний вплив 

цей механізм розсіяння демонструє у випадку, коли електричний струм 

напрямлений паралельно до осі “ 0c ” (див. рис.  4-41 в). Видно, що в інтервалі T 

>150 K цей механізм розсіяння є одного порядку величини, що й ПО-розсіяння. 

За низьких температур спостерігається різний нахил експериментальних та 

теоретичних кривих. Це може бути пояснене неповнотою СД- моделі розсіяння, 

де, можливо, повинна бути врахована кутова залежність потенціалу взаємодії. 
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а 

 
б 

Рис. 4-42.Температурна залежність Холл-фактору електронів в кристалах ZnO.  
а – зразок А; б – зразок В. 

На основі отриманих параметрів розсіяння була розрахована температурна 

залежність Холл-фактору електронів ( див. рис. 4-42). Видно, що мінімуми цих 

залежностей спостерігаються при температурі, де відбувається перехід від 

однотипного розсіяння (СД- розсіяння при низькій температурі) до 

комбінованого розсіяння (високі температури). Порівняння двох типів моделей 

розсіяння  показує, що в оксиді цинку близькодіючі моделі дають краще якісне  

узгодження теорії з експериментальними даними (див. рис. 4-41 в,д). 
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4.13.  Параметри CdS 

Сульфід кадмію знаходить широке застосування при виготовленні 

тонкоплівкових перетворювачів сонячної енергії [281,282]. Експериментальні 

дані з дослідження температурної залежності рухливості електронів в CdS 

представлені в роботі  [283,284]. Аналіз цих залежностей, як правило, 

проводиться на основі далекодіючих моделей розсіяння в наближенні часу 

релаксації, які мають всі вищевказані недоліки. Окрім того, при розгляді 

розсіяння носіїв заряду в сульфіді кадмію зі структурою вюртциту не 

приймалося до уваги розсіяння на різного типу оптичних коливаннях 

кристалічної гратки. Нижче розглядається застосування принципу близькодії 

для опису процесів розсіяння носіїв заряду на різних типах дефектів 

кристалічної  гратки в CdS із врахуванням складної структури оптичних 

коливань в напівпровіднику зі структурою вюртциту. Параметри матеріалу, що 

використовувалися при розрахунках, представлені в таблиці 4.14. 

Таблиця 4.14 

Параметри кристалів CdS зі структурою вюртциту 

Параметр матеріалу Значення, композиційна та 
температурна  залежність 

Літера-
тура 

Маса атома,  кг MCd = 18.66610-26 

MS = 5.32510-26                                                             
 

Постійна решітки, a0 ,м 
                                c0 ,м   

а0 =  4.136510 -10  
c0  = 6.71610 -10 

[285] 

Ширина забороненої зони, еВ Eg= 2.579– 4.7?10 – 4 T2/(T+230) [286] 
Густина, кг/м3  = 4.82?10  3 [287,288] 
Швидкість звуку, м/с 
v 

 v  

 

1.76?10 3   
4.25?10 3   

[289] 

Оптичний потенціал 
деформації, еВ 

d0 = 6.9 [182] 

Акустичний потенціал 
деформації  

EAC = 3.3 [20] 

Енергетичний еквівалент 
матричного елементу, eВ 

ЕР=21 [290] 

Спін-орбітальне розщеплення,  
eВ 

Δ=0.062 [291] 

Частота оптичних коливань,  [292] 
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рад/с: 
коливання вздовж осі с0 

1A (LO), LO  
1A (TO), TO  
 1
1B (LO), LO  
 2
1B (LO), LO  

коливання перпендикулярно осі 
с0 

1E (LO), LO  
1E (TO), TO  
 1
2E (TO), TO  
 2
2E (TO), TO  

 
 
5.71?10 13   

4.37?10 13    

2.46?10 13    

5.51?10 13 
 

 
5.77? 10 13j 

4.56?10 13  

7.33?10 12   
4.77?10 13   

П’єзоакустичні конcтанти,  
Кл/м2 

13e  
33e  
15e  

 
 
- 0.262  
 0.385   
- 0.183  

[293] 

  

4.14. Температурні залежності рухливості електронів в CdS 

Порівняння теоретичних температурних залежностей рухливості 

електронів проводилося з експериментальними даними, представленими в 

роботах [283, 284] для п’яти  зразків сульфіду кадмію: зразки 1, 2, ЕР-1 роботи   

[283,] та зразки DM83039-03-Y, DM82-I-54-26 роботи [284]. Рівень Фермі 

визначався з рівняння електронейтральності для широкозонного 

напівпровідника n-типу (власна провідність нехтувалася) з донорами та 

компенсованими акцепторами: 








 




Tk
EFexp21

NNn

B

D

D 
A ,                                   (4-32) 

де DN , AN , DE  – концентрація донорів, акцепторів та енергія іонізації 

донорів відповідно, значення яких вибиралося згідно результатів робіт [283, 

284]. 

Теоретичні температурні залежності рухливості електронів для CdS 

представлені на рис. 4.43б-4.47б. Суцільні лінії представляють криві, розрахо- 
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а б 

Рис.4-43. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість електрона в кристалі 
CdS (ND+NА=1.11019 cм-3). а: суцільна крива – змішаний механізм 
розсіяння; 1,2,3,4,5,6,7 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, СД-, 
механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. 

 

 

 

а б 

Рис.4-44. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість електрона в кристалі 
CdS (ND+NА=8.71017 cм-3). а: суцільна крива – змішаний механізм 
розсіяння; 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, СД-, 
НД- механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. 
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Рис.4-45. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість електрона в кристалі 
CdS (ND+NА=2.771017 cм-3). а: суцільна крива – змішаний механізм 
розсіяння; 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, СД-, 
НД- механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. 

 

 

 

 

а б 

Рис.4-46. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість електрона в кристалі 
CdS (ND+NА=3.391016 cм-3). а: суцільна крива – змішаний механізм 
розсіяння; 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, СД-, 
НД- механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. 
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Рис.4-47. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість електрона в кристалі 
CdS (ND+NА=5.51015 cм-3). а: суцільна крива – змішаний механізм 
розсіяння; 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, СД-, 
НД- механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. 

 

Таблиця 4.15 

            Параметр   для різних механізмів розсіяння електронів в CdS 

Зразок ПO ІД ПЕ СД NСД ?   
    10 -14см-3 

1 a 
2 а 

DM 83039-03-Y б 
DM 82 I 54-26 б 

ЕР 1 а 

0.59 
0.58 
0.62 
0.64 
0.72 

1.0 
1.0 
1.0 
1.0 
1.0 

0.50 
0.50 
0.50 
0.46 
0.50 

132.0 
27.0 
1.85 
1.05 
0.25 

    а [283]. 
  б [284]. 

  вані на основі близькодіючих моделей в рамках точного розв’язку рівняння 

Больцмана [294-297]. В таблиці 4.15 представлені отримані значення 

параметрів розсіяння   для різних механізмів розсіяння. Штриховими лініями 

представлені криві, розраховані на основі далекодіючих моделей розсіяння в 

наближенні часу релаксації. Відзначимо, що при розрахунках цих кривих 

використовувалися однакові механізми розсіяння носіїв заряду. Видно, що у 

всьому розглянутому інтервалі температур 10 – 400 K близькодіючі моделі 

розсіяння дають достатньо добре узгодження теорії та експерименту, тоді як 

наближення часу релаксації дає як якісне так і кількісне відхилення теорії від 
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експерименту в 2 ? 5 разів. Це свідчить про те, що близькодіючі моделі більш 

адекватно описують процеси розсіяння електронів в сульфіді кадмію у 

порівнянні з наближенням часу релаксації. 

Для оцінки ролі різних механізмів розсіяння на рис. 4.43а-4.47а 

штриховими лініями представлені відповідні залежності. Видно, що за низьких 

температур  (Т<150K) основним механізмом розсіяння є розсіяння електронів 

на потенціалі статичної деформації (крива 7). Однак, для зразка з максимально 

високою концентрацією дефектів (зразок 1) ІД – розсіяння теж відіграє помітну 

роль в цьому температурному діапазоні. За більш високих температур  

(Т>150K) домінуючим стає розсіяння на полярних оптичних (крива 5)  та 

п’єзооптичних (крива 6) та акустичних (крива 3) фононах. Решта механізмів 

розсіяння – таких як розсіяння на неполярних оптичних фононах, розсіяння на 

п’єзоакустичних фононах , нейтральних та іонізованих домішках – дають 

знехтувано малий внесок. 

 
Рис. 4-48. Температурна залежність Холл-фактора електронів в кристалах CdS. 

 

На основі отриманих параметрів розсіяння  була розрахована температурна 
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залежність Холл- фактору електронів, яка представлена на рис. 4-48. Видно, що 

мінімуми на цих кривих відповідають переходу від одного механізму розсіяння 

за низьких температур (СД – розсіяння) до змішаного механізму розсіяння за 

високих температур (ПО, ПОП та АК – розсіяння). Цей перехід спостерігається 

при тим вищій температурі, чим більша концентрація центрів статичної 

деформації. Порівняння двох типів моделей розсіяння  показує, що в сульфіді 

кадмію близькодіючі моделі дають краще якісне  узгодження теорії з 

експериментальними даними в порівнянні з далекодіючими моделями. 

 

4.15. Параметри InN 

Напівпровідникова сполука InN знаходиться у фокусі обширних 

досліджень електричних [298,299] та оптичних властивостей  [300-302], що 

пов’язано з потенціальним застосуванням цього матеріалу в лазерних діодах та 

приладах, що працюють при високих температурах та потужностях. Аналіз 

експериментальних температурних залежностей рухливості електронів 

проводився на основі далекодіючих моделей розсіяння методом Монте-Карло 

[303] та в наближенні часу релаксації [298,304,305], які мають всі вищевказані 

недоліки. Окрім того, при розгляді розсіяння носіїв заряду в нітриді індію зі 

структурою вюртциту не приймалося до уваги розсіяння на різного типу 

оптичних коливаннях кристалічної гратки. Нижче розглядається застосування 

принципу близькодії для опису процесів розсіяння носіїв заряду на різних 

типах дефектів кристалічної  гратки в InN із врахуванням складної структури 

оптичних коливань в напівпровіднику зі структурою вюртциту. Параметри 

матеріалу, що використовувалися при розрахунках, представлені в таблиці 4.16. 

Таблиця 4.16 

Параметри кристалу InN зі структурою вюртциту 

Параметр матеріалу Значення, композиційна та 
температурна  залежність 

Літера-
тура 

Маса атома,  кг MIn = 19.06610-26 

MN = 2.32610-26                                                             
 

Постійна решітки, a0 ,м а0 =  3.54510 -10  [306] 
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                                c0 ,м   c0  = 5.70310 -10 
Ширина забороненої зони, еВ Eg=0.69– 4.1?10 – 4 T2/(T+454) [307] 
Ефективна маса електрона,  
mn / m0 

0.115 [306] 

Густина, кг/м3  = 6.81?10  3 [308] 
Швидкість звуку, м/с 
v 

 v  

 

1.21?10 3   
5.28?10 3   

[308] 

Оптичний потенціал 
деформації, еВ 

d0 = 5.0 Оцінка 

Акустичний потенціал 
деформації  

EAC = 2.1 Оцінка 

Частота оптичних коливань, 
рад/с: 
коливання вздовж осі с0 

1A (LO), LO  
1A (TO), TO  
 1
1B (LO), LO  
 2
1B (LO), LO  

коливання перпендикулярно осі 
с0 

1E (LO), LO  
1E (TO), TO  
 1
2E (TO), TO  
 2
2E (TO), TO  

 
 
 
1.11?10 14   

8.29?10 13    

3.77?10 13    

1.02?10 14 
 

 
1.12?10 14 

8.97?10 13  

1.64?10 13   
9.19?10 13   

[309] 

П’єзоакустичні конcтанти,  
Кл/м2 

13e  
33e  
15e  

 
 
- 0.57  
 0.97   
- 0.45  

[310] 

 

4.16. Температурні залежності рухливості електронів в InN 

Порівняння теоретичної температурної залежності рухливості електронів 

проводилося з експериментальними даними, предиставленими в роботі [305]. 

Концентрація домішок у дослідженому зразку нітриду індію складала величину 

 1.11018 см-3. Положення рівня Фермі в кристалі InN визначалося шляхом 

чисельного розв’язку рівняння електронейтральності: 
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0d
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D
DA N1

Tk
E-Fexp 2NNn 





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













,                        (4-33) 

де концентрація донорів ND = 91017 см-3 з енергією активації ED = 0.09 еВ та 

концентрація акцепторів NA = 3.01017 см-3 вибиралася згідно результатів 

роботи [305]. Величина Nd0 = 8.31017 см-3представляє собою концентрацію 

додаткових донорів, які утворюють домішкову зону, що утворює спільну смугу 

енергій з зоною провідності, і яка забезпечує високу провідність за гелієвих 

температур. Можлива природа цих додаткових донорів в плівках нітриду індію 

пов’язана з надлишком азоту, який утворює антиструктурний дефект [311]. З 

представленої на рис. 4-49 залежності концентрації електронів від температури 

видно, що теоретична крива добре узгоджується з експериментальними даними 

у температурному проміжку 4.2 ? 560 К. Це означає, що рівняння (4-33) 

адекватно описує дефектну структуру плівки нітриду індію. 

 

 
Рис. 4-49. Температурна залежність концентрації електронів в кристалі InN. 
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Рис.4-50. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість електрона в кристалі 
InN. а: суцільна крива – змішаний механізм розсіяння; 1,2,3,4,5,6,7,8 – АК-, 
ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, СД-, НД- механізми розсіяння відповідно; б: 
порівняння близькодіючих і далекодіючих моделей. 

 

Таблиця 4-17 

                 Параметр   для різних механізмів розсіяння електронів в InN 

(n-p) 10 -17 cм -3 γ ПO γ PZ γ IД γ СД NСД ?10 -14 cм -3 
5.3 – 7.4 0.38 0.27 0.22 2.35 

 

На рис. 4-50б суцільна лінія представляє криву, розраховану  на основі 

близькодіючих моделей в рамках точного розв’язку рівняння Больцмана [312-

314]. В таблиці 4.17 представлені отримані значення параметрів розсіяння   

для різних механізмів розсіяння. Штриховими лініями представлені криві, 

розраховані на основі далекодіючих моделей розсіяння в наближенні часу 

релаксації.  Видно, що в InN близькодіючі моделі розсіяння дають відхилення  

від експерименту не більше, ніж на 15%, тоді як наближення часу релаксації дає 

відхилення від експерименту в 2 – 2.5 рази. Це означає, що опис явищ переносу 

на основі принципу близькодії більш адекватно відображає процеси розсіяння 

електронів в кристалі нітриді індію  зі структурою вюртциту. 

Для оцінки внеску розсіяння  на різних дефектах у загальну рухливість 

електрона в кристалі InN на рис. 4-50а штриховими лініями зображені відповідні 

залежності. Видно, що у дослідженому проміжку температур домінуючу роль  
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Рис. 4-51. Залежність Холл-фактору електронів від температури в нітриді індію. 

відіграє розсіяння на центрах статичної деформації. При температурах менших 

200 К суттєву роль відіграє розсіяння на нейтральних домішках. За високих 

температур (Т > 200 К) починає відігравати помітну роль АК механізм 

розсіяння і, дещо менше, розсіяння на полярних оптичних фононах. Решта 

механізмів розсіяння – розсіяння на п'єзооптичних та п'єзоакустичних фононах, 

неполярних оптичних фононах та іонізованих домішках – дають несуттєвий 

внесок в загальну рухливість електрона і можуть бути знехтувані.  

Визначення параметрів розсіяння електронів в InN дає можливість 

розрахувати температурну залежність Холл-фактора електронів (див. рис.9). 

При температурах менших 200 K величина rH(Т) ≈ 1, що відповідає СД 

механізму розсіяння. За високих температур (T > 200 K) розсіяння визначається 

декількома механізмами – Холл-фактор збільшується і досягає значення 1.14 . 

Така поведінка Холл-фактора також обумовлена тим, що за низьких температур 

електронний газ є виродженим. По мірі зростання температури  електрони 

переходять у стан, проміжний між виродженим та невиродженим, а при Т >400 

K електронний газ стає невиродженим. 
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4.17. Параметри InSb 

Антимонід індію знаходить широке застосування в оптоелектронних 

приладах. Зокрема, InSb є базовим матеріалом для виробництва інфрачервоних 

детекторів [315]. В роботах [316-318] досліджувалися явища переносу в 

антимоніді індію, де аналіз експериментальних даних проводився на основі 

далекодіючих моделей розсіяння в наближенні часу релаксації. Нижче 

розглядається застосування принципу близькодії для опису процесів розсіяння 

носіїв заряду на різних типах дефектів кристалічної  гратки в InSB. Параметри 

матеріалу, що використовувалися при розрахунках, представлені в таблиці 4.18. 

 

Таблиця 4.18 

Параметри кристалів InSb 

Параметр матеріалу Значення, температурна  залежність Літера-
тура 

Маса атома,  кг MIn = 19.06610-26 

MSb = 20.21910-26                                                             
 

Постійна решітки,  м а0 =  6.4793710-10  
Ширина забороненої зо-
ни, еВ 

Eg= 0.235– 2.7?10 – 4 T2/(T+106) [316] 
 

Енергетичний еквівалент 
матричного елемента, еВ  

Ep=23.2 [317] 

Спін-орбітальне роз- 
щеплення, еB 

 = 0.803 [318] 

Густина, кг/м3  = 5.774710 3 [319] 
Оптичний потенціал 
деформації, еВ 

d0  =26.8  [182] 

Акустичний потенціал 
деформації, eВ 

ЕАК=9.5 [320] 

Швидкість звуку, м/с 
v 

v  

 
3.77?10  3 

2.29?10 3 

[321] 

Енергія оптичного фоно-
на, 

LO  (меВ) 
TO  (меВ) 

 
 

 
23.6  
22.3 

[322] 
 

П’єзоакустична кон- 
cтанта,  Кл/м2 

e14 =0.071 [323] 
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4.18. Температурні залежності рухливості електронів в InSb 

Положення рівня Фермі в кристалах InSb визначалося шляхом чисельного 
розв’язку рівняння електронейтральності: 

AD NNpn  ,                                                  (4-34) 
 

де N D , N A – концентрація донорів та акцепторів відповідно. 

Теоретичні криві, які відображали залежність рухливості електронів від 

температури в антимоніді індію, порівнювалися з даними експерименту робіт 

[324,325]. На рис. 4-52 суцільними лініями представлені криві, отримані з 

аналітичного розв’язку рівняння Больцмана [312,326-328]. Параметри розсіяння 

електронів для різних механізмів розсіяння, які були отримані в результаті 

процедури підгонки, представлені в таблиці 4-19. Штрихові лінії представляють 

собою залежності, отримані на основі далекодіючих моделей розсіяння 

(наближення часу релаксації). Видно, що в області високих температур обидва 

підходи (близькодіючий та далекодіючий) однаково добре співпадають з 

експериментом. Однак,  за низьких температур близькодіючі моделі розсіяння 

демонструють набагато краще узгодження з експериментом. 

 
Рис. 4-52. Залежність (Т) для електронів  в кристалах InSb з різною 

концентрацією дефектів. 1 – близькодіючі моделі розсіяння; 2 – 
далекодіючі моделі розсіяння (наближення часу релаксації). 

Таблиця 4-19 

                 Параметр   для різних механізмів розсіяння електронів в InSb 

(n-p) 10 -14 cм -3 γ ПO γ PZ γ IД γ СД NСД ?10 -14 cм -3 
1.2 0.65 0.40 1.0 2.0 
8.3 0.65 0.40 1.0 6.3 
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Рис. 4-53. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість електронів в 

кристалі InSb. Суцільна крива – загальний механізм розсіяння,  1,2,3,4,5,6,7 
– АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, СД-  механізми розсіяння відповідно. 

 

 
Рис. 4-54. Залежність Холл-фактору електронів від температури в кристалі InSb.  
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Щоб оцінити внесок розсіяння  на різних дефектах у загальну рухливість 

електрона на рис. 4-53 представлені штриховими лініями відповідні залежності 

(для зразка з n-p=8.3 10 14 cм -3 ). Видно, що при температурах менших 100 K 

основний внесок у рухливість електрона визначається розсіянням центрами 

статичної деформації. При температурах вище 100 К внесок у рухливість 

електрона визначається    взаємодією електрона з полярним оптичним фононом, 

яка є домінуючою. В цьому інтервалі температур АК- механізм розсіяння теж 

відіграє помітну роль. Решта механізмів розсіяння – ПОП- та ПАК- розсіяння, 

НПО- розсіяння та ІД- розсіяння – не дають помітного внесоку у рухливість і 

можуть бути знехтувані. 

Визначення параметрів розсіяння електронів дає можливість розрахувати 

температурну залежність Холл-фактора електронів (див. рис.4-54). Видно, що 

при температурах менших 100 K Холл-фактор змінюється в межах 1 ?1.05 , що 

визначається СД- механізмом розсіяння, який домінує за цих температур. За 

високих температур, де домінуючим є ПO- механізм розсіяння, Холл-фактор 

може досягнути значень rH  2.0. 

 

Рис. 4 -55 Залежність термо-е.р.с. від температури в кристалі InSb (область 
власної провідності). 
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Рис. 4-56. Залежність термо-е.р.с. від 
температури в кристалах InSb (область 
домішкової провідності). 

Теоретичні температурні залежності термоелектричної сили за високих 

температур (область власної провідності) порівнювалися з експериментальними 

результатами, отриманими в роботі [320]. З рис. 4-55 видно, що теорія демон-

струє достатньо близьке наближення до експерименту. При температурах 

менших 200 К ( область домішкової провідності) теоретичні температурні 

залежності порівнювалися з експериментальними результатами, 

представленими в роботі [317]. З рис. 4-56 видно, що і в цьому випадку 

спостерігається достатньо добре узгодження теорії з експериментом. 
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Висновки до розділу 4 

1. Для твердого розчину CdxHg1-xTe (сфалерит) встановлено узгодженість 

розрахованих на основі близькодіючих моделей температурних залежностей 

рухливості електронів ( 1x0  )з експериментальними даними в інтервалі 

температур 4.2 – 300 К. Визначено внесок різних механізмів розсіяння у 

рухливість носіїв заряду. Встановлено параметри   для різних механізмів 

розсіяння електронів. 

2. Для твердого розчину CdxHg1-xSe (сфалерит) встановлено узгодженість 

розрахованих на основі близькодіючих моделей температурних залежностей 

рухливості електронів ( 547.0x0  ) з експериментальними даними в 

інтервалі температур 4.2 – 300 К. Визначено внесок різних механізмів 

розсіяння у рухливість носіїв заряду. Встановлено параметри   для різних 

механізмів розсіяння електронів. 

3. Для твердого розчину ZnxHg1-xTe (сфалерит) встановлено узгодженість 

розрахованих на основі близькодіючих моделей температурних залежностей 

рухливості електронів ( 15.0х  ) з експериментальними даними в інтервалі 

температур 50 – 300 К. Визначено внесок різних механізмів розсіяння у 

рухливість носіїв заряду. Встановлено параметри   для різних механізмів 

розсіяння електронів. 

4. Для твердого розчину ZnxHg1-xSe (сфалерит) встановлено узгодженість 

розрахованих на основі близькодіючих моделей температурних залежностей 

рухливості електронів ( 1x02.0  ) з експериментальними даними в 

інтервалі температур 50 – 300 К. Визначено внесок різних механізмів 

розсіяння у рухливість носіїв заряду. Встановлено параметри   для різних 

механізмів розсіяння електронів. 

5. Для кристалів GaN зі структурою вюртциту встановлено узгодженість 

розрахованих на основі близькодіючих моделей температурних залежностей 

рухливості електронів з експериментальними даними в інтервалі температур 

15 – 500 К та концентрацій домішок 1.1?10 16 ? 1.9?10 18 см-3. Визначено 
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внесок різних механізмів розсіяння у рухливість носіїв заряду. Встановлено 

параметри   для різних механізмів розсіяння електронів. 

6. Для кристалів ZnO  зі структурою вюртциту встановлено узгодженість 

розрахованих на основі близькодіючих моделей температурних залежностей 

рухливості електронів з експериментальними даними в  інтервалі 

температур 15 – 550 К та концентрацій домішок  1?10 17 см-3. Визначено 

внесок різних механізмів розсіяння у рухливість носіїв заряду. Встановлено 

параметри   для різних механізмів розсіяння електронів. 

7. Для кристалів CdS  зі структурою вюртциту встановлено узгодженість 

розрахованих на основі близькодіючих моделей температурних залежностей 

рухливості електронів з експериментальними даними в  інтервалі 

температур 10 – 400 К та концентрацій домішок  5.5?10 15? 1.1?10 19 см-3. 

Визначено внесок різних механізмів розсіяння у рухливість носіїв заряду. 

Встановлено параметри   для різних механізмів розсіяння електронів. 

8. Для кристалів InN  зі структурою вюртциту встановлено узгодженість 

розрахованих на основі близькодіючих моделей температурних залежностей 

рухливості електронів з експериментальними даними в  інтервалі 

температур 4.2 ? 560 К та концентрації домішок  (1.2?8.3)?10 14 см-3. 

Визначено внесок різних механізмів розсіяння у рухливість носіїв заряду. 

Встановлено параметри   для різних механізмів розсіяння електронів. 

9. Для кристалів InSb  зі структурою сфалерит встановлено узгодженість 

розрахованих на основі близькодіючих моделей температурних залежностей 

рухливості електронів з експериментальними даними в  інтервалі 

температур 8 ? 700 К та концентрації домішок  (1.2?8.3)?10 18 см-3. Виз-

начено внесок різних механізмів розсіяння у рухливість носіїв заряду. 

Встановлено параметри   для різних механізмів розсіяння електронів. 

10. Розраховано температурні залежності рухливості електронів у 

вищезазначених напівпровідникових сполуках АІІВVI та АІІIВV зі структурою 

сфалерит та вюртцит, які дають ліпше узгодження з експериментом в 

порівнянні з далекодіючими моделями в наближенні часу релаксації. 
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Розділ 5 

Розсіяння важких дірок на близькодіючому потенціалі кристалічних 

дефектів в сполуках AIIBVI та AIIІBV 

Розглянуті в попередніх розділах моделі розсіяння носіїв заряду, а також 

метод знаходження нерівноважної функції розподілу, дозволяють теж описати 

процеси розсіяння важких дірок в твердих розчинах сполук AIIBVI та AIIІBV. В 

цьому розділі буде проведено порівняння теоретичних кривих та 

експериментальних даних для температурних залежностей важких дірок в 

твердих розчинах CdxHg1-xTe та ZnxCd1-xTe, а також нітриду галію.   

 

5.1. Температурні залежності рухливості важких дірок  

в твердому розчині CdxHg1-xTe 

 

В роботах [91, 95, 96, 107-115] проводилися вимірювання ефективної маси 

важких дірок в CdxHg1-xTe, які показали сильний розкид експериментальних 

даних, що свідчить про залежність цього параметра від складу та температури. 

Цей висновок був підтверджений в роботі [103], згідно якої для x<0.5 

виконувалися співвідношення: 

 

 . T107.3+0.49mm    5.0x0

;T102.1+0.60mm             0x
4-

0hh

-4
0hh




                             (5.1) 

 

Для x>0.5 приймалося співвідношення 0.63mm 0hh  [123]. Константи 

акустичного потенціалу деформації для важких дірок валентної зони 

вибиралися за результатами роботи [55]: a=2.7 ; b=-1.3 ; d=-2.2 .  Решта 

параметрів матеріалу, що використовувалися при розрахунку кривої )(Tp  

представлені в таблиці 4.1. 

Порівняння теоретичних і експериментальних температурних залежностей  
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Рис.5.1. Температурна залежність коефіцієнта Холла в р-HgTe. Експеримент -       

[130]. 

 

 
Рис.5.2. Температурна залежність електропровідності в HgTe. Експеримент -       

[130]. 
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Рис.5.3. Температурна залежність рухливості важких дірок в HgTe. Суцільна 

лінія – змішаний механізм розсіяння. 1,2,3,4,5,6 – АК, ІД, НПО, ПАК, ПО, ПОП 

механізми розсіяння. 

 

коефіцієнта Холла та електропровідності в HgTe проводилося для  зразка 14-7 з  

роботи [130], який при Т = 4.2 К мав значення коефіцієнта Холла R  2 см3 /Кл 

при В=0.6 Тл . Для отримання такого теоретичного значення коефіцієнта Холла 

необхідно припустити, що концентрація іонізованих акцепторів у цьому зразку 

складає N+
A  3.251018 см-3 [134]. Відповідно розрахунок теоретичних кривих 

проводився на основі рівняння нейтральності :   ANp - n  . Як видно з 

температурних залежностей коефіцієнта Холла та електропровідності, 

представлених на рис. 5.1-5.2, теоретичні криві достатньо добре узгоджуються з 

експериментом в інтервалі температур 4.2 – 300 К, тобто, як в області діркового 

типу провідності так і в області змішаної провідності. Для оцінки ролі різних 

механізмів розсіяння на рис.5.3 точковими лініями представлені криві для 

відповідних механізмів розсіяння. Видно, що у всьому розглянутому інтервалі 

температур основним механізмом є розсіяння  на іонізованих домішках та 

розсіяння на полярних оптичних фононах. Решта механізмів – розсіяння на 
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акустичних та неполярних оптичних фононах, акустичних та оптичних 

коливаннях п’єзоелектричного поля – дають нехтувано малий внесок. 

Для складів з х>0 порівняння теоретичних температурних залежностей 

рухливості важких дірок )(T  проводилося з експериментальними даними, 

представленими в роботах [131-133] для зразків CdxHg1-xTe з складом  х = 0.216 

(нелегований зразок sx19),  х = 0.224 (Cu- легований зразок DH-328 ), х = 0.229 

(нелегований зразок 143-II-1), х = 0.232 (нелегований зразок sx25),  х = 

0.31(нелегований зразок  7), х = 0.38 (нелеговані зразки 1 та 4 і Cu- легований 

зразок 5),  х = 0.5(нелегований зразок  8), х = 0.62(нелегований зразок 9). Рівень 

Фермі визначався з рівняння електронейтральності:  

 
  DA NNp - n  ,                                            (5.2)     

                                                                                                                     

де  
DA N;N  - концентрації іонізованих акцепторів та донорів, а параметри 

дефектної структури (тобто, концентрація дефектів, енергія іонізації) 

вибиралися згідно робіт [13, 131]. Теоретичні криві  )(T  представлені на рис.  

 

а б 

Рис. 5.4. Температурна залежність рухливості важких дірок в CdxHg1-xTe 
(x=0.216). а: суцільна крива – змішаний механізм розсіяння;  
1,2,3,4,5,6,7,8,9 – відповідно АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, 
НП-, СД- механізми розсіяння; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей.  Експеримент – [132]. 
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а б 

Рис. 5.5. Температурна залежність рухливості важких дірок в CdxHg1-xTe 
(x=0.224). а: суцільна крива – змішаний механізм розсіяння;  
1,2,3,4,5,6,7,8,9 – відповідно АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, 
НП-, СД- механізми розсіяння; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент – [133]. 

 

 

 

 

а  
б 

Рис. 5.6. Температурна залежність рухливості важких дірок в CdxHg1-xTe 
(x=0.229). а: суцільна крива – змішаний механізм розсіяння;  
1,2,3,4,5,6,7,8,9 – відповідно АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, 
НП-, СД- механізми розсіяння; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент – [133]. 
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а б 
Рис. 5.7. Температурна залежність рухливості важких дірок в CdxHg1-xTe 

(x=0.232). а: суцільна крива – змішаний механізм розсіяння;  
1,2,3,4,5,6,7,8,9 – відповідно АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, 
НП-, СД- механізми розсіяння; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей.  Експеримент – [132]. 

 

 

 

а 

 
б 

Рис. 5.8. Температурна залежність рухливості важких дірок в CdxHg1-xTe 
(x=0.31). а: суцільна крива – змішаний механізм розсіяння;  
1,2,3,4,5,6,7,8,9 – відповідно АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, 
НП-, СД- механізми розсіяння; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент – [131]. 
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а 

 
 

б 
Рис. 5.9. Температурна залежність рухливості важких дірок в CdxHg1-xTe 

(x=0.38). а: суцільна крива – змішаний механізм розсіяння;  
1,2,3,4,5,6,7,8,9 – відповідно АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, 
НП-, СД- механізми розсіяння; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент – [131]. 

 
а 

 
б 

Рис. 5.10. Температурна залежність рухливості важких дірок в CdxHg1-xTe 
(x=0.38). а: суцільна крива – змішаний механізм розсіяння;  
1,2,3,4,5,6,7,8,9 – відповідно АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, 
НП-, СД- механізми розсіяння; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент – [131]. 
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а 

 
б 

Рис. 5.11. Температурна залежність рухливості важких дірок в CdxHg1-xTe 
(x=0.38). а: суцільна крива – змішаний механізм розсіяння;  
1,2,3,4,5,6,7,8,9 – відповідно АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, 
НП-, СД- механізми розсіяння; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент – [131]. 

 

 

 

 

а 
 

б 
 
Рис. 5.12. Температурна залежність рухливості важких дірок в CdxHg1-xTe 

(x=0.50). а: суцільна крива – змішаний механізм розсіяння;  
1,2,3,4,5,6,7,8,9 – відповідно АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, 
НП-, СД- механізми розсіяння; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент – [131]. 
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а б 
 
Рис. 5.13. Температурна залежність рухливості важких дірок в CdxHg1-xTe 

(x=0.62). а: суцільна крива – змішаний механізм розсіяння;  
1,2,3,4,5,6,7,8,9 – відповідно АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, 
НП-, СД- механізми розсіяння; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент – [131]. 

 
 

5.4 – 5.13 [135-140]. Суцільні лінії представляють залежності, розраховані на 

основі близькодіючих моделей в рамках точного розв’язку стаціонарного 

рівняння Больцмана. Отримані параметри розсіяння    для різних механізмів 

розсіяння представлені в таблиці 5.1. Як видно, теоретичні криві добре 

узгоджуються з  

Таблиця 5.1 

         Параметр   для різних механізмів розсіяння важких дірок в CdxHg1-xTe 

Зразок x ПO ІД ПЕ СД NСД ?   
    10 -14см-3 

14-7 
sx19 
sx25 

DH-328 
143-II-1 

1 
4 
5 
7 
8 
9 

0 
0.216 
0.232 
0.224 
0.229 
0.38 
0.38 
0.38 
0.31 
0.50 
0.62 

0.45 
0.4 
0.4 
0.4 
0.4 
0.4 

0.45 
0.4 
0.4 
0.4 
0.4 

0.56 
1.0 
1.0 
1.5 
1.0 
1.5 
1.0 
0.8 
1.0 
1.0 
1.0 

0.3 
0.3 
0.3 
0.3 
0.3 
0.3 
0.3 
0.3 
0.3 
0.3 
0.3 

- 
0.459 
1.5 

0.779 
3.51 
5.13 
1.2 

5.04 
2.25 
15.0 
9.0 
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експериментальними даними у всьому досліджуваному інтервалі температур. 

Для оцінки ролі різних механізмів розсіяння на рис. 5.4 – 5.13 представлені у 

вигляді точкових ліній відповідні залежності. Видно, що при низьких 

температурах  (T<50 K) основним механізмом розсіяння є розсіяння на 

потенціалі статичної деформації. Розсіяння невпорядкованості та розсіяння на 

полярних оптичних фононах відіграє теж суттєву роль в цьому температурному 

інтервалі. При вищих температурах внесок розсіяння на іонізованих домішках 

стає також суттєвим. Решта механізмів розсіяння – розсіяння на акустичних та 

неполярних оптичних фононах, акустичних та оптичних коливаннях п’єзо-

електричного поля, нейтральних домішках – дають знехтувано малий внесок. 

Порівняння двох конкуруючих підходів – близькодіючих та далекодіючих 

моделей розсіяння – показує, що близькодіючі моделі розсіяння дають краще 

узгодження теорії та експерименту для важких дірок в CdxHg1-xTe. Далеко- 

діючі моделі розсіяння дають узгодження з експериментом при умові, що 

параметр  0b , що пов’язаний  з розміром дефекту (див. (1.29)), має значення   

 40 A [13]. Якщо порівняти це значення з постійною решітки CdxHg1-xTe ( 0a 6 

A ), то видно, що  дефект не є точковим, що суперечить вихідним припущенням 

далекодіючої моделі. 

 

5.2.  Параметри твердого розчину ZnxCd1-xTe 

 

Твердий розчин ZnxCd1-xTe знаходить широке застосування в електроніці, 

зокрема, він є одним з перспективних матеріалів для виготовлення детекторів 

радіації, що працюють при кімнатній температурі [164]. Однак, на теперішній 

час домінуючі механізми розсіяння носіїв та їх температурні залежності для 

системи  ZnCdTe є недостатньо відомі [165-169]. Ширина забороненої зони 

твердого розчину ZnxCd1-xTe детально досліджувалась в роботах [170-172]. В 

роботі [170] для залежності  T,xEg  при температурах 77 та 295 К були 

отримані наступні залежності: 
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 
  . x 0.093+x 0.651+1.513300,xE

;  x 0.097+x 0.679+1.60377,xE
2

g

2
g




                             (5.3) 

 

Припускаючи лінійну залежність gE  від температури отримаємо: 

 

 
.x 0.09841 x  0.6889               

 T10 )x 0.1835x  1.284(4.128 - 1.635T,xE
2

-42
g




             (5.4) 

 

Ця залежність краще узгоджується зі значенням gE  для CdTe, отриманим із 

співвідношення (4.4), ніж аналогічна формула, отримана на основі робіт 

[171,172].  

Згідно результатів роботи [125] величина енергетичного еквівалента 

матричного елемента взаємодії для CdTe складає 21 еВ , а для ZnTe – 20.79 еВ 

[113]. Для твердого розчину ZnxCd1-xTe припускалася лінійна інтерполяція цих 

даних. 

Згідно результатів роботи [106] величина спін-орбітального розщеплення в 

CdTe складає 0.92 еВ , а для ZnTe – 0.96 еВ [173]. Для твердого розчину   

ZnxCd1-xTe припускалася лінійна інтерполяція цих даних. 

Згідно результатів роботи [123] ефективна маса важких дірок  в CdTe 

складає 0.63 m0 , а для ZnTe – 0.60 m0 [174]. Для твердого розчину   ZnxCd1-xTe 

припускалася лінійна інтерполяція цих даних. 

Густина твердого розчину ZnxCd1-xTe описується емпіричним виразом 

[175,118]: 

 

 = 5.7510 3 – 0.11410 3x .                                  (5.5) 

 

Решіткова діелектрична стала для ZnTe становить  39.2L  [176], а для 

CdTe  - 1.3L  [105]. Для твердого розчину ZnxCd1-xTe припускалася лінійна 

інтерполяція цих даних.  
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Високочастотна діелектрична стала для ZnTe становить 28.7 [176], а 

для CdTe  - 4.7 [105]. Для твердого розчину ZnxCd1-xTe припускалася 

лінійна інтерполяція цих даних. 

Згідно результатів роботи [105] частота поперечних оптичних фононів в 

CdTe  рівна 2.631013 рад/с , а для ZnTe – 3.6321013 рад/с [123]. Для твердого 

розчину ZnxCd1-xTe припускалася лінійна інтерполяція цих даних. 

Величина оптичного потенціалу деформації  0d  для ZnTe становить 23 еВ 

[177,178] , а для CdTe  - 22 еВ [117] . Для твердого розчину ZnxCd1-xTe 

припускалася лінійна інтерполяція цих даних. 

Константи акустичного потенціалу деформації для важких дірок валентної 

зони вибиралися за результатами робiт [179-182]. 

Пружні константи  lC  та  tC  розраховувалися за результатами роботи 

[124].  

З гідно робіт [123, 124] значення п’єзоакустичної константи 14е   в CdTe  

лінійно залежить від температури, а для ZnTe є величиною постійною [124]. 

Для твердого розчину ZnxCd1-xTe припускалася лінійна інтерполяція цих 

залежностей. 

Для величини матричного елемента розсіяння невпорядкованості 

вибиралося оціночне значення  V  = 5 10 -23еВ см3  . 

Значення параметрів, що використовувалися в розрахунках представлені в 

таблиці 5.2 . 

Таблиця 5.2 

Параметри кристалів ZnxCd1-xTe 

Параметр матеріалу Значення, композиційна та температурна  
залежність 

Літера-
тура 

Маса атома,  кг MZn = 10.85810-26 

MCd =18.666 10-26                                                             
MTe = 21.19 10-26 

 

Постійна решітки,  м а0 = 6.48110-10 – 3.77310-11 х  [1,175] 
Ширина забороненої зо-
ни, еВ 

Eg=1.635 - (4.128+1.284 x+0.1835 x2)   
   10-4T + 0.6889 x +0.09841 x2  

[170] 

Енергетичний еквівалент Ep= 21 -0.21 x [113,125] 



 316 

матричного елемента, еВ 
Спін-орбітальне роз- 
щеплення, еB 

 =  0.92 + 0.04 x [106,173] 

Ефективна маса важких 
дірок 

mhh/m0 = 0.63 – 0.03 x [123,174] 

Густина, кг/м3  = 5.7510 3 – 0.11410 3x 
 

[118,175] 

Оптичний потенціал 
деформації, еВ 

d0  = 22 + х [117,177, 
178] 

Частота поперечних 
оптичних фононів, рад/c 

TO =2.6310 13+1.00210 13x [105,123] 

Решіткова діелектрична 
стала 

L = 3.1  - 0.71 х [105,176] 

Високочастотна ді- 
електрична стала 

 =7.4 - 0.12 x [105,176] 

Константи акустичного 
потенціалу деформації, 
eВ( валентна зона) 

a = -3.4 – 2.4  x 
b = -1.2 – 0.6 x 
d = -4.8 + 0.2 x 

[179-
182] 
 

Пружні константи, Н/м2 Cl = 8.40210 10 
Ct = 1.53810 10+0. 94610 10  x 

[124] 

П’єзоакустична кон- 
cтанта,  Кл/м2 

e14 =0.03457 - 6.1710 -3x – 
     -1.3910 -5T(1-x) 

[123,124] 

Матричний елемент 
розсіяння невпорядко- 
ваності,  еВсм 3 

V  = 5 10 -23 

 

   - 

 

5.3. Температурні залежності рухливості важких дірок  

в твердому розчині ZnxCd1-xTe 

 

Порівняння теоретичних температурних залежностей рухливості важких 

дірок проводилося з експериментальними даними, представленими в 

[165,183,184] для кристалів ZnxCd1-xTe з складом x = 0 (зразок A-71[183] ), x = 

0.16; 0.40; 0.68; 0.80; 0.90 та x=1 (легований Ag зразок [184] ). Для 0<x<1 

рівень Фермі визначався з рівняння електронейтральності:  
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де AE - енергія іонізації акцептора, визначена в роботі [165] ; AN - 

концентрація акцепторів, отримана з композиційної залежності концентрації 

важких дірок при 300 К (рис.4 в [165] ). Для х = 0 рівняння нейтральності має 

вид: 

 

D

1

B

FA
A N1

Tk
EEexp 2Np 
















 




,                              (5.7) 

 

де AE , AN , DN  ( DN - концентрація донорів ) визначалися в роботі [183]. 

Для х =1 рівень Фермі визначався з рівняння R e1Np A    , R – 

експериментальне значення коефіцієнта Холла, визначене в [184] . 

 
а б 

Рис.5.14. Температурна залежність рухливості важкої дірки в кристалі    
ZnxCd1-xTe (х=0). а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння; 
1,2,3,4,5,6,7,9 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, СД-  
механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент - [183]. 
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а б 
Рис.5.15. Температурна залежність рухливості важкої дірки в кристалі    

ZnxCd1-xTe (х=0.16). а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння; 
1,2,3,4,5,6,7,8,9 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, НП-, СД-  
механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент - [165]. 

 

а б 

Рис.5.16. Температурна залежність рухливості важкої дірки в кристалі    
ZnxCd1-xTe (х=0.40). а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння; 
1,2,3,4,5,6,7,8,9 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, НП-, СД-  
механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент - [165]. 
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а б 

Рис.5.17. Температурна залежність рухливості важкої дірки в кристалі    
ZnxCd1-xTe (х=0.68). а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння; 
1,2,3,4,5,6,7,8,9 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, НП-, СД-  
механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент - [165]. 

 

а 

 
б 

Рис.5.18. Температурна залежність рухливості важкої дірки в кристалі    
ZnxCd1-xTe (х=0.80). а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння; 
1,2,3,4,5,6,7,8,9 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, НП-, СД-  
механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент - [165]. 
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а б 
Рис.5.19. Температурна залежність рухливості важкої дірки в кристалі    

ZnxCd1-xTe (х=0.90). а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння; 
1,2,3,4,5,6,7,8,9 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, НД-, НП-, СД-  
механізми розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і 
далекодіючих моделей. Експеримент - [165]. 

 

а б 
Рис.5.20. Температурна залежність рухливості важкої дірки в кристалі    

ZnxCd1-xTe (х=1). а: суцільна лінія – змішаний механізм розсіяння; 
1,2,3,4,5,6,9 – АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, СД-  механізми 
розсіяння відповідно; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих 
моделей. Експеримент - [184]. 

Теоретичні криві )T(  для ZnxCd1-xTe представлені на рис. 5.14-5.20 [185-

188,210,214]. Суцільні лінії представляють криві, розраховані на основі 

близькодіючих моделей в рамках точного розв’язку рівняння Больцмана. В 

таблиці 5.3 представлені отримані значення параметрів розсіяння   для різних 

механізмів  
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Таблиця 5.3 
          Параметр   для різних механізмів розсіяння важких дірок в ZnxCd1-xTe 

x ПO ІД ПЕ СД NСД ?   
    10 -14см-3 

0.00 
0.16 
0.40 
0.68 
0.80 
0.90 
1.00 

0.44 
0.45 
0.47 
0.40 
0.40 
0.39 
0.39 

1.0 
1.0 
1.0 
1.0 
1.0 
1.0 
1.0 

0.34 
0.33 
0.33 
0.36 
0.37 
0.35 
0.35 

0.5 
40.0 
20.0 
8.0 
0.1 
0.1 
0.1 

розсіяння. Видно, що теоретичні криві добре узгоджуються з експериментом у 

всьому розглянутому інтервалі температур. Для оцінки ролі різних механізмів 

розсіяння на рис. 5.14-5.20 точковими лініями представлені відповідні 

залежності. 

Видно, що в кристалах, збагачених Cd, основними механізмами розсіяння є 

розсіяння на центрах статичної деформації, полярних оптичних, акустичних  

фононах та акустичних коливаннях п’єзоелектричного поля. Малий внесок СД- 

механізму розсіювання для х=0 можна пояснити кращою якістю кристалу в 

порівнянні з випадком x>0. В області низьких температур спостерігається 

різний нахил теоретичної кривої та експериментальних даних. Це може бути 

пояснене неповнотою СД- моделі розсіяння, де, можливо, повинна бути 

врахована кутова залежність потенціалу взаємодії. 

В кристалах, збагачених Zn, розсіяння на полярних оптичних, акустичних  

фононах та акустичних коливаннях п’єзоелектричного поля є також 

домінуючим. Для цього випадку вплив СД- механізму розсіяння є менш 

суттєвим. Решта механізмів розсіяння – таких як розсіяння на нейтральній та 

іонізованій домішці, розсіяння на оптичних коливаннях п’єзоелектричного поля 

та неполярному оптичному фононі, розсіяння невпорядкованості – дають 

знехтувано малий внесок. 

Порівняння двох конкуруючих підходів – близькодіючих та далекодіючих 

моделей розсіяння – показує, що близькодіючі моделі розсіяння дають краще 

узгодження теорії та експерименту для важких дірок в ZnxCd1-xTe. 
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5.4. Температурні залежності рухливості важких дірок в GaN 

 
При розрахунках валентна зона  нітриду галію припускалась параболічною 

та сферичною. Значення ефективної маси дірок недостатньо добре відомо для 

GaN – існує широкий розкид експериментальних даних: 0h m 59.0m   [239]; 

0h m 8.0m   [240]; 0h m 1.1m   [241]; 0h m 4.1m   [242]; 0h m 2.2m   [243]. В 

теперішній роботі використовувалося значення 0h m 41m . , яке дає найкраще 

узгодження з експериментальними даними. 

Розсіяння дірок на НПО- та AК- фононах описувалося на основі 

ефективного потенціалу деформації, представленого виразами (2-102) та (2-76) 

відповідно, де lC  , tC  – сферично усереднені пружні коефіцієнти структури 

вюртциту [244]: 

  .C
15
2CC;C

15
2CC2

3
1CC4C2CCC x44tx3311l44133311x  ;   (5-8) 

 
Значення a, b, d (фундаментальні потенціали деформації валентної зони) 

для GaN відсутні в літературі. Для оцінки їх значень на основі даних роботи 

[182] використовувався то й же метод, що і для ENPO в GaN. В результаті 

отримаємо:  9.8a  еВ;  8.1b  еВ;  7.4d  еВ. Решта параметрів матеріалу, 

що використовувалися при розрахунках, представлені в таблиці 4.10 . 

Таблиця 5.4 

                      Параметр   для різних механізмів розсіяння дірок в GaN 

Зразок ПO ІД ПЕ СД NСД ?   
    10 -14см-3 

K 
L 
M 
N 

0.53 
0.53 
0.53 
0.53 

0.45 
0.45 
0.45 
0.45 

0.30 
0.30 
0.30 
0.30 

130.0 
1000 
2500 
7500 
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Порівняння теоретичних температурних залежностей рухливості дірок 

)T(p  проводилося з експериментальними даними, представленими в роботі 

[225]. Рівень Фермі визначався з рівняння нейтральності: 
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B

A
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D  ,                                             (5-9) 

 

де AN , DN , AE  – концентрація акцепторів, донорів та енергія іонізації 

акцептора відповідно, визначених в [225]. 

 
Рис. 5.21. Температурна залежність рухливості дірки в кристалах GaN з різною 

концентрацією домішок. 
 

Теоретичні криві )T(p  представлені на рис.5.21 [237,238]. Отримані 

значення параметрів розсіяння дірок представлені в таблиці 5.4. Видно, що 

відносно добре узгодження теорії та експерименту спостерігається тільки при 

мінімальному рівні легування (зразок К), тоді як при високому рівні легування 

теорія тільки якісно описує експериментальні дані. Це може бути пояснене тим, 

що при високому рівні легування має місце сильна перебудова енергетичного 
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спектру кристала – або утворення акцепторної зони, або утворення твердого 

розчину акцепторної домішки та нітриду галію. Однак, така ситуація виходить 

за межі області застосування розглянутих вище моделей розсіяння. Слід також 

відзначити, що подібна ситуація має місце і у випадку електронів (дивись вище 

зразок G), де найбільша розбіжність між теорією та експериментом 

спостерігається при найвищій концентрації домішки. 

Для оцінки ролі різних механізмів розсіяння дірок на рис. 5.22 штриховими 

лініями представлені відповідні залежності для зразка К. Видно, що у 

низькотемпературному інтервалі основну роль відіграє СД- розсіяння, тоді як 

при високих температурах спостерігається комбіноване розсіяння – розсіяння 

на іонізованих домішках, акустичних та полярних оптичних фононах. Решта 

механізмів розсіяння дають нехтувано малий внесок. 

Такий характер розсіяння визначає температурну залежність Холл-фактора 

дірок (див. рис. 5.23) – мінімум спостерігається при температурі, де має місце 

перехід від однотипного до комбінованого розсіяння. При високих 

температурах спостерігається насичення залежності  TrH  на рівні 10.1rH  . 

а 

 

б 
Рис. 5.22. Внесок різних механізмів розсіяння в рухливість дірки в кристалі 

GaN. а: суцільна крива – змішаний механізм розсіяння; 1,2,3,4,5,6,7,8 – 
АК-, ІД-, НПО-, ПАК-, ПО-, ПОП-, СД-, НД- механізми розсіяння 
відповідно; б: порівняння близькодіючих і далекодіючих моделей. 
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Рис. 5.23. Температурна залежність Холл-фактора дірок в кристалі GaN. 

 

Порівняння двох конкуруючих підходів – близькодіючих та далекодіючих 

моделей розсіяння – показує, що близькодіючі моделі розсіяння дають краще 

узгодження теорії та експерименту для важких дірок в GaN (див. рис. 5.22б).  
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Висновки до розділу 5 

 

1. Для твердого розчину CdxHg1-xTe (сфалерит) встановлено узгодженість 

розрахованих на основі близькодіючих моделей температурних 

залежностей рухливості важких дірок ( 62.0x0  ) з експери-

ментальними даними в інтервалі температур 4.2 – 300 К. Визначено 

внесок різних механізмів розсіяння у рухливість носіїв заряду. 

Встановлено параметри   для різних механізмів розсіяння важких дірок. 

2. Для твердого розчину ZnxCd1-xTe (сфалерит) встановлено узгодженість 

розрахованих на основі близькодіючих моделей температурних 

залежностей рухливості важких дірок ( 1x0  ) з експериментальними 

даними в інтервалі температур 50 – 360 К. Визначено внесок різних 

механізмів розсіяння у рухливість носіїв заряду. Встановлено параметри 

  для різних механізмів розсіяння важких дірок. 

3. Для кристалів GaN р-типу зі структурою вюртциту в інтервалі температур 

100 ? 1000 K та концентрацій домішок 1.9?10 19 ? 2.6?10 20 см-3 

встановлено відносно добре узгодження теоретичних залежностей )(Tp  

та експерименту тільки при мінімальному рівні легування, тоді як при 

високому рівні легування теорія тільки якісно описує експериментальні 

дані. Визначено внесок різних механізмів розсіяння у рухливість носіїв 

заряду. Встановлено параметри   для різних механізмів розсіяння дірок. 

4. Розраховано температурні залежності рухливості дірок у вищезазначених 

напівпровідникових сполуках АІІВVI та АІІIВV зі структурою сфалерит та 

вюртцит, які дають краще узгодження з експериментом в порівнянні з 

далекодіючими моделями в наближенні часу релаксації. 
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ВИСНОВКИ 

Проведені дослідження дали змогу запропонувати новий підхід для 

описання явищ переносу в кристалах АІІВVI та АІІIВV, що ґрунтується на 

принципі близькодії носіїв заряду в ході моделювання їхнього розсіювання на 

дефектах кристалічної гратки різної природи. Зокрема, виявлено таке: 

1. З’ясовано, що врахування близькодії в разі розсіяння носія заряду на 

іонізованій домішці вводить обмеження на характерний радіус кулонівської 

взаємодії розмірами кристалічної комірки 0a , тобто допускає представлення 

0ІД ar  , де підгінний параметр ІД  змінюється в межах [0,1].  

2. Визначено, що врахування у кристалі принципу близькодії в разі розсіяння 

носія заряду на нейтральній домішці можливе у випадку обмеження 

характерного радіуса їхньої взаємодії половиною сталої гратки.  

3. Моделювання на основі принципу близькодії процесу взаємодії носія заряду 

з центром статичної деформації виконано видозміною потенціалу взаємодії   

U  b0 r -2 (  
0b – величина, яка зв’язана з розміром дефекту), зроблено 

припущення,  що    величина  
0b  дорівнює сталій гратки, тобто сферично-

симетричне поле центра статичної деформації діє тільки в межах однієї 

елементарної комірки.  

4. Виявлено, що врахування принципу близькодії в описі взаємодії носія заряду 

з акустичним фононом у кристалі зумовлює необхідність вибору вихідного 

гамільтоніана взаємодії у вигляді функції дискретних змінних.  

5. У ході розгляду процесу розсіянні носія заряду (електрон або дірка) на 

неполярному оптичному фононі в рамках принципу близькодії зроблено 

вибір гамільтоніана взаємодії у вигляді функції, залежної від дискретних 

змінних.  

6. З’ясовано, що врахування близькодії під час взаємодії електрона (дірки) з 

полярним оптичним фононом визначає вибір дипольного моменту та 

вектора поляризації елементарної комірки у вигляді функції дискретних 

змінних.  
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7. Визначено, що врахування принципу близькодії в разі опису процесу 

розсіяння носія заряду на акустичних та оптичних коливаннях 

п’єзоелектричного поля визначає вигляд виразу для макроскопічного 

вектора поляризації, що виражається через компоненти тензора деформації 

та п’єзоелектричного тензора, та є функцією дискретних змінних.  

8. Запропоновано метод знаходження аналітичних розв’язків стаціонарного 

рівняння Больцмана для напівпровідника з ізотропним законом дисперсії, 

який справджується для довільного відхилення функції розподілу від 

рівноважного значення.  

9. Розраховано температурні залежності рухливості носіїв заряду в низці 

напівпровідникових сполук АІІВVI та АІІIВV зі структурою сфалерит та 

вюртцит, які дають ліпше узгодження з експериментом порівняно з 

далекодіючими моделями в наближенні часу релаксації.   
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