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Nasz cel:

Twierdzenie Blocha
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Rys. XV.5. Powstawanie przerw na granicy kolejnych stref Brillouina i redukcja przedstawienia aq; q; aq; 4 a; a; a;
pasm do pierwszej strefy a.
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Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha |
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Rownanie kp — masa efektywna

Blisko lezgce pasma
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Rozwijamy En(l_c)) = (En — hZT’:l

) wokot punktu ekstremalnego, np. k = 0:

Landolt-Boernstein
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The electronic band structure
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Expanding En(l_c)) = (En — hZ:z

) near extremum, e.g. k = 0:

Landolt-Boernstein
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The electronic band structure

CH, CsHyz Ci7H36 CasH36
Fig. 2.3 Development of the diamond band gap

W. R. Fahrner (Editor) Nanotechnology and Nanoelectronics
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Tight-Binding Approximation
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FIGURE 2.17. Valence bands constructed from p orbitals. (a) Lattice of p- orbitals. (b) Band
structure of the p. orbitals only; the band is ‘light’ along £, to the night and ‘heavy™ along &, tor
k) to the [eft. (c) Total bands from all three p orbitals, showing a doubly degenerate “heavy ™ band
and a single ‘light” band.

2018-01-18 7



Potencjat periodyczny
Twierdzenie Blocha .u .u .u

0,77 =u, () e™

9 O O O
Z @ o 0
funkcja Blocha, amplituda Blocha, .U .k) .k) .O

stan Blocha obwiednia Blocha Q Q Q
Pokazalismy, ze rozwigzanie jednoelektronowego réwnania . . .
Schrédingera w potencjale periodycznym ma postaé J ) ) )
modulowanej fali pfaskiej o periodzie sieci: . . .

2 1) = w5 (7 + B)

WprowadziliSmy oznaczenie n dla réznych rozwigzan odpowiadajgcych temu samemu k (indeks
pasm). Wektor k nalezy wtedy do pierwszej strefy Brillouina.

1, 5() = ) Cp_ge'®
z
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“Mr. Osbome, may | be excused? My brain is full”
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Rownanie kp — masa efektywna

0,7 = e*u ()

Wektor k nie jest pedem (operator pedu p = —ihV)
p(pnﬁ(r) = —Lh( k + Vunﬁ(F)) elk? % hkgonﬁ(?)

Funkcja Blocha w réwnaniu Schrodingera:
Ap, () =+ = (Aun} ) + 2ikVu, ;) - Ezunﬁ(f)) elk?

Po wstawieniu do réwnania i uproszczeniu przez e**” dostajemy réwnanie na unﬁ(F):

th hk|7+h2k2 ()—<ﬁ2+h§“+hzzz) (#)
2m m 2m 4 om T m P T ) ek

Réwnanie Schrodingera na obwiednie u 7 (¥):

A2 27,2
p h - . h*k .
(—2 + — kp + V(r)) nk(r) = (En - >un,§ (1)
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Rownanie kp — masa efektywna

Réwnanie Schrodingera na obwiednie u 7 (¥):

A2 B hZEZ
(p +— kp + V(r)) nk(r) = <E ~ = >un’7€(17)

2m

Jest to tzw. rownanie kp wykorzystywane do obliczen energii i funkcji falowych wokdt pewnego
znanego rozwigzania dla Kk = ko

Petny hamiltonian
Ay, () = (Hﬁo + H) u,z () = En(F)u, z (P

Zaburzenie:

=, fl - - n
H' _a (k ko)P

Funkcje un%(f") oraz energie En(ﬁ) znajdujemy w rachunku zaburzen
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Rownanie kp — masa efektywna

Blisko lezgce pasma

a1

\r
12 :

L AT A X UK L r
k

27,2

Rozwijamy En(l_c)) = (En — hz:l

) wokot punktu ekstremalnego, np. k = 0:
Landolt-Boernstein
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The electronic band structure

deal N[5 1nsh | denr \al5 " 1nsb || denl \&J5~" InSh
&<F s “%4

27,2

Expanding En(l_c)) = (En — hZ:z

) near extremum, e.g. k = 0:

Landolt-Boernstein
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Rownanie kp — masa efektywna

27,2

Rozwijamy En(l_é) = (E — hz:;

) wokot punktu ekstremalnego np. k = 0:
|2

Dla
3

. ih -
Hyp, = Jun,o(F)H’ uy0(7) d*r=—-—k j Un,0(F) Vg o (F) d*r = 2 a;k;

m
i=1
Liniowe w k

3 3 3
En(K) = E(0) + Z ak; + Zz (— 5, + bu> kil +
i? i=1j=1

W ekstremun{cz’fony liniowe znikajg

Eo(F) = E<o>+zz( )

i=1j=
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Rownanie kp — masa efektywna

E (k) =E (0)+ZZ( )hzkk +

1=1j=1
Wprowadzamty tzw. tensor odwrotnosci masy efektywnej:

d d
3 3
J tno ox; U0 d°r - [ ung Jx; U d°r

1 _ 61] + 2h Z
m;; m  m2 E,(0) — E;(0)

Y l+n

Tensor jest symetryczny (m;; = m;;). Jesli ekstremum energii jest w punkcie I'(k=0) to
powierzchnia statej energii jest elipsoidg w przestrzeni E), ktéra po sprowadzeniu do osi
gtownych ma postac:
k? k2 k2
1 2 13

s h2
E,(k) = E,(0) + > ( +

* * *
m; m, m;

Gdzie m; to masy efektywne w kierunku osi gtéwnych.
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Rownanie kp — masa efektywna

Energia E, (k) wokét ekstremum dla krysztatu jednoosiowego (np. GaN):

h2 (k%+k§+k§>

E,(k) = E,(0) +

* *
2 my m

Dla krysztatu kubicznego:

. hZ 2
E,(k) = E,(0) + - tzw. pasmo sferyczne

W poblizu ekstremum (np. punkt I'(k=0)) mozemy ograniczy¢ sie do przyblizenia parabolicznego
— pasmo parabloczne.

W ogdlnosci w zaleznosci energii od wektora falowego wystepuja cztony wyzszego rzedu, ktére
zostaty zaniedbane (wyzsze rzedy rachunku zaburzen).

W ogdlnosci energia elektronu jest funkcja sktadowych wektora falowego k=(k,,k,,k;).
Powierzchnia statej energii w ogdlnym przypadku moze miec¢ skomplikowany charakter, a jej
ksztatt zalezy od wszystkich pasm.

Badanie tensora masy efektywnej to jeden z gtdwnych problemdw fizyki ciata statego.
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Rownanie kp — masa efektywna

Energia E, (k) wokdt ekstremum

A
kz Pasmo niesferyczne

Ej.

n| Pasmo nieparaboliczne

A
NI

Przykladowa zalezno$¢ energii standéw Przykladowe powierzchnie stalej energii w
pasma n od wektora falowego k. dwuwymiarowej przestrzeni k.

R. Stepniewski
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Rownanie kp — masa efektywna

Struktura pasmowa ciat stalych

Przyktady:
Eg
Si j
-’10_
-12\

L I X K I

.

y

Energy (eV)

e dziury D. Wasik.

oooooooooooo
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Struktura pasmowa

Yu, Cardona Fundametals of semiconductors

// / R*ﬂ
\/\V Rr?
/\ﬁ/\rﬁ
X, GaAs
T e,
r . “\r,
{ 312,
Xe 312,
] 312,
X7 312,
SR | jm;) = —
|5
12,

L A I A X K b2 r

Wavevector k

110) z,
1-1) = (x—iy/V2

1) = —(x+iy)V2
| Imy) =

312) =1, Da
12) = (1V/3)(| 1, 1)+ V2|1, 0)a)

—1/2) = (AW3)(|1, —1)a+ V2|1, 0)B)
—32)=|1. —-1)8

1/2) = (1V3)(| 1, 0)a — V2|1, 1)8)
—12) =(AW3)(|1, 0} — V2|1, —1)a)

Fig. 2.14. Electronic band structure of GaAs calculated by the pseudopotential technique.
The energy scale and notation (double group) are similar to those for Fig. 2.13 [Ref. 2.8,

p. 103]
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Rownanie kp — masa efektywna

The energy E (k) around extremum for the uniaxial crystal (np. GaN):

h? (k% + k3 kg)

2 * *

E, (k) = E,(0
(k) = En(0) + 5| ==+ 0

For a cubic crystal:

h*k? Va (ke) = _Ve(ke)

E, (k) = E,(0) +
n( ) n(0) 2m* A& AG Vakg)=v,(Kk,)

bez par
f‘f pary

\ k3
Y=
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Rownanie kp — masa efektywna

Elektrony i dziury

2N 2N 2N
fd:Zf(ki) kd:Zkf:Zki_ke:_kg
=1 =1

=1

i#] 1#]
- thz T k _ k
En(k) =E,(0) + oy Va(Ke) ) Ve(K,)
m AS lE Vd (kr:f) — Ve(ke)
k k R bez pary

Yr
‘f:r
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Rownanie kp — masa efektywna

Elektrony i dziury

2N 2N 2N
fa=2fk)  Ka=2ki= 2k k=K,
=1 i=1

=1

i%J e
. h2k?2 Va(ky)=-v,(Kk,)
E, (k) = En(0) + — d\™e e\te
2m Vd(kd):‘re(ke)
a) b) c)
o i e S5
el A A ol el bt
o B [
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Potencjat periodyczny

W przypadku funkcji Blocha ¢ (¥) = uy, (F)eiw :

op(F+ N &) = wg (7 + N; @) e+ )

— uk,(f.’)eﬁ()f"eﬁ()lvj a]
Musimy zazada¢, zeby e**NJ dj = 1 L,
Z 0 +2TL’ +4TL’ 21N v
] — )—_)—_) ) -
Ly L Ly

dozwolone wektory falowe stanowig dyskretng sie¢ punktow réwnomiernie roztozong w
przestrzeni wektora falowego; komodrke elementarng sieci odwrotnej (strefe Brillouina) wypetnia
N; - N, - N,
takich punktéw. Tyle tez bedzie standw w kazdym pasmie. Ny, N,, N; moga by¢ rozne, ale

najczesciej przyjmujemy takie same

M. Baj Fizyka materii skondensowanej i struktur potprzewodnikowych

2018-01-18 27




Gestosc stanow

GQStOS'é stanow lloé¢ stanéw na jednostke energii p™P (E) (zalezy od iloéci wymiaréw)

Warunki Borna-Karmana

2018-01-18

Jesli nasz krysztat ma skoriczone rozmiary zbidr wektorow K jest skoriczony (cho¢ olbrzymi!), np.
mozemy przyjac periodyczne warunki brzegowe i wtedy:

Skonczone rozmiary krysztatu L,, L, L, R
— postac funkgji Blocha ---------------------- R fooe- B R
lpn k(x + Lx’ Y’ Z) = n k (x y + Ly, Z) lpn k (x y’ Z + LZID 1--2 L g .__J:. _______ i___J: ______ i.__J:___i__.
elkxlx — 1 S S s S Sl i S M S ko
Ky L e e i he S
ey = kji=0,t—— 7, .., & S N O O O
eikZLZ — 1 ——+———E———|—-—-E-———E———I———+———|——- ---E. -----------------------------
”Os,é stanéw _ 2 _ _‘T“‘; -------------------------------------------------------
w objetosci  2m _ 2m _ 2m
L X L X __________________
x bty bz e 2T
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Gestosc stanow

GQStOS'é stanow lloé¢ stanéw na jednostke energii p™P (E) (zalezy od iloéci wymiaréw)

1 n
Gestos¢ standw w przestrzeni k o wymiarach n (w jednostkowej objetosci) p,’ch = (2—>
T
Przypadek 3D y
3 .
. 1 R R e e
p>P(E)dE = p3Pdk = 2 (%> 4ck?dk S 0 L A A

kula Fermiego

Dla pasma sferycznego i parabolicznego: T=0K
372
1 M2mym;\"" & i
3D _ 0™ T
Pc (E)_ZTL'2< 72 ) E_Ec
N 3/2 RN,
1 [2mym T
3D _ 0"""h i 1N
Py (E) —2nz< 2 ) By =& TS
PYN R v
L ___________________ I__
" —

2018-01-18
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Gestosc stanow

GQStOS'é stanow lloé¢ stanéw na jednostke energii p™P (E) (zalezy od iloéci wymiaréw)

1 n
Gestos¢ standw w przestrzeni k o wymiarach n (w jednostkowej objetosci) p,’ch =2 (—>

Przypadek 3D

k
3 |
N 1 FE e I e A
p?’D(E)dE = p,i’de =2 (—) Amk?dk
2T ) Lo
kula Fermiego | T
Przypadek 2D Tz(,) K ---------- P
2 Rt Son LY & I IR
N 1 I T S
p*P(E)dE = pgPdk = 2 (%> 2k dk RN S ke
Przypadek 1D . ﬁﬁiﬁﬁjﬁﬁiﬁiﬁ;_- THEN JNNa
> 1N i L T
p'P(E)dE = piPdk = 2 <E) 2 dk AR AR N
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Gestosc stanow 3D

GQStOS'é stanow lloé¢ stanéw na jednostke energii p™P (E) (zalezy od iloéci wymiaréw)

1 n
Gestos¢ standw w przestrzeni k o wymiarach n (w jednostkowej objetosci) p,’ch =2 (—>

Przypadek 3D

3 1
= 1
p>P(E)dE = p3Pdk = 2 (—) 4mtk2dk
21
0.8 -
Dla pasma sferycznego i parabolicznego: =
O
“\ 3/2 S 0.6
1 (2mym 7
3D . 0% n
Pc (E)_ZTL'2< 72 ) E—-E, 2
S04
&
«\ 3/2
1 (2mym
3D _ 0""h N
Pv (E)_ZTL'2< #2 > E,—E 0.2
0 : : —
-1 -0.5 0 0.5 1 1.5 2
Energia (eV)
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Gestosc stanow

GQStOS'é stanOw lloé¢ stanéw na jednostke energii p™P (E) (zalezy od iloéci wymiaréw)

1 n
Gestos¢ standw w przestrzeni k o wymiarach n (w jednostkowej objetosci) p,’ch = (—>
Przypadek 2D

2
S 1
p?P(E)dE = pZPdk = 2 <%) 2k dk

1

0.8 2D

2
2
S 0.6
@
(&)
8
& 0.4
(0]
O
0.2
1D
0 r ,
1 -0.5 0 0.5 | K s

Energia (eV)
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Gestosc stanow

Wewnatrz studni:

500 F

E / meV
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Gestosc stanow

E-E(T )(eV) E-E, (eV)

| swobodnych

0 2 4 6 B8 WEF 2 4 & 8 W 12 14 & 18 20 22
16 =r— 1 v 1 ||I'|-|1[|F|]|T1-|71r17
1
! Q
“4-Gestosc standw | f
— [
prawie jak dla | 13V I W,
'2_ Vd I
elektronow | lr w
1
I
|
|

D(E) (STATES/ATOM / Ry)
[ :}

o i | \ | \ | I 1o 1 1 | i | L | I | i | i | I |
-0.20 0.0 020 040 080 O0OBO 1.00 1.20 | 40 1.60 1 .80 200 220

E (Ry)

F1G. 2. Density of states of Al. The states responsible for structure are indicated by letters denoting their irreducible
representations. The arrows at 1.4, 2.4, 5.5, and 13 eV indicate the location of structure in the experimental K absorption in

Ref. 6. Michat Baj

Szmulowicz, F., Segall, B.: Phys. Rev. B21, 5628 (1980).
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Fermi surfaces of metals

16+
; 12 - A d -"EF_ — e =
E:'I__ L
& 8F Al E
5 F .
Sk -
D -
r X W r U X
a Reduced wave vector

Fig. 7.11. (a) Theoretical bandstructure E(k) for Al along directions of high symmetry (I”
is the center of the Brillouin zone). The dotted lines are the energy bands that one would
obtain if the s- and p-electrons in Al were completely free (“empty™ lattice). After [7.3].
(b) Cross section through the Brillouin zone of Al The zone edges are indicated by the
dashed lines. The Fermi “sphere™ of Al ( ) extends bevond the edges of the first Bril-
louin zone

Michat Baj
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Rownanie kp — masa efektywna

0,7 = e*u ()

Wektor k nie jest pedem (operator pedu p = —ihV)
p(pnﬁ(r) = —Lh( k + Vunﬁ(F)) elk? % hkgonﬁ(?)

Funkcja Blocha w réwnaniu Schrodingera:
Ap, () =+ = (Aun} ) + 2ikVu, ;) - Ezunﬁ(f)) elk?

Po wstawieniu do réwnania i uproszczeniu przez e**” dostajemy réwnanie na unﬁ(F):

th hk|7+h2k2 ()—<ﬁ2+hE“+h2E2) (#)
2m m 2m 4 om T m P T ) ek

Réwnanie Schrodingera na obwiednie u 7 (¥):

A2 27,2
p h - . h*k .
(—2 + — kp + V(r)) nk(r) = (En - >un,§ (1)
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Rownanie kp — masa efektywna

Réwnanie Schrodingera na obwiednie u 7 (¥):

A2 B hZEZ
(p +— kp + V(r)) nk(r) = <E ~ = >un’7€(17)

2m

Jest to tzw. rownanie kp wykorzystywane do obliczen energii i funkcji falowych wokdt pewnego
znanego rozwigzania dla Kk = ko

Petny hamiltonian
Ay, () = (Hﬁo + H) u,z () = En(F)u, z (P

Zaburzenie:

=, fl - - n
H' _a (k ko)P

Funkcje un%(f") oraz energie En(ﬁ) znajdujemy w rachunku zaburzen

2018-01-18 37




Rownanie kp — masa efektywna

Blisko lezgce pasma

a1

\r
12 :

L AT A X UK L r
k

27,2

Rozwijamy En(l_c)) = (En — hz:l

) wokot punktu ekstremalnego, np. k = 0:
Landolt-Boernstein
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Rownanie kp — masa efektywna

27,2

Rozwijamy En(l_é) = (E — hz:;

) wokot punktu ekstremalnego np. k = 0:
|2

Dla
3

. ih -
Hyp, = Jun,o(F)H’ uy0(7) d*r=—-—k j Un,0(F) Vg o (F) d*r = 2 a;k;

m
i=1
Liniowe w k

3 3 3
En(K) = E(0) + Z ak; + Zz (— 5, + bu> kil +
i? i=1j=1

W ekstremun{cz’fony liniowe znikajg

Eo(F) = E<o>+zz( )

i=1j=
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Rownanie kp — masa efektywna

E (k) =E (0)+ZZ( )hzkk +

1=1j=1
Wprowadzamty tzw. tensor odwrotnosci masy efektywnej:

d d
3 3
J tno ox; U0 d°r - [ ung Jx; U d°r

1 _ 61] + 2h Z
m;; m  m2 E,(0) — E;(0)

Y l+n

Tensor jest symetryczny (m;; = m;;). Jesli ekstremum energii jest w punkcie I'(k=0) to
powierzchnia statej energii jest elipsoidg w przestrzeni E), ktéra po sprowadzeniu do osi
gtownych ma postac:
k? k2 k2
1 2 13

s h2
E,(k) = E,(0) + > ( +

* * *
m; m, m;

Gdzie m; to masy efektywne w kierunku osi gtéwnych.
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Rownanie kp — masa efektywna

Energia E, (k) wokét ekstremum dla krysztatu jednoosiowego (np. GaN):

h2 (k%+k§+k§>

E,(k) = E,(0) +

* *
2 my m

Dla krysztatu kubicznego:

. hZ 2
E,(k) = E,(0) + - tzw. pasmo sferyczne

W poblizu ekstremum (np. punkt I'(k=0)) mozemy ograniczy¢ sie do przyblizenia parabolicznego
— pasmo parabloczne.

W ogdlnosci w zaleznosci energii od wektora falowego wystepuja cztony wyzszego rzedu, ktére
zostaty zaniedbane (wyzsze rzedy rachunku zaburzen).

W ogdlnosci energia elektronu jest funkcja sktadowych wektora falowego k=(k,,k,,k;).
Powierzchnia statej energii w ogdlnym przypadku moze miec¢ skomplikowany charakter, a jej
ksztatt zalezy od wszystkich pasm.

Badanie tensora masy efektywnej to jeden z gtdwnych problemdw fizyki ciata statego.
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Rownanie kp — masa efektywna

Energia E, (k) wokdt ekstremum

A
kz Pasmo niesferyczne

Ej.

n| Pasmo nieparaboliczne

A
NI

Przykladowa zalezno$¢ energii standéw Przykladowe powierzchnie stalej energii w
pasma n od wektora falowego k. dwuwymiarowej przestrzeni k.

R. Stepniewski
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Rownanie kp — masa efektywna

Struktura pasmowa ciat stalych

Przyktady:
Eg
Si j
-’10_
-12\

L I X K I

.

y

Energy (eV)

e dziury D. Wasik.

oooooooooooo
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The band theory of solids.

E 2)
o AN Diamond L= s
B Y Ttalics
- AINO BNO =
5.0 ® . indirect gap
> F MgS
2, = ®
w40k ZnSO "Roman”
<] A AN ] =
; C Ultra GaNO  “® ZnS @ Mg MeTe direct gap
G | il 4H-SiCe@@Zn00 _ GaNO ¢ e7E"
2 3.0 2H-SiC e
:- : \:lo::! .QI!-QI_C-! ----- 7n sco. Cds ;Ei)- ————— Zﬂsc i g Cds- é STECEE
2 :f’eﬁ‘o»sEEEEEEEEEEEEEEEEE;{C-;&?.’-.':'::?:'-:é’;fﬁi PECte ERE  hexagonal
E 20[Ted =2rmTIETEn R _____19_.@_______415_3__.Cd3e@____J structure
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Fig. 11.4. Room-temperature bandgap energy versus lattice constant of common

elemental and binary compound semiconductors.
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The Fermi-Dirac distribution

The probability that a state of the energy E will be occupied
Er- — chemical potential

Fermions: Bosons:
fo = E-Ep fo= E-EF
e k8T +1 e kT —1
Electrons Polaritons
Holes Phonons
Trions (charged excitons) Magnons
Excitons, biexcitons
Plasmons

Anyons — eg. composite fermions |¥,W,) = e |W,W;)

Boltzman distribution:

F=U-TS

Slave fermions (chargon, holon, spinon) = fermion+bozon with the charge-spin

separation
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The Fermi-Dirac distribution
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The Fermi-Dirac distribution
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The Fermi-Dirac distribution
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The Fermi-Dirac distribution

The probability that a state of the energy E will be occupled

N

— ' I o.
Er- — chemical potential 1 Y
f = X 8 8

0 E-Er - ™M To}

e kBT +1 S

0.1

0.05
Energia (eV)

Energy (eV)

Wave vector k

Occupation probability
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The Fermi-Dirac distribution

The probability that a state of the energy E will be occupled

N

— ' I o.
Er- — chemical potential 1 Y
f = X 8 8

0 E-Er - ™M To}

kgT =

e + 1 S
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The Fermi-Dirac distribution
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Tight-Binding Approximation

2018-01-18

€ DCDCD
€ DECDCD
€ DCDED
CDCBDECD
CDC'DCD

C-DC-DC-DO

I—» xory
(b) E(K)} (c)
"k E k,

FIGURE 2.17. Valence bands constructed from p orbitals. (a) Lattice of p- orbitals. (b) Band
structure of the p. orbitals only; the band is ‘light’ along £, to the night and ‘heavy™ along &, tor
k) to the [eft. (c) Total bands from all three p orbitals, showing a doubly degenerate “heavy ™ band
and a single ‘light” band.
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Electrons statistics in crystals

What is the concentration of carriers for T>0?

In the thermodynamic equilibrium for an intrinsic semiconductors (pdtprzewodniki samoistne),
the concentration of electrons in the conduction band is equal to the concnetration of holes in
the valence band (because they appear only as a result of excitation from the valence band).

n = p = n; (an intrinsic case)

n-p=n; =4 T2 (m;my)2e kBT = N.N,e ks

3
kBT 2 3 _ Eg _ Eg
n=p=mn =25 (mimyp)se 2ksT = [N N,e 2ksT

2018-01-18
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Intrinsic carrier concentration

What is the concentration of carriers for T>0?

In the thermodynamic equilibrium for an intrinsic semiconductors (pdtprzewodniki samoistne),
the concentration of electrons in the conduction band is equal to the concnetration of holes in
the valence band (because they appear only as a result of excitation from the valence band).

(general formula)

- M
3 E E c
kgT 3 _Z29 _ g
n-p =ni2 = 4(27fh2> (mZmZ)ze kT =Nche kpT '§
°
&
Q

n=p=mn;(an intrinsi%case)

n=p=mn; =2 (mgmy)%e 2keT = [N N,e 2keT

21h?

28-Eg 1 3 m* T
L= kT =¢&=—(E,+E,)+—-ksTIn|—2 >
in our notation the middle
of the band is 0

filled band
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Intrinsic carrier concentration

What is the concentration of carriers for T>07?

The intrinsic semiconductors (pdfprzewodniki samoistne) in thermal equilibrium, the
concentration of electrons in the conduction band is equal to the concnetration of holes in the

valence band.

Koncentracja samoistna tvpowvch polprzewodnikaw

Eg\T 77K 300K 1200K materiat
0,256V 10° em™ 10'% em? 108 em™ InSb PbSe |
g
1eV _ 10% em? 10" em™ Ge,Si. GaAs |Z
i
13 - A
4eV - - 107" cm Zns, 51C, GaN, |,

ZnO, C (diament)

The concentration values less than 101° cm™ do not make sense because the

concentration of impurities, and thus the concentration resulting from unintentional
doping, is greater

Eg Erp—Ec
— T
_EF_Ev

p=Ny,e kpT

2018-01-18
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Dopants,

impurities and defects

Carriers:

holes o

electrons ® -

Semiconductors

5 ‘ I 1 IV
opants:

‘ Acceptors (p-type)
‘ Donors (n-type)

N

Al

VAR
Sb

QA )
N N N N N
Q)
N
............ OO‘(/ O G a
NN N N N
QO A ()
OO O
Q- ° C
NN N N N I n
QO )
r\. N N N
O O ) ® QO
............... Ol =)
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Group IV: diamond, Si, Ge
Group llI-V: GaAs, AlAs, InSb, InAs...
Group lI-VI: ZnSe, CdTe, ZnO, SdS...




Dopants, impurities and defects

How to control the concentration of carriers?

In semiconductors we can find several deviations from the ideal crystal structure:

- Defects of the crystal structure, vacancies, the atoms in interstitial positions, dislocations
created eg. during the growth process.

- Foreign atoms (dopants) introduced intentionally or by adding impurities

As a result of their presence:

- allowed states in the forbidden gap due to deviations from the ideal crystalline potential
- space charges in insulators

- screening by free carriers

Dopant states can be classified into:

- Deep - the short-range potential located mainly in the area of one unit cell - eg. a vacancy,
izoelectronics dopant (the same valency as atom of the base material e.g. N InP).

- Shallow - mainly long-range Coulomb potential
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Dopants, impurities and defects

Hydrogen-like model

Atom of a valency higher than the base
material atom becomes a source of Coulomb
potential (modified by the dielectric constant
of the crystal ,.) caused by an extra proton in
the nucleus. Extra electron in the conduction
band feels this potential. The states are
described by the effective mass equation:

K2 1 e?

= — U = — E—
T 2m* A dtey &1

[T+ Ulp(@) = E¢(r)

2018-01-18

Il I \Y

V V
d &
Sb

Ga

IN

Group IV: diamond, Si, Ge
Group llI-V: GaAs, AlAs, InSb, InAs...
Group lI-VI: ZnSe, CdTe, ZnO, SdS...
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Dopants, impurities and defects

Hydrogen-like model

Finally, the problem reduces to the problem of
hydrogen atpom with a free carrier of mass m”*
in the medium of dielectric constant € and

with a small "perturbation” potential.

£ m* 1R1
n= mogzy

For typical semiconductors m,* ~0.1m, ¢, ~10

. 47T€r€0h2 (mo) (
dp = = agé&
B mee? \m* BT

For Hydrogen
Ry =13.6 eVand ag = 0.053 nm

For GaAs semiconductor
Ry* = 5meVandag = 10 nm
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Group IV: diamond, Si, Ge

Group llI-V: GaAs, AlAs, InSb, InAs...
Group lI-VI: ZnSe, CdTe, ZnO, SdS...
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Far infrared spectroscopy
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Far infrared spectroscopy
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Dopants, impurities and defects

Hydrogen-like model —ionization of the dopant

A

Electron energy

2018-01-18

n-type

conduction band

vallence band

donor level

acceptor level

p-type

conduction band

vallence band




Dopants, impurities and defects

Doping

Electron energy

conduction band

vallence band

2018-01-18

The carrier concentration in extrinsic

semiconductor (niesamoistny)

Consider a semiconductor, in which:

N, — concentration of acceptors

Np — concentration of donors

P, — concentration of neutral acceptors

Np — concentration of neutral donors

N, — concentration of electrons in conduction
band

p, — concentration of holes in valence band

From the charge neutrality of the crystal:




Dopants, impurities and defects

Doping

Electron energy

conduction band

vallence band

2018-01-18

The carrier concentration in extrinsic
semiconductor (niesamoistny)
Consider a semiconductor, in which:

N, — concentration of acceptors

Np — concentration of donors

P, — concentration of neutral acceptors
Np — concentration of neutral donors

N, — concentration of electrons in conduction
band
p, — concentration of holes in valence band

From the charge neutrality of the crystal:

N.+(Np-Pa)=py + (Np-np)
N+ Np = (Np-Np)+ P, +Pa




Teoria pasmowa ciat.statych.

potprzewodnik typu p potprzewodnik typu n
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Teoria pasmowa ciat.statych.

Dioda — czyli ztgcze p-n

typ P typ n Flat band
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Teoria pasmowa ciat.statych.

Dioda — czyli ztgcze p-n

typ P typ n Flat band
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