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The conducted analysis of influencing of іzovalency admixtures is on the band of own point defects of crystals of tellur cadmium. The processes of formation of point defects and their influence are analysed on physical properties of semiconductors as AВ. Realizable analysis of influencing of displacement of atoms of grate as a result of alloying of connection of AB by a іzovalency admixture.

Вступ

Електричні, оптичні і деякі інші фізичні властивості напівпровідників визначаються виключно дефектами кристалічної структури і електронної системи їх атомів. Планова зміна якості і кількості певних дефектів дає можливість отримувати прогнозовані фізичні властивості напівпровідників. Отже основною задачею є дослідження впливу різних видів дефектів на ті чи інші фізичні властивості. Власні дефекти можуть утворювати комплекси із домішками донорного чи акцепторного типу, які є електрично неактивними. Питання про механізм компенсації не є простим і потребує в кожному конкретному випадку свого розв'язку. Компенсовані напівпровідники телуриду кадмію леговані хлором або ізовалентною домішкою цинку мають великі перспективи в застосуванні для датчиків радіаційного випромінювання. 

Аналіз останніх досліджень і публікацій

Серед напівпровідників типу АВ в останній час набувають широкого практичного застосування сполуки CdTe, CdSe, ZnTe, ZnSe та інші. Більшість перспективних напівпровідників характеризується тетраедричною конфігурацією атомів. За правилом Гримма-Зомерфельда всі сполуки з кристалічною граткою, близькою до гратки алмазу, споріднені до алмазу не тільки з точки зору тетраедричної конфігурації атомів, але й за типом хімічного зв’язку. Для цього потрібно щоб сума валентних електронів сполуки АВ дорівнювала 8. Елементи А і В повинні належати n та 8-n групам періодичної системи елементів, розташованих по різні сторони ІV групи (тобто лінії Цангла).

Якщо вибрати катіон А центральним атомом у вигляді кулі і навколо нього розмістити більші за розміром аніони В, то можливі такі способи розміщення:

а) кулю А оточують три кулі В, які утворюють рівносторонній трикутник;

б) кулю А оточують чотири кулі В, які утворюють тетраедр;

в) кулю А оточують шість куль В, які утворюють октаедр;

г) кулю А оточують вісім куль В, які розміщенні по вершинах куба.

Для всіх вказаних способів розміщення атомів А і В існують граничні відношення радіусів 
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. Так для розміщення атомів вказаних в пункті (а) граничне відношення радіусів складає 0,15, в пункті (б) – 0,22, в пункті (в) – 0,41, в пункті (г) – 0,73. Структурні типи сполук, які мають розміщення вказані в пункті (а) (типу ВN) в пункті (в) (типу NaCl) і в пункті (г) (типу СsСl) в напівпровідниках типу АВ проявляється мало. Структурний тип сполук, які мають розміщення атомів вказаний в пункті (б) відповідає гексатетраедричному класу мінералу ZnS, який має сфалеритну і при деяких умовах вюрцитну структуру. Наприклад, напівпровідник CdTe має сфалеритну структуру [1-4] з параметром кристалічної гратки 6,481 
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 і шириною забороненої зони 1,606 еВ. Найменша відстань між іонами складає 2,84 
[image: image3.wmf]o

A

, тоді як іонні радіуси по Полінгу [5] є 
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- 2,21 
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. Таким чином, кристалічна структура сфалеритного 
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 за рахунок великих іонних радіусів вже є деформованою, що звичайно, спричиняє наявність структурних дефектів найдосконаліших монокристалів 
[image: image9.wmf]CdTe

, поляризації їх електронних систем і виникненню вільних електронів і дирок вже при достатньо низьких температурах. Концентрація власних носіїв при кімнатних температурах складає   1010 см-3 [4]. Концентрація власних носіїв сильно залежить від способу синтезу, очистки та вирощування кристалів телуриду кадмію [1-5]. Синтез, очистку та вирощування кристалів телуриду кадмію можна здійснювати різними методами. В тому випадку коли для практичних цілей необхідні великого розміру кристали, як правило, використовують метод Бріджмена. Досконалі, але не великі за розміром кристали, вирощують методом горизонтальної зонної плавки або направленої кристалізації.   

Процеси утворення точкових дефектів представляють у вигляді хімічних реакцій, які отримали назву “квазіхімічних”. Квазіхімічний опис дефектів запропонований Крегером і описаний в [3]. Він базується на вимірах високотемпературних характеристик електропровідності, ефекту Холла, коефіцієнта хімічної дифузії та тиску парів компонент. Однак такі дослідження вимагають суттєвих доповнень, щоб знайти кореляцію високотемпературних дефектів із дефектами при кімнатних температурах, при яких, як правило, кристали телуриду кадмію використовуються в вимірювальних приладах. 

Аналіз впливу зміщення атомів гратки внаслідок легування сполуки ав ізовалентною домішкою 

В даній роботі проведено аналіз впливу ізовалентних домішок 
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, на ансамбль власних точкових дефектів кристалів телуриду кадмію. Легування сполуки АВ ізовалентною домішкою приводить до зміщення 
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 одного із основних атомів гратки в напрямі введеної ізовалентної домішки. Велична 
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 розраховувалась в наближенні електростатичної (чисто кулонівської) взаємодії, використовуючи поняття ефективного заряду 
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. Умова рівноваги для спотвореного тетраедра має такий вигляд [3]:
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Тут 
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 - відносний ефективний заряд та зміщення, відповідно,  
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- стала дифракційної градки, 
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 - ефективний заряд сполуки, яка утворюється внаслідок заміщення катіона А, або аніона В ізовалентною домішкою С.    

Залежність 
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 від 
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 показана на рис. 1.
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Зміщення мале (
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), тоді коли ефективний заряд ізовалентної домішки близький до 
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 атома, який вона заміщує. Максимальне значення рівне 0,44 досягає при нульовому ефективному заряді 
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Деформація домішкової кристалічної структури приводить до поляризації електронної структури, що приводить до утворення мілких акцепторних і донорних рівнів. Наприклад, у компенсованих напівпровідниках телуриду кадмію з домішками хлору виявлені мілкі акцепторні рівні [2] з енергією 
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Висновки

1.  Контрольована зміна якості і кількості кристалічної структури та електронної системи атомів дозволяє отримувати прогнозовані властивості напівпровідників.

2. Більшість перспективних напівпровідників має тетраедричну конфігурацію атомів.

3. Можливі способи розміщення атомів А і В характеризуються граничними відношеннями їх радіусів.

4.  Кристалічна структура сфалеритного 
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 є деформованою, що спричиняє наявність дефектів при достатньо низьких температурах.

5. Квазіхімічний опис дефектів 
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 який ґрунтується на низці вимірів, вимагає суттєвих доповнень з метою знаходження кореляції високотемпературних дефектів із дефектами при кімнатній температурі.

6. Аналіз впливу ізовалентних домішок на ансамбль власних точкових дефектів кристалів 
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 показав, що зміщення атомів гратки внаслідок легування сполуки прямує до нуля коли ефективний заряд домішки близький до ефективного заряду атома який вона заміщує.   
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Рис. 1 – Залежність відносного зміщення х від відносного ефективного заряду у* спотвореного тетраедра
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