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In this paper we investigate the possibility of an analytical approximation of the density of electronic states and optical absorption, which take into consideration for the main features of amorphous silicon and devices based on it.

Введение

В настоящее время на основе аморфного кремния (a-Si) создано значительное число различных электронных приборов (солнечные элементы, транзисторы, фотодатчики и т.д.). При моделировании этих приборов очень важно знать функцию плотности электронных состояний, которая определяет оптические, электрические и фотоэлекрические свойства a-Si, а, значит, и параметры приборов. Функции плотности электронных состояний и связанные с ними функции оптического поглощения аморфного кремния, использующиеся в расчетах, недостаточно точно описывают экспериментальные данные. Поэтому актуальным все еще является аналитическое описание данных функций.

В бездефектном кристаллическом полупроводнике спектр поглощения завершается скачком в запрещенной зоне. В аморфном полупроводнике имеет место наличие хвоста спектра поглощения. Наличие хвоста в спектре поглощения создает трудности в экспериментальном определении края поглощения аморфного полупроводника. Как следствие, были разработаны различные эмпирические методы для определения оптического спектра и ширины поглощения хвоста. Хотя эти методы и облегчают количественный анализ края поглощения, их соответствие реальным физическим процессам остается под вопросом.

Хотя распределение состояний дефектов кристаллического полупроводника резко обрывается на краях зон, в аморфном полупроводнике распределение состояний хвостов распространяется в запрещенную зону. Анализ показывает, что распределения электронных состояний хвостов локализованы на границах и существует критическая энергия, называемая порогом подвижности, которая отделяет локализованные состояния от их растянутых аналогов. Эти локализованные состояния влияют на многие уникальные свойства, которыми обладают аморфные полупроводники.

В данной работе используется эмпирическая модель для описания распределения электронных состояний и определения соответствующего оптического спектра поглощения в рамках этой модели. Установление четкой взаимосвязи между формой оптического спектра поглощения и формой распределения электронных состояний на основе представленных моделей является достаточно актуальным.

Распределение электронных состояний

Распределение электронных состояний для аморфных полупроводников остается справедливой в той же мере, что и для кристаллических. Вопрос о «состояниях в запрещенной зоне» является особо важным как примесной, так и собственной природы. Свойственное для аморфных полупроводников отсутствие дальнего порядка приводит к появлению хвостов электронных состояний валентной зоны и зоны проводимости, причем величина хвостов зависит от степени разупорядоченности. Получить выражение для плотности состояний весьма трудно из-за отсутствия данных о равновесном положении атомов (т.е. атомной структуры), фотонного спектра и причин возбуждения электронной подсистемы. Для аморфных полупроводников это осложняется и технологией их изготовления. 

В настоящее время создан ряд теорий и моделей позволяющих провести теоретический анализ распределения электронных состояний в аморфных полупроводниках. Из них наиболее часто используются модели Коэна-Фриче-Овчинского и Мотта-Дэвиса [1,2]. Первая предполагает, что хвосты плотности состояний перекрывают всю запрещенную зону и зависимость плотности состояний от энергий непрерывна (рисунок 1,а). Согласно модели Мотта-Дэвиса хвосты локальных состояний узкие и распространяются в запрещенную зону на несколько десятых электрон-вольта. Кроме того, вблизи запрещенной зоны предполагается наличие зоны компенсированных уровней, обязанной своим существованием дефектам в случайной сетке атомов (рисунок 1,б). Эти состояния могут выступать и как доноры, и как акцепторы, причем условия однократного или двукратного заполнения этих состояний приводят к образованию двух зон, разделенных соответствующей энергией Хаббарда. В настоящее время механизм формирования распределения электронных состояний хвостов остается невыясненным.
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	Рисунок 1 – Различные виды плотности электронных в аморфных полупроводниках: 

а – Модель Коэна-Фриче-Овчинского; б – модель Мота-Дэвиса


Для того, чтобы обойти эту неопределенность, предлагается эмпирическая модель распределения электронных состояний, которая охватывает основные особенности материала. Общеизвестно, что распределение состояний проявляет квадратичную зависимость в области зоны проводимости (валентной) и экспоненциальную зависимость в хвостовой области, хотя точная форма хвоста по-прежнему вызывает значительные противоречия. Известно также, что переход  функции плотности состояний между зоной и областью хвоста гладкий. Зоны образования хвостов характеризуются шириной хвостов зоны проводимости  и шириной хвостов валентной зоны . Эти параметры ширины хвостов являются мерой разупорядоченности аморфного кремния. При условии выделения отдельных участков распределения электронных состояний хвостов и растянутости всех зонных состояний можно предположить, что уровни с энергиями  и представляют собой порог подвижности зоны проводимости и валентной зоны соответственно. Таким образом, функция плотности состояний для зоны проводимости имеет вид:


(1)

где  – эффективная масса электрона в зоне проводимости;  –энергия дна неупорядоченной зоны проводимости;  – точка перехода между квадратичным и экспоненциальным распределением плотности состояний зоны проводимости.

Функция плотности состояний для валентной зоны имеет похожий вид:


(2)

где  – эффективная масса дырки в валентной зоне;  – потолок неупорядоченной валентной зоны;  – ширина хвоста валентной зоны;  – точка перехода между квадратичным и экспоненциальным распределением плотности состояний валентной зоны.

Для изучения влияния разупорядоченности исследуется чувствительность функций плотности состояний зоны проводимости и валентной зоны к изменениям в  и . Результаты расчетов приведены на рисунке 2. Для заданных значений , распределение электронных состояний хвостов проявляется ниже порога подвижности. С увеличением  общее число выбранных электронных состояний хвостов увеличивается, а распределение хвостов распространяется на значительное расстояние в запрещенную зону. Аналогичные результаты наблюдаются и для функции плотности состояний валентной зоны. При расчетах значения  и принимались равными нулю. Эффективная масса электрона в зоне проводимости – 1,08 от массы покоя электрона и эффективная масса дырки в валентной зоне – 0,56 от массы покоя электрона.
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	Рисунок 2 – Зависимости плотности состояний для: а) зоны проводимости и б) валентной зоны.


Оптическое поглощение в аморфном кремнии

В аморфных полупроводниках момент импульса является квантовым числом. В результате для успешного оптического перехода необходимо соблюдение закона сохранения энергии. В этом случае коэффициент оптического поглощения может быть записан в следующем виде:

,



(3)

где  – обобщенная функция распределения плотности состояний;  – матричный элемент функции оптического перехода. При низких температурах в нелегированных или слабо легированных аморфных полупроводниках, эта функция может быть записана как

.


(4)

В целях облегчения расчетов введем нормированную обобщенную функцию распределения плотности состояний  и получим




(5)

Точной функциональной зависимости  не существует. Анализ исследований показал, что этот элемент должен обладать относительно гладкой функциональной зависимостью для оптических переходов. 

Используя, вышеприведенные выражения для плотностей состояний и коэффициента поглощения в самом простейшем случае, когда  и  получаем функциональную зависимость для :




(6)

Выводы 

В работе представлены результаты численного моделирования нормированной обобщенной функции распределения плотности состояний и коэффициента оптического поглощения в аморфном кремнии от степени разупорядоченности аморфного кремния. Описана элементарная эмпирическая модель, которая может быть использована для определения распределения электронных состояний при описании спектра оптического поглощения и не только. Определена взаимосвязь между формой оптического спектра поглощения и формой распределения электронных состояний. Таким образом, с помощью данной модели можно связать параметры, которые обычно используются для характеристики оптического спектра поглощения аморфного полупроводника с параметрами, используемыми для характеристики соответствующего распределения плотности состояний.
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