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DOMIESZKI | DEFEKTY
W POLPRZEWODNIKACH



Domieszki i defekty

Defekty — odstepstwa od idealnej periodycznej struktury krysztatu

Klasyfikacja defektow:

. ze wzgledu na zawartosc obcych atomow: rodzime (niezawierajgce obcych
atomoéw) i niesamoistne (np. domieszki)

. ze wzgledu na wymiar:

- punktowe — luki (np. Vg,, Vo, W GaAs), atomy miedzyweztowe (np. Ga,), atomy
antypodstawieniowe (np. As w miejscu Ga: As._,), obce atomy podstawieniowe,
tzn. domieszki (np. Sig,)

— kompleksy defektow punktowych, np. pary Frenkla V,— A,
— liniowe (np. dyslokacje),

— defekty powierzchniowe (np. granice ziaren)

— defekty objetosciowe (np. wytracenia)
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Domieszki i defekty

. ze wzgledu na ich aktywnosc elektryczng: donory (ewentualnie wielokrotne
— np. As;, w GaAs jest podwdjnym donorem), akceptory, domieszki
izoelektronowe (np. N, w GaP czy C;; w krzemie)

. ze wzgledu na charakter (w szczegolnosci lokalizacje) funkcji falowej
elektronu zwigzanego przez defekt:

- plytkie (wodoropodobne, opisywane w przyblizeniu masy efektywnej,
gdzie potencjat wigzacy jest wolnozmienny — kulombowski) i
- glebokie

Te ostatnie mogg dawac stany zlokalizowane lezgce w przerwie
energetycznej, jak i stany rezonansowe, zdegenerowane z kontinuum
standw pasmowych, ale pomimo teqo majgce w duzym stopniu charakter
zlokalizowany — np. luki, domieszki metali przejsciowych, tzw. centra DX w
zwigzkach potprzewodnikowych A B, i A B, czy izoelektronowe domieszki
N w GaAs lub GaP. Potencjat wigzacy jest w duzym stopniu
krotkozasiegowy.
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Domieszki i defekty

Domieszki/defekty:

wprowadzajg stany zlokalizowane — zarowno w przerwie jak i stany
rezonansowe

determinujg wtasnosci elektryczne potprzewodnikow

mogg mie¢ bardzo powazny wptyw na niektére wtasnosci optyczne (np.
wydajnos¢ rekombinacji promienistej)

prowadza do powstawania obszardw tadunku przestrzennego (takze w

izolatorach)

mogg miec istotny, niepozadany wptyw na funkcjonowanie przyrzadow
potprzewodnikowych — np. dyslokacje



PLYTKIE STANY DOMIESZKOWE
W POLPRZEWODNIKACH



Przyblizenie masy efektywnej
Przyktad — pasmo sferyczne, paraboliczne, z minimumw k =0:

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

%
. 7 . 2m
prowadzi do rownania:

[ 2"’2* (-iV) +U<f>j @, () =|E-E,(0)]D,F)

m
i w konsekwenciji:

(— Ly U(f)j ®,(F)=E-E,(0)]®,F)
2m

jest to, formalnie rzecz biorgc, rownanie Schrodingera dla kwaziczgstki o
masie rownej masie efektywnej m poruszajqgcej sie w potencjale U (7).
Potencjat periodyczny sieci jest uwzgledniony poprzez mase efektywnaq.

Jeslinp. U(r) jest przyciggajgcym potencjatem domieszki, to enwelopa
bedzie funkcja zlokalizowana

20.05.2025 Fizyka materii skondensowanej i struktur pétprzewodnikowych - wyktad 9




Donor stowarzyszony ze sferycznym

pasmem z punktu I
Stan donorowy stowarzyszony ze sferycznym pasmem

przewodnictwa z minimum w punkcie I':

. Atom domieszki o wartosciowosci o jeden wiekszej niz atom podstawiany —
np. Sig, w GaAs
. Potencjat domieszki — gtownie kulombowski ekranowany statyczng stata
: _ 2
dielektryczna €.: U(7) = — e 1
Are,e, 1
. Czesc¢ krotkozasiegowa potencjatu zaniedbujemy (przynajmniej na razie)
. Réwnanie masy efektywnej na funkcje enwelopy ®(#)
h e’ 1 . ~
- A- -~ | ®F) =[E ~E.(0)]| ©(7)
2m Argye, 1

gdzie E_(0) jest energig minimum pasma przewodnictwa
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Donor stowarzyszony ze sferycznym

pasmem z punktu I

Rozwigzanie jak dla , przeskalowanego” atomu wodoru.
Energie standw zwigzanych:

E =-

» 1 . 1 (m
R
n m

g

N e

np. dla GaAs: m™=0,067 m,,e.=12,6 = Ry ~5,7 meV — energia jonizacji
donora wzgledem dna pasma przewodnictwa

efektywny promien Bohra: a; —a, 'gs(mij
m
co dla GaAs daje a; ~ 100 A, co stanowi okoto 20 statych sieci GaAs
JA"'("’ o) . Petna funkcja falowa:
- &
S ™ Y(7#)=DF) u,(F) - nieruchoma paczka
~7 pal ER falowa zbudowana ze standéw z okolicy k=0
Wauia nl W g ®(7) —wolnozmienna enwelopa
RAVAVEVAVIIVAVAVANS u,(7) — szybkozmienna funkcja Blocha
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Donor stowarzyszony ze sferycznym
pasmem z punktu I

. Wolnozmienna enwelopa = paczka falowa zrobiona z funkcji Blocha z
matfego obszaru wokdt £ =0 (stan ,zlokalizowany” w przestrzeni k)

. Rownanie masy efektywnej dopuszcza rozwigzania stowarzyszone z innymi
lokalnymi minimami pasma przewodnictwa (!!!) — pod kazdym z bocznych
minimow (np. w punkcie X czy L) mogq by¢ stany wodoropodobne, ktore
nalezy traktowac jak stany wzbudzone.

. Czes¢ krotkozasiegowa potencjatu domieszki V. wprowadza poprawke do
energii standw (,, central cell corrections”), zalezng od atomu domieszki
(tzw. przesuniecie chemiczne, ,,chemical shift”), istotng tylko dla
wodoropodobnych stanow typu s:

AEz<\P v

cc

*

)

. Potencjalnie mozliwe zwigzanie dodatkowego elektronu: D~
(powinowactwo elektronowe wodoru E, = 0,75 eV = 0,055 Ry)

20.05.2025 Fizyka materii skondensowanej i struktur pétprzewodnikowych - wyktad 9 10



ENERGY {meV)
]

Donor stowarzyszony z bocznym minimum
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wyniki rachunkow wariacyjnych dla
krzemu — R.A. Faulkner, Physical
Review 184, 713 (1969) w porownaniu
z danymi doswiadczalnymi:

stany wzbudzone — zupetnie niezle

stan podstawowy — kiepsko; rachunek

> w ogole nie przewiduje rozszczepienia

stanu podstawowego!
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Donor stowarzyszony z bocznym minimum

. minimow jest 6 (a wiec mozna bytoby oczekiwaé 6-krotne;
degeneracji, ale to w krysztale niemozliwe !)

. potencjat krotkozasiegowy sprzega stany pod réznymi dolinami

. rozszczepienie (tzw. valley-orbit splitting), 6-krotna degeneracja
zniesiona (1+2+3) + przesuniecie chemiczne

. funkcje falowe sg odpowiednimi (reprezentacje nieprzywiedlne
grupy T:A,, A,, E, T,, T,) kombinacjami funkcji z réznych dolin

. podobna sytuacja w innych pétprzewodnikach z minimum
pasma przewodnictwa poza punktem I (np. Ge, GaP ...)



Akceptory w potprzewodnikach o
strukturze diamentu i blendy cynkowej

Akceptory w potprzewodnikach o strukturze diamentu i
blendy cynkowej

znacznie bardziej skomplikowana sytuacja:

- degeneracja pasm w punkcie I
- pofatdowanie powierzchni izoenergetycznych (,warping”)

U

nie da sie wprowadzi¢ prostego tensora masy efektywnej dla pasm
walencyjnych, nie da sie zastosowac przyblizenia masy efektywnej w
najprostszej postaci...

Literatura:

W. Kohn, D. Schechter, Physical Review 99, 1903 (1955)

A. Baldereschi, N.O. Lipari, Physical Review B 8, 2697 (1973)
A. Baldereschi, N.O. Lipari, Physical Review B9, 1527 (1974)
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GLEBOKIE STANY DOMIESZKOWE



Energy [eV]

Gtebokie stany domieszkowe

@ Funkcja falowa elektronu (elektrondéw) silnie zlokalizowana, nie da sie jej

20.05.2025

20 30 40 50 60 70

Pressure [kbar]

utworzy¢ jako kombinac;ji liniowej funkgc;ji
Blocha z niewielkiego obszaru strefy
Brillouina:

— trzeba brac catg SB i wiele pasm,

— nie mozna mowic o stanach
»Sstowarzyszonych” z jakimkolwiek
ekstremum pasma,

— w funkcji czynnikow zewnetrznych
wptywajgcych na strukture pasmowa (np.
ciSnienie hydrostatyczne, mieszanie
krysztatéw) energie tych standéw nie sledza
zadnego ekstremum, a raczej podgazajj za
srodkiem ciezkoSci pasma

D.J. Wolford et al., in Physics of Semiconductors 1984, ed.
J.D. Chadi, W.A. Harrison, p. 627
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Gtebokie stany domieszkowe

@ Nie ma prostych, uniwersalnych metod opisu

Mozliwe rozne stany tadunkowe centrum domieszkowego/defektu
(przyktad — metale przejsciowe 3d)

canduction band

/////////////////

0) o
10 - =2 e e

I L N— Domieszki miedzyweztowe metali
: przejsciowych (TM) w krzemie:

08 -

=
o

3 e poziomy akceptorowe i donorowe
Fof e podobne energie poziomow dla
{+/ve} - 7 .
o) gl roznych TMs

02 + -

° /ﬁ/////{////:{///{n_/////;e/_//
Valence band

Fig. 15. Energy levels of interstitial 34 metals in silicon (fuli lines), see

Table 3, compared with the results of X, calculations of DeLeo et al.
[15] (broken lines) E. Weber, Appl. Phys. A 30, 1 (1983)

20.05.2025 Fizyka materii skondensowanej i struktur pétprzewodnikowych - wyktad 9 16



Gtebokie stany domieszkowe

° Lokalna symetria defektu moze wynika¢ z bilansu energii elektronowej i
energii oddziatywania z ligandami (przyktad — efekt Jahna-Tellera)

Encyclopedia Britannica: According to the Jahn-Teller theorem, any molecule

or complex ion in an electronically degenerate state will be unstable relative to a
configuration of lower symmetry in which the degeneracy is absent.

¥ d.’
» o
Ay ﬂ /
Izg #‘ ':'-.:J“ e
Mn** Mn** \ ‘ -
Mn?2*: [Ar] 3d° Mn3*: [Ar] 3d*
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Gtebokie stany domieszkowe

@ Silna lokalizacja prowadzi do duzego oddziatywania z siecig krystaliczng:

(a) (b)

Ga Ga
.\Oz. mozliwa rekonfiguracja centrum

As Si As : przy zmianie jego stanu

i elektronowego (przyktad — centra
DX w zwigzkach A,,B, i A,By,,
defekt EL2 w GaAs)

Ga

d’ DX~

FIG. 2. Schematic views of the normal substitutional sites
and the broken-bond configurations giving rise to the DX
centers in Si-doped Al ,Ga,_,As alloys

D.J. Chadi, K.J. Chang, Phys. Rev. B 39, 10063 (1989)

20.05.2025 Fizyka materii skondensowanej i struktur pétprzewodnikowych - wyktad 9 18



Gtebokie stany domieszkowe

. metastabilne obsadzenia defektow elektronami
. trwate fotoprzewodnictwo
J duze réznice miedzy optycznymi i termicznymi energiami jonizacji
(a) (b)
Etotal Etota!
DX~
d°+e \ DX~
bariera potencjatu Fopt
adiabatycznego Eont
______ AYA
Eo I Eo
Configuration Coordinate Configuration Coordinate

FIG. 1. Configuration-coordinate diagrams for DX centers in GaAs and typical Al,Ga,_,As alloys are shown in (a) and (b), re-
spectively. The DX center is a metastable resonance in GaAs and has a higher energy than a shallow donor state (d®). For
Al,Ga,_, As alloys characterized by x = 0.22, DX centers are more stable than the shallow donors.

D.J. Chadi, K.J. Chang, Phys. Rev. B 39, 10063 (1989)
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Gtebokie stany domieszkowe

o Silne oddziatywanie z siecig moze prowadzi¢ do ujemnej efektywnej
wartosci energii korelacji Hubbarda U (tzw. ,,negative U”) — ma to miejsce
zarowno w przypadku centrow DX, jak i np. dla V; w Si, B, w Si, Zn w Si

/////////////////é/////// Ec FIG. 1. (a) Suggested level positions for the isolated
- ‘\(2) vacancy. Greater Jahn-Teller relaxation for the V°
~0.13 -

state causes a level inversion with the first donor state
(0/+) below the second (+/++). (b) Suggested level
positions for interstitial boron. Change of lattice
045 configuration as the charge state changes from B;*
(0) —B;%—=+B;" causes level inversion with the acceptor
level (-/0) below the donor (0/+). The dashed lines in-

- dicate schematically the level positions before lattice
- (+ readjustment. Level positions (in electronvolts) are
0. |N 0 denoted from the nearest band edge.

7 \umn0.05

+
7777777 N7 777777777 B G.D. Watkins, J.R. Troxell, Phys. Rev. Lett. 44, 593 (1980)
(@) (b)

Reakcje: 2V »V°+V*i 2B’ — B + B prowadzg do obnizenia energii
uktadéw; przy podnoszeniu poziomu Fermiego wzgledem energii poziomow
defektowych defekty te od razu wytapujg po dwa elektrony
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OBSADZENIE STANOW DOMIESZKOWYCH W
STANIE ROWNOWAGI TERMODYNAMICZNE)



Obsadzenie poziomdéw domieszkowych

,Obsadzanie” standw (nie tylko zlokalizowanych — domieszek czy defektow, ale
takze standw pasmowych) elektronami oznacza wymiane czgstek
(elektronow) pomiedzy rezerwuarem i rozwazanym poduktadem.

U

wielki zespof kanoniczny (poduktad wymienia czastki i energie z otoczeniem)

J

Prawdopodobienstwo termodynamiczne (nieunormowane) znalezienia
poduktadu w stanie j, w ktdrym znajduje sig n; czastek (elektronéw) i w ktorym
energia podukfadu wynosi E; (jest to catkowita energia, obejmujgca wszystkie

n; czastek): p - e_ﬂ(Ej_njﬂ)

1 : :
- U — potencjat chemiczny
J p kT

Suma statystyczna:

7 — ZPJ _ Ze_ﬁ(Ej_”jt”)
J J
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Obsadzenie poziomdéw domieszkowych

prosty donor (pomijamy stany wzbudzone):

. stan fadunkowy (+) realizowany na 1 sposob: g, =1
. stan tadunkowy (0) realizowany na 2 sposoby (spin T lub {): gy =2
J energia poziomu donorowego £ %* = E,,
. koncentracja donorow N,

Po _ 8o ,AEs-p) p.+p, =1

P, 84 U

< > 1 1 prawdopodobienstwo
p ={(n)= = °
0 {4 8 plEsn) 1+1. S(E, ) obsadzenia stanu
5 € donorowego
8o
N

n,= d

koncentracja obsadzonych donorow

1 B(E;—p)
1+ —-¢ # (donorow neutralnych)
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Obsadzenie poziomdéw domieszkowych

Poziomy domieszkowe/defektowe

stosunek prawdopodobienstw znalezienia domieszki/defektu z n+1
elektronami i z n elektronami: R

el LTI L g

- \\____\ {-/0) \<:¢'7/ .
., _ L. \ -
pn+1 — NI’H—I — J'nj_n+1 _ gl’H—l . e_ﬂ[(EnH_En )—y] (0]
= — — sl _
—-B|E, —n
D, N, Z o PlE—nu] g, )
king=n s ]
g(ll'. - i
Pt — Nn+1 _ Entl e—ﬂ[EnH/n—,U] “L eiel _
p— — . [ #4e) {+/4)
N 0z =
Py n En zapetnianie kolejnych - / .
2 :N - N pozioméw domieszkowych 0 1—./ 77777 7 %
n przy podnoszeniu poziomu velonce band ' '
iz Fermi ego ~ Fig. 15. Energy levels of interstitial 3d metals in silicon (ful lines), see

Table 3, compared with the results of X, caleulations of DeLeo et al.
[15] (broken lines)

N — koncentracja domieszek

E,.i | E, —najnizsze sposrod wszystkich energii £; poduktadu odpowiednio z
n+1 i n elektronami
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Obsadzenie poziomdéw domieszkowych

— obsadzanie przez elektrony swobodne stanu

elektronowego o danym k (spin dowolny):

mozliwe 4 stany poduktadu:
n,=0; E,=0
n,=1; E,=E (spin T)
n,=1; E,=E (spin 1)
ny=2; E;=2E (spiny Tid)

Srednia liczba czgstek poduktadu:

(n)=

20.05.2025 Fizyka materii skondensowane;j i struktur pétprzewodnikowych - wyktad 8
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Obsadzenie poziomdéw domieszkowych

Pojecie kompensacji

. potprzewodniki kompensowane — zawierajgce zarowno donory jak i
akceptory
. w odpowiednio wysokich temperaturach koncentracja nosnikow
wiekszosciowych dana przez efektywnga koncentracje domieszek |N,— N, |
. koncentracja centrow rozpraszajacych (tadunkow): N, + N,
. wspotczynnik kompensacji — stosunek koncentracji domieszek
mniejszosciowych do wiekszosciowych:
k= ]]:,]—Z —dla typu n
k= Ny —dlatypup
N,
. w potprzewodnikach silnie kompensowanych (k = 1) silne fluktuacje

potencjafu elektrostatycznego pochodzgcego od domieszek, lokalizacja
zwigzana z nieporzqgdkiem, efekty perkolacyjne

20.05.2025 Fizyka materii skondensowane;j i struktur pétprzewodnikowych - wyktad 8 29



Obsadzenie poziomow domieszkowych

Rownanie neutralnosci krysztatu |- przyktad: koncentracja

nosnikow w niezdegenerowanym potprzewodniku niesamoistnym

Np — koncentracja donorow

N, — koncentracja akceptoréw

N9, — koncentracja neutralnych donoréw
NO, — koncentracja neutralnych akceptoréow

n — koncentracja elektronéw w pasmie
przewodnictwa

p — koncentracja dziur w pasmie walencyjnym

Rownanie neutralnosci krysztatu
(bilans tadunkow ujemnych i dodatnich):

n+(N,—NO%)=p+(Ny—NO)
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Obsadzenie poziomdéw domieszkowych

. dla potprzewodnikow
A skompensowanych w niskich
temperaturach energia aktywacji
termicznej wynosi E, a nie E,/2

log(n)

. jesli domieszek jest duzo, tak, ze funkcje
falowe zwigzanych na nich elektronéw
sie przekrywajg — energie jonizacji

) malejg, tworzg sie pasma domieszkowe

Np2 . przy koncentracjach domieszek rzedu:

1
N -
jonizacja 1> aB . (ND) 3% 0926

domieszek ==

T

samoistny domieszkowy

zachodzi przejscie fazowe niemetal-
metal (tzw. przejscie Motta)
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Obsadzenie poziomdéw domieszkowych

10— T 71 T
10° I
102 _
10%
. Ge:Pe, Ge:As
_ | . N\ .
T 10 Si:P | P cds.c1'8C4S
5 --.E Si:Sb /Si:P
7 .CB HMPA:Li o Si:As
= 10' GaP:Zn % Gape:Mn —
8 [
o 1 | - o (CH,):M ]
4
© WSe,:Ta\, .
NH“:,L,L\: :Mlgtlziﬂz;m
Cs K— ® Ar:Na
iz0] Na'ee Lj
o izolator metal . WO,;:Na
— 10°— Ar:Cu' ]
I_A 1 ] 1 1 i 1 1 1 I\
! 14 16 18 20 22 24
102 | | |

0 2 4 3 8 In (n,/cm-3)

P.P. Edwards, M.J. Sienko, J. Am. Chem. Soc. 103, 2967 (1981)
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WLASCIWOSCI SPREZYSTE
CIAL STALYCH



Wtasnosci sprezyste ciat statych —
tensor naprezen

Tensor naprezen oy

. naprezenie — sita na jednostke powierzchni
o symetryczny
Xy U
. J 3 naprezenia osiowe 0O,,, O,y Oz,
3 scinania o,,=0,,, 0,,= 0,,, 0,,= 0,
(lub T =T, T,= T 1,7 Ty,
\ . dla cisnienia hydrostatycznego:
X _ -
-p 0 0
o,=| 0 —-p 0
0 0 -p
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Wtasnosci sprezyste ciat statych —

tensor naprezen
Notacja Voigta

O,
_ _ o,
O, O, O
O zastepujemy tensor
Oj |06 O 04| o drugiego rzedu
o, O, O, 4 wektorem
n _ o,
| O6_

konwencja:
11—>1, 22—>2;, 33—>3;, 23—>4;, 13—>5, 12->6;



Wtasnosci sprezyste ciat statych —
tensor naprezen

Tensor odksztatcen (deformacji) g;

1 5141. N 87/!]- gdzie u —wektor przemieszczenia
E. = — :
) 5)6]. 8)61. wywotany deformacja
&
_ _ &,
& V2-Eg V2 &g znowu zastepujemy
g .
3 tensor drugiego rzedu
E,—>|V2r8 & 2, | BIEEO T2ROM
Y £, wektorem (uwaga na %
V2rEs V&, & w definicji !)
€s
€6
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Wtasnosci sprezyste ciat statych —
liniowa teoria sprezystosci

Liniowa teoria sprezystosci (prawo Hooke’a)

. Tensory naprezen i odksztatcen sg powigzanie relacjami liniowymi (stosujemy
konwencje sumowania po powtarzajgcych sie wskaznikach):

Ey= Skzij%- lub: O, = Ckly.gl.j

gdzie Sy i Cy; s tensorami 4 rzgdu — odpowiednio: tensor podatnosci
sprezystej i tensor sztywnosci sprezystej (tensor modutow sprezystosci)

Poniewaz 0j; i €;; s3 symetryczne, to: Crj

= Clkij = Cklji (pOdObnie dla Sk/I:/')

Z3danie jednoznacznosci gestosci energii sprezystej:

1C EE

Uu=—=C,. . : : ...

o kTR : Cuij 1 Swij Majq co najwyzej po
prowadzi do: Cklij _ Cijkl 21 niezaleznych wspofczynnikow
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Wtasnosci sprezyste ciat statych —
macierze sprezystosci

. Stosujgc konsekwentnie notacje Voigta otrzymujemy:
& :Sijaj oF :Cz’jgj

gdzie O; i €; s3 6-wymiarowymi wektorami odpowiednio naprgzen i
odksztatcen, zas S,-j i C,-j sg macierzami 6x6 odpowiednio wspotczynnikow
podatnosci sprezystej i modutdw sprezystosci (wspotczynnikow sztywnosci)

. Macierze sprezystosci S,-j i C,j:
struktura kubiczna (3) struktura heksagonalna (5) ciato izotropowe (2)
@ . s = . s
Syl RI L
® + + - Q-\;
wspotczynniki jednakowe zera rowne odpowiednio 2(S,,-S;,) lub %(C,,-C;,)
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Wtasnosci sprezyste ciat statych —
macierze sprezystosci

W ogdlnosci wspotczynniki macierzy S,-j i C,-j mozna wyrazi¢ przez siebie
poprzez odwrdcenie macierzy
C, = S4_41
C,-C,=(S,-5,)"
C +2C, = (S, +25,)"

Dla struktury regularnej:

/-

Scisliwosé dla struktury reqularnej. Cidnienie hydrostatyczne:

. i T A

—p S11 + 2S12 —V =—p- 3(S11 + 2512)

) 7 Su+28; | = égs'liwoéé

— S, +2S '

O, = & &==p-| " 0 : 1 (oV

0 K=——+—1 =3(§, +28,)
0 0 V ap T
0 0 modut sprezystosci objetosciowe;j:

B=k"'= %(Su "'25112)_1
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Wtasnosci sprezyste ciat statych —
macierze sprezystosci

Modut Younga E i wspofczynnik Poissona v dla struktury regularnej.
Naprezenie osiowe:

o — Sy = B _ O,
0 S, gl_al'Sn_E
0 S

o, = =0, E,=&=0,"8,=-V"-&

0 0
0 0 U

_O_ L O ]

modut Younga: wspotczynnik Poissona:
Sy Sy
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Wtasnosci sprezyste ciat statych —

macierze sprezystosci

. Moduf scinania G dla struktury reqularnej. Naprezenie Scinajace:
0] 0
o]
0 = 0 p—— =05, ===
0 B 0
%=1 =% modut $cinania:
0 0
G=—
| 06 _ | S|
struktura regularna:
1 S 1
E=— | v=-202 | poyilg yogyro £ G=—
Si Sh 3 3(1-2v) Sy
ciato izotropowe:
1 S E
E=-— v=-—% B:K_lzl(Su"'lez)_l: £ -
AW S, 3 3(1-2v) 2(1+v)

20.05.2025
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W1tasnosci sprezyste ciat statych

Cisnienia hydrostatyczne:

Zzmieniajg strukture pasmowag (energie standw, a wiec np. przerwy
energetyczne, masy efektywne etc.)

Naprezenia osiowe, planarne etc.:

mogg zmienia¢ symetrie, co prowadzi do rozszczepien standéw
zdegenerowanych (np. pasm walencyjnych w strukturze diamentu i blendy
cynkowej, bocznych minimdéw pasm przewodnictwa, stanow
domieszkowych etc. etc.)

Potencjaf deformacyjny:

Zmiana energii\danego stanu pod wptywem deformacji jest w przyblizeniu
liniowym proporcjonalna do deformacji, np. zmiana energii ekstremum
pasma pod wptywem deformacji zmieniajgcej objetosc:

oF . (5;) podobnie dla innych deformacji, w

tym Scinajacych
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Wtasnosci sprezyste ciat statych
— efekt piezoelektryczny

W krysztatach bez srodka inwersji naprezenia prowadzq do zjawisk
piezoelektrycznych:

D. : c. E. D — wektor indukcji elektrycznej
i j —
FE —wektor natezenia pola elektr.
Przyczynek od efektu piezoelektrycznego €,;— tensor przenikalnosci elektr.

W notacji Voigta dla krysztatu
o strukturze wurcytu: -

O,
— - _ - 0'2 — - -
D, 0 0 0 0 ds 0 e, 0 O][E
O
D,|={0 0 0 d, 0 0| |+]0 e, 0]|E,
o)
D| |d, d, ds 0 0 O|] *| |0 0 e,]|E
5] L Il | L | s

Macierz wspotczynnikdw piezoelektrycznych
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FALE SPREZYSTE W OSRODKACH
CIAGLYCH



Fale sprezyste w osrodkach ciggtych

Sprobujmy napisac¢ rownanie ruchu dla kostki o wymiarach Ax-Ay-Az

objetosé Ax Ay Az

0. (%)

o, (x+ Ax)

\ o
A Y
\ i
N -
Y -7
N =L
\ -
\ i
B\
-
7N
\
N
\
Ay
hY
\

x-owa sktadowa sity dziatajgcej na powierzchnie prostopadte do osi x:

Fo=lo (a0 -0, (0] avaz = 2= axay oz
X
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Fale sprezyste w osrodkach ciggtych

. analogicznie mozna napisac dla x-owych sktadowych sit dziatajgcych na
pozostafe powierzchnie, co prowadzi do wyrazenia na x-owg sktadowa
sity wypadkowe;j: "

F (aaxx (x) (00,,(x) 90 (x)
Ox oy Oz

]-AxAyAz

. Réwnanie ruchu na x-owgsktadowa wektora wychylenia #(7,t)
p 62“)(? a(Tx)c 1 aa}’x 4+ agzx toéé
= p — gestosc
ot Ox oy Oz
. Sktadowe tensora napre;ier'\O'l.j , W ramach liniowej teorii sprezystosci

daja sie wyrazi¢ przez sktadowe tensora odksztatcen gl.j(ktc')re z kolei sg
odpowiednimi pochodnymi wychylen u)):

1| ou, Ou,
£, =— +
) Ox; Ox,

1

oraz macierz wspotczynnikow sztywnosci C;;
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Fale sprezyste w osrodkach ciggtych

Dla réznych krysztatéw otrzymane wzory bedg sie roznity; dla krysztafu
kubicznego otrzymuje sie:

0’u o’u o’u. 0Ou o’u, 0
—==C,—=+C L4 —X \+(C,, +C .
e T “4( o 822] (G M)[ﬁxay Gxﬁz)

0’ 0’ 0’ 0’ 2 2
0 Yoc —My+C44 u2y+ uzy +(C, +C,,) Ou, O,
y Ox oz Ox0y 0yoOz

O0%u o0%u o'u.  0u o*u  Ou
= =C =+ C t+—= |+(C,+C L4 —
P 11 44( ] ( 12 44)[8)652 ﬁyﬁzj

sq to klasyczne rownania falowe

20.05.2025 Fizyka materii skondensowane;j i struktur pétprzewodnikowych - wyktad 8



Fale sprezyste w osrodkach ciggtych

Fale rozchodzqce sig w kierunku [100]:  # (¥ ,t) = i, &'

U
Cll

0’u 0’u : : : , . _
p—>==C,, —=* — fala podtuzna poruszajgca sie z predkoscia v, = |—
A & A\ p
82uy B quy
£ ot * o’ | — 2 zdegenerowane fale poprzeczne poruszajace sig z

o’u Ou. predkoscia

Z:C
P "4 a2 .
_ 44

\ o

predkosc¢ fal poprzecznych jest mniejsza
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Fale sprezyste w osrodkach ciggtych

o Fale rozchodzqce si¢ w kierunku [110]:  u(7,t) =u,e V2 V2
U — fala podtuzna poruszajgca sie z
o0’u o0’u 0’u azuy | s C11 + C12 + 2C'44
—=C,,—5" — dk =
P 81‘2 C11 8)62 +C44 2 +(C12 +C44)8x8y Predkosciq v 2,0
S —
2 2 2 17
pa u . &u, o Ou, (CosC) &, oraz faIaT popr.zecznadlitol||.[1 10]
Ea ”—8)/2 “ o2 T ey | poruszajgca sie z predkoscig
a2uz _ C aZuZ s aZuZ VIJ_ — \/M
Por =4 et T o 2p
fala poprzeczna u, ||[001] poruszajaca
Wyznaczenie 3 predkosci fal sie z predkoscia
rozchodzgcych sie w kierunku v = Cy
21 T4

[110] umozliwia wyznaczenie
wszystkich wspotczynnikow C;;
51
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Fale sprezyste w osrodkach ciggtych

A\ T I 4
Vi)
5 T /% T
L
Nk

» T
/K
fala w kierunku [100] fala w kierunku [110] fala w kierunku [111]
L:Cll Lé— (C“+C12+2C44) L:*;T(C]1+2C‘12+4C44)
T:C‘M Tl '.C44 T:%(CH—C12+C44)
Tg:%(C“—Cl;_)

Rys. 20. Efektywne moduly sprezystosci dla trzech rodzajéw fal sprezystych, rozchodzacych sig
wzdtuz trzech gléwnych kierunkéw w krysztale o strukturze regularnej. Dwie fale poprzeczne,
ktére rozchodza si¢ w kierunkach [100] i [111], sa zdegenerowane

Ch. Kittel, ,Wstep do fizyki ciata statego”
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Fale sprezyste w osrodkach ciggtych

. Dla kazdego kierunku rozchodzenia sie fali (wersora propagacji) istnieja 3
rodzaje fal — 1 ,,podtuzna” i 2 ,,poprzeczne” z klasycznymi (liniowymi)
relacjami dyspersyjnymi

. W ogdlnosci wszystkie te fale majg rozne predkosci

. Czasami fale poprzeczne sg zdegenerowane (tzn. maja te same predkosci, a
wiec i takie same relacje dyspersyjne)

. Dla dowolnego kierunku propagacji fale nie sg ani scisle podfuzne, ani
scisle poprzeczne
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FONONY
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Drgania sieci krystalicznej, fonony

Fonony

1.  3rNdrgan normalnych = 3rN jednowymiarowych oscylatorow
harmonicznych

2. kwantowanie oscylatoréow = oscylatory ,numerowane” numerem gatezi s
(jest ich 3r) oraz wektorem falowym ¢:

Esc :(nsZI +1/2)hﬁ)s(é)

o

3. kwant wzbudzenia danego oscylatora nazywamy fononem (kwaziczastka).
Stan kwantowy fononu opisujg liczby kwantowe s i g. Dowolnie duzo
fonondw moze obsadzac ten sam stan kwantowy (bo dany oscylator moze
by¢ w dowolnie wysokim stanie kwantowym) = fonon jest bozonem:

E;= hao,(q) — energia fononu

h é — kwaziped fononu
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Drgania sieci krystalicznej, fonony

4.  wrownowadze z termostatem o temperaturze T obsadzenie stanu
fononowego (Srednia liczba fononéw w danym stanie fononowym):

) = | . kT w wysokich temperaturach liczba
<nsq( )> T hoy(g) T—wo B (—») X fonondw jest proporcjonalna do
e kT —1 S q temperatury
5. gestos¢ stanow fononowych w przestrzeni wektora g (patrz gestos¢ stanow
elektronowych!) jest stata i wynosi (3D):
~ 1

pq)=T—
(27)

6. w krysztale z bazg sktadajgcg sie z r atoméw mamy 3 gatezie fononow
akustycznych, dla ktérych w(g=0) =0 (1 ,,podtuznych” LA i2
,poprzecznych” TA) oraz 3r-3 gatezi fonondw optycznych, dla ktérych
w(g=0) # 0 (r-1 ,podtuznych” LO i2r-2, poprzecznych” TO)
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10.

Drgania sieci krystalicznej, fonony

fonony akustyczne wq =0 odpowiadajg drganiom wszystkich r atomow bazy
w zgodnych fazach (brak momentu dipolowego zwigzanego z drganiami); w
przypadku fonondw optycznych, jesli atomy bazy nie sg jednakowe, takie
momenty dipolowe sie pojawiajg — mozliwe sprzezenie z falg
elektromagnetyczng: dla krysztatow jonowych silna absorpcja dla czestosci
odpowiadajgcych fononom optycznym (Reststrahlen)

w ogdlnosci (dla dowolnego ¢) ani gatezie ,poprzeczne” ani ,,podtuzne” nie
odpowiadajg scisle drganiom poprzecznym i podtuznym (patrz fale sprezyste
w osrodkach ciggtych!)

w przyblizeniu harmonicznym fonony sq kwaziczgstkami catkowicie ze
sobqg nieoddziatujgcymi

wyjscie poza przyblizenie harmoniczne pozwala np. zrozumiec :
skad sie bierze rozszerzalnosé termiczna
dlaczego (fononowe) przewodnictwo cieplne jest skonczone...

20.05.2025 Fizyka materii skondensowane;j i struktur pétprzewodnikowych - wyktad 8 57



Drgania sieci krystalicznej, fonony

Aluminium, r = 1 (tylko fonony akustyczne)

0
THz2 | % [o0g)

1THz =~ 4 meV

tak jak to byto przewidziane przez model osrodka ciggtego

R. Stedman, G. Nilsson, Physical Review 145, 492 (1966)

20.05.2025 Fizyka materii skondensowane;j i struktur pétprzewodnikowych - wyktad 8 58



Drgania sieci krystalicznej, fonony

Krzem Si, r=2 W, H = Wy

[£E0]
Qﬂ —— e ————— B — ..__...-,,i__... S
1THz =4 meV

15 |

00 02 04 0

g

0.8 1.0 0.8

E
2

J. Kulda et al., Physical Review B 50, 13347 (1994)
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Drgania sieci krystalicznej, fonony
GaAs,r=2

W > Wrg

o~ 300}

200 2R V“’

—
o
o

Frequency (cm

0

8cmlx1meV

P. Giannozzi et al., Physical Review B 43, 7231 (1991)
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Drgania sieci krystalicznej, fonony
NaCl, r=2

\"-1/) a)LO > a)TO

0od 00Tl - P00 (555

G. Raunio et al., Physical Review 178, 1496 (1969)
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Drgania sieci krystalicznej, fonony
GaN (wurcyt), r=4

r K M r A
800 | I I | 1 I ] 1 I | I |
E,(LO & (LO) ]
700 1 1+ 2
< 1 1 ;
600 _Q\ 1e :
— I \D\\ ,
1 i 500 I ] E.[TO) 3
8cm*=1meV c 1 A(TO) ]
o - -
400 ¥ .
5 1 B, :
"_._,\_\__‘___’_’__'.’-' _'
2 300 _—7 ]
T 1 ]
200 ! 8
2 E
100
1 | 1 1 1 1 1 1 1 | | 1

0
0 010203040504030201 0 0102030405

1/2
q, (rl.u.) 37 q,(rlu.) q, (rl.u.)
T. Ruf et al., Physical Review Letters 86, 906 (2001)
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Drgania sieci krystalicznej, fonony

Relacja Lyddane’a—Sachsa—Tellera

g(0) gdzie £(0) i &(0) s3 niskoczestosciowy i
=—F wysokoczestosciowg statg dielektryczna

2
£(0)  wy,

Jedna z ,dynamicznych” definicji tadunku efektywnego —
efektywny, poprzeczny tadunek Borna:

. £ . )
e =y, O—'U[E(O) - 8(00)] gdzie u JeS’F masa.zredukowanq, a,N
koncentracja drgajacych par atoméw

Czym bardziej spolaryzowane wigzanie pomiedzy
atomami, tym wieksza roznica pomiedzy @, ., i @y,
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