Результаты расчётов
Принятые в разделе обозначения на рисунках
1. Экспоненциальная форма числа, например, 1Е+003 или 1е+003, что обозначает 1*103..
2. Обозначения физических величин и их единицы измерения представлены ниже:

p.u. - обычно используемые обозначения для практических единиц измерения; 

RH - коэффициент Холла, см3/к;

ρ - удельное сопротивление, Ом*см;
 
 - удельная проводимость (далее просто проводимость), (Ом*см)-1;

H - холловская подвижность, см2/(В*с);

 d - дрейфовая подвижность, см2/(В*с);

Ds, As, Dd и Ad - концентрации точечных дефектов: однозарядных доноров и акцепторов, двухзарядных доноров и акцепторов, соответственно, см--3 (даже при отсутствии обозначения единиц измерения);

Dp и Ap - концентрации дополнительных точечных дефектов: однозарядных, как правило, относительно глубоких доноров и акцепторов, соответственно, см--3 (даже при отсутствии обозначения единиц измерения). Обычно глубина залегания соответствующих уровней: 6-8 мэВ и 12-14 мэВ от края невозмущённой энергетической зоны; 

B  - индукция магнитного поля, T (Тесла);

T  - температура, K (Кельвин);

1/T - обратная температура, K-1.
Обозначение CdHgTe  равнозначно CdxHg1-xTe, где x – мольная доля CdTe.
Обозначения n-CdHgTe или p-CdHgTe указывают на тип проводимости материала.
Надпись Intrinsic показывает, что расчётные данные относятся к соответствующему собственному материалу, а exp – литературные экспериментальные данные.
Символы (например, 1, 2, 01, 051 и т. п.) возле надписей и соответствующих кривых — обозначения вариантов расчёта. 
Во всех расчётах основными подбираемыми параметрами были  Ds, As, Dd, Ad, Dp и Ap, значения которых для наилучшего совпадения данных эксперимента и расчёта показаны в представленном тексте. Другие параметры, которые можно было изменять, брались непосредственно из вычислений модели или из  общепринятых литературных источников, чтобы максимально сохранить модельную последовательность.
Результаты расчётов весьма чувствительны к выбору значений Ds, As, Dd, Ad, Dp и Ap, что делало подбор этих параметров для лучшего совпадения с экспериментальными данными весьма трудоёмким. Только с появлением за последнее десятилетие (к 2017 году) современных быстродействующих персональных компьютеров стал приемлемо возможным ручной подбор этих параметров.
CdTe (x = 1.0).
Сначала рассмотрим экспериментальные и расчётные результаты для теллурида кадмия (CdTe), который соответствует предельному варианту CdxHg1-xTe состава x=1.0. 
Сразу отметим следующее:
- CdTe – это широкозонный полупроводник и некоторые важные допущения, используемые в модели для узкозонного материала, для него «подходят» не совсем хорошо;
- в CdTe, в общем случае, присутствуют глубокие уровни дефектов кристаллической решётки, которые нельзя рассматривать водородоподобными;
- критерий сильного магнитного поля менее существен при рассмотрении механизмов рассеяния носителей заряда, что допускает использовать поля с индукцией ≥ 0.1 Тесла;
- критерий сильного легирования не столь существенен, что заметно снижает роль примесных зон в рассматриваемых образцах CdTe.
CdTe: n – тип проводимости.
[image: image1.emf]для подвижности  μ∼

L

251

L

141

∼

⟨ τ

2

⟩

⟨ τ ⟩

, для концентрации n ∼

(

L

141

)

2

L

251

∼

⟨ τ ⟩

2

⟨ τ

2

⟩

.


[image: image2.png]6000 L
= =
2gdd " o, JAN PO P, S N ey =
5000
B
=
,? 35d
4000 ’
5 exp O S [P = e ey o
' -
o FELrE
(5' 512 :
£
3000 5
4
R, o JI
™
pu. i l
2000 I8
ot
il Cd,Hg, |Te x=0.17
1
I
|
|
(
1000
A
002 o004 o006 008  o04"TK%G12 o014 o016 o048

02








а)






б)
Рис. 1.  Температурные зависимости «холловской» концентрации электронов N = 1/(eRH) для образцов C (а) и A (б) n-CdTe из работы [6]. Образцы были вырезаны из объёмного материала (слитков), надлежащим образом приготовленных. Материал образца A был получен легированием донорной примесью, а слиток материала C прошёл неоднократную процедуру зонной очистки и специально не легировался. Электрофизические измерения и модельные расчёты были выполнены в магнитном поле B=0.73 T. Пунктирные линии (обозначенные exp) – экспериментальные кривые. Обозначения 163, 192, 141 и 144 — относятся к различным вариантам расчётов (концентрации в см-3, везде Dd=Ad=0) : 
163 — Ds=0.0+00. As=1.5+15, Dp=4.2+15, Edp = -16 мэВ; 
192 — Ds=2.0+15, As=1.7+15, Dp=2.0+15, Edp = -19 мэВ;






141 -   Ds=2.0+14, As=1.7+14, Dp=2.0+14, Edp = -14 мэВ;






144 -   Ds=1.6+14, As=2.5+14, Dp=4.5+14, Edp = -14 мэВ;
На рис. а) штрих-пунктир ncmob обозначает концентрацию мобильных (делокализованных) электронов в зоне проводимости (с-зоне) варианта расчёта 192. Величина Edp обозначает уровень залегания дополнительного донора Dp, когда он дискретен, то есть при отсутствии экранировки, квантового уширения и размытия хаотическим потенциалом (если бы он был только один и центров было бы очень мало!). Значения Edp близки к данным работы [62], где указаны значения 14.3 мэВ для примеси Al, Ga и In.
Для Ds соответствующее «боровское» значение было бы заметно меньше.
Надо отметить, что в данных расчётах считать Ds=0 и делать некоторую добавку к Dp вполне оправдано, поскольку при указанных условиях примесная зона от Ds при всех температурах уже внедрилась в зону проводимости наполовину и более своей ширины. Такие модельные детали в рассматриваемом случае не являются определяющими и, вероятно, практически неразличимыми.
С другой стороны, приемлемо согласовать расчёты с экспериментом в рамках модели не удаётся, если учесть наличие только донора Ds без донора Dp. Примесная зона уровня Dp в области Т ≤ 300 K, всегда отделена от зоны проводимости небольшим зазором, а примесная зона донора Ds в области 50 — 400 K на компенсацию теряет половину электронов, а вычисление величины N=1/(eRH) выполняется с помощью кинетических коэффициентов, которые напрямую связаны с механизмами переноса зарядов, учитывающих явления переноса во всех энергетических зонах, включая примесные. Особенно при низких температурах.
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Рис. 2. Температурные зависимости холловской подвижности H  для образцов A и C для тех же вариантов расчётов, что и на рис.1. Рассеяние электронов на заряженных центрах в модели учитывалось комбинированием борновского приближения с аппроксимацией метода парциальных волн (надпись born+pwaves)  [153,175]. Переключение с одного метода вычислений на другой выполняется в модели автоматически. Штриховая линия 144newborn – расчёт холловской подвижности только в борновском приближении. Кривые intrinsic H  и intrinsic d представляют соответственно расчёты для холловской и дрейфовой подвижностей собственного CdTe. 
Например, для варианта 144: акцептор As при всех температурах представлял собой просто размытый
хаотическим потенциалом заряженных дефектов водородоподобный дискретный уровень, который не давал вклада в общую проводимость материала и являлся притягивающим центром рассеяния подвижных электронов. С другой стороны, доноры Ds и Dp образовывали узкие примесные зоны.





Таблица 1. CdTe вариант 144
	Параметр
	Ds
	Dp

	T, K
	300 
	12.5 
	300 
	12.5 

	E0 imp, мэВ
	-8.8
	-11.3
	-13.9
	-13.6

	mb*
	147
	386
	214
	152

	W, мэВ
	1.47E-04
	5.57E-05
	2.00E-04
	2.82E-04

	zw
	5.67E-06
	5.17E-06
	7.75E-06
	2.62E-04

	F(c=0), мэВ
	-191
	-13
	-191
	-13

	rD, см
	1.25E-05
	1.03E-05
	1.25E-05
	1.03E-05

	
	
	
	
	

	ncmob
	3.58E+14
	1.22E+11
	
	

	ds1m
	1.84E+11
	3.54E+13
	
	

	dp1m
	
	
	6.29E+11
	2.13E+14


В таблице 1 для варианта расчёта 144 показаны некоторые параметры для доноров Ds и Dp при двух температурах: 300 К и 12.5 К. Поскольку параметр размытия γ = 4.91 мэВ (gk = 0.191) при 300 К и
γ = 3.71 мэВ (gk = 3.45) при 12.5 К, области делокализованных состояний в размытых примесных зонах составляют малую часть их ширины и практически не попадают в область зоны проводимости. К тому же, эффективные массы электронов в этих зонах во много раз больше эффективной массы подвижных электронов зоны проводимости. Поэтому, как видно из таблицы 1, в рассматриваемой области температур вклад в общую проводимость от этих зон будет очень мал. В таблице: E0 imp – энергия дна невозмущённой примесной зоны, отсчитываемая от дна зоны проводимости (с-зоны); mb* - эффективная масса в примесной зоне; W – ширина невозмущённой примесной зоны; zw = W / kBT; F(c=0) – энергия уровня Ферми; rD – радиус экранирования; ncmob, ds1m и dp1m – концентрации подвижных электронов в зоне проводимости, примесной зоне Ds и  примесной зоне Dp, соответственно.
CdxHg1-xTe
x = 0.170 n – тип проводимости.
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Рис. 1. Температурные зависимости: а) — коэффициента Холла RH; б) — удельного сопротивления ρ
для образцов n-CdxHg1-xTe состава x=0.17. Экспериментальные результаты для объёмного (из одного слитка!) материала взяты из работы [204] при слабом поле («low field»). Видимо речь идёт о магнитном поле. К сожалению, величина индукции B не была указана. Ширина запрещённой зоны Eg такого узкозонного материала равна 135 мэВ при температуре T=333.3 K  и 23.6 мэВ при T=5 K. Образцы
17С5-28-1 и 17С5-35 на рисунке имеют обозначения 28 и 35, соответственно (○ и ∆). Первый образец прошёл дополнительный отжиг в стехиометрических условиях 28 дней, второй — 35 дней. Суфикс exp относится к экспериментальным данным Суфикс dd означает использование в расчётах двухзарядного гелиеподобного донора Dd. Суфиксы /20 и /50 показаны только для расчётов с мелким донором Ds. Они указывают на расчётную величину магнитного поля B=20 гс и B=50 гс, соответственно. Все расчёты с донором Dd выполнены для  B=50 гс (0.005 T). 
Также в работе [204] были выполнены измерения полевых зависимостей удельного сопротивления ρ при 4.2 K и 1.8 K (эффект Шубникова — де Гааза) и показано, что при  T=4.2 K эффективная масса на дне зоны проводимости (далее с-зоны) M*e0=2.1∙10-3, а уровень Ферми F расположен в интервале 12.6 — 15.6 меВ. Наши вычисления дают при 5 K значения M*e0=1.9∙10-3 и F= 15.4 мэВ, что практически совпадает с результатами в [204].
Добавление в расчёт двухзарядного донора Dd, которого можно связать с междоузельной ртутью в кристаллической решётке, заметно улучшило согласие с экспериментом. Наличие в расчёте акцептора Ad можно связать с двухзарядными вакансиями ртути, что в целом согласуется с поведением температурных зависимостей RH и ρ образца 17С5-35.

В расчётах для образца  17С5-28-1 наилучшее совпадение с экспериментальными данными было получено при B=0.005 Т, Ds=6.0e+15 As=0.0e+00 Dd=5.0e+14 Ad=2.88e+15 (см. Принятые в разделе обозначения на рисунках). Для образца  17С5-35 наилучшее совпадение с экспериментальными данными было получено при B=0.005 Т, Ds=6.0e+15 As=0.0e+00 Dd=6.5e+14 Ad=2.71e+15.

Приведенный уровень протекания принят 0.67. Концентрация локализованных электронов с-зоны  составляла примерно 1.6%  от общей концентрации электронов с-зоны при T=5 K. Небольшое различие кривых 35/20 и 35/50 между собой указывает на слабость магнитного поля 50 гс в классическом смысле. Условие появления уровней (подзон) Ландау выполнится только при температурах менее 4.2 К. При T=5 К влияние квантования энергии электронов в магнитном поле только начнёт проявляться
при B > 0.007 T ( > 70 гс). Если бы величина В была хотя бы на порядок больше, то граница образования уровней Ландау переместилась в область гораздо больших температур. К сожалению, величина В в эксперименте не известна.

Заметное отличие значений ρ от ожидаемых при T ≥ 40 K в работе предположительно связали с наличием в материале квази дискретного акцепторного уровня, размещающегося в районе уровня Ферми и возмущающего энергетический спектр с-зоны. Более длительный отжиг образца  17С5-35, вероятно, снизил концентрацию возмущающий дефектов, что немного снизило величину ρ при  T ≥ 40 K. В данном случае в модели специально не использовали такой глубокий дискретный акцептор. В модели в узкозонном n-CdxHg1-xTe состава x=0.17 зкранирование потенциала примесей (дефектов) приводит к существенному уменьшению энергии всех уровней дефектов, вплоть до выталкивания их в область непрерывного спектра энергий. В рассматриваемом случае кандидатом на «глубокий» акцептор могла бы быть вакансия Hg, для которой резонно использовать гелиеподобную модель двухзарядного акцептора. Однако, даже самый «глубокий» уровень такого акцептора имеет энергию, практически совпадающую с потолком валентной зоны: при T = 100 K энергия ≈ 0.13 мэВ (Eg =55.7 мэВ, уровень Ферми на 1 мэВ выше невозмущённого края с-зоны) и при T = 50 K энергия ≈ 0.073 мэВ (Eg =38.8 мэВ, уровень Ферми на 2.4 мэВ выше невозмущённого края с-зоны). Чтобы при тех же условиях «глубокий» уровень попал в с-зону  примерно на 10 мэВ, он должен иметь энергию ≥ 60 мэВ от потолка валентной зоны. Гелиеподобная вакансия Hg в модели на такую роль не подходит. Даже, если бы мы решили использовать дополнительный акцептор Ap и подобрать ему необходимую энергию залегания, возможности рассчитать влияние «резонансного» уровня на температурную зависимость удельного сопротивления в модели нет. Поэтому приводим результаты так, как есть.
Заметим, что рассмотрение столь узкозонных материалов требует более строгого подхода, чем модель, использующая приближение времени релаксации и другие упрощения. Можно только удивиться, что принятая модель весьма неплохо согласуется с экспериментом. 
х = 0.215 и  х = 0.285: n – тип проводимости.
Рассматриваемые в работе [205] экспериментальные результаты температурных и полевых зависимостей коэффициента Холла RH, удельной проводимости σ и холловской подвижности μH представлены для образцов состава х ≈ 0.215 и х ≈ 0.29, полученных методом рекристаллизации и низкотемпературного отжига. Кристаллы по данным авторов были однородны (∆х ≤ 0.002) и с низкой степенью компенсации. Холловские образцы имели толщину 15, 120 мкм и ширину 0.8 мм, были обработаны травителем Br+метанол с последующим пассивироанием поверхностей собственными окислами (~300Å) и микронным слоем ZnS. Образцы монтировались на сапфировых подложках. Здесь рассмотрены образцы #265 и #326 (в обозначениях авторов). Для всех образцов типичная оценка уровня примесного фона Nd+ - Na- = 1015 см-3. Как видно, образцы для измерений были подготовлены очень хорошо.
Экспериментальные данные и результаты вычислений показаны на приведенных ниже рисунках. Авторы работы [205] свои вычисления для сравнения с экспериментальными результатами проводили примерно так же, как и в нашей модели. Однако, время релаксации τ в выражениях продольного и поперечного тока было аппроксимировано степенной функцией энергии для каждого типа носителей заряда







τ = τ0 · z-s,
где τ0  и  s - подгоночные параметры. Приемлемое совпадение расчётов с экспериментом в [205] было получено, когда носителями заряда были: дырки и электроны двух типов с концентрациями при 77 К примерно одного порядка, но второй тип электронов имел подвижность на порядок меньше, чем у первого типа электронов. Реальными параметрами подгонки были концентрации и подвижности этих электронов.
Природа второго типа электронов с малой подвижностью авторами в [205] не была установлена.
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Рис. 2. Температурная зависимость коэффициента Холла RH образцов n-CdxHg1-xTe, измеренная и вычисленная при различных значениях индукции магнитного поля. Параметры образцов #326 и #265 указаны на рисунке. Экспериментальные результаты из [205] показаны штриховыми линиями, а наши вычисления показаны сплошными линиями.
Как видно на рис. 2 , мы обошлись в своих расчётах: одним мелким водородоподобным донором Ds  и одним мелким акцептором As. Даже для образца #326 у нас есть обычные мобильные электроны
с-зоны, электроны примесной донорной зоны, которая практически полностью внедрилась в с-зону и её мобильные электроны фактически принадлежат с-зоне. Например, при Т=100 К уровень Ферми залегает на 32.7 мэВ ниже дна с-зоны дно примесной зоны на 0.382 мэВ ниже дна невозмущённой с-зоны при ширине примесной зоны 11.5 мэВ с эффективной массой равной эффективной массе электронов на дне с-зоны, то есть это просто добавка (1.1e+14 см-3) к электронам с-зоны (2.94e+14 см-3). Это означает, что вклад в  RH и σ дают 4.04е+14 см-3 одинаковых электронов.
Также на рис.2 слева внизу для образца #265 вертикальными полосками показаны начала интервалов, с которых начинаются: 170 К — область, где выполняется условие классически сильного магнитного поля и 83 К — область, где при B=0.56 T следует учитывать квантование уровней (подзон) Ландау. Для образца #326 это были бы значения 130 К  и 47 К, соответственно. В любом случае поле В=0.56 Т в модели в рассматриваемом случае следует считать чрезмерно сильным, где не предусмотрено использовать модель.
Неплохое совпадение расчёта и эксперимента можно попытаться объяснить слабым легированием и достаточно низким по отношению к с-зоне положением уровня Ферми при всех приведенных температурах.
При всех замечаниях к температурной зависимости RH можно отметить, что в n-CdxHg1-xTe вплоть до состава х=0.21 коэффициент Холла очевидно слабо зависит от величины магнитного поля.
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Рис. 3. Температурная проводимости σ образцов n-CdxHg1-xTe, измеренная и вычисленная при различных значениях индукции магнитного поля. Параметры образцов #326 и #265 указаны на рисунке. Экспериментальные результаты из [205] показаны штриховыми линиями, а наши вычисления показаны сплошными линиями.
На рис.3 представлены результаты и обозначения для тех же образцов, что и на рис. 2. Цвет линий помогает лучше разобрать детали рисунка. Также на рис.2 слева внизу для образца #265 вертикальными полосками показаны начала интервалов, с которых начинаются: 170 К — область, где выполняется условие классически сильного магнитного поля и 83 К — область, где при B=0.56 T следует учитывать квантование уровней (подзон) Ландау.
Приемлемое совпадение расчёта и эксперимента можно объяснить слабым легированием и  положением уровня Ферми в запрещённой зоне под с-зоной при всех приведенных температурах.
Для более узкозонного образца #265 при сильном магнитном поле В=0.56 Т различие между экспериментом и расчётом при низких температурах заметно гораздо больше, чем для коэффициента Холла. Очевидно, что для узкозонного материала при сильном магнитном поле рассматриваемая модель даёт заметную погрешность, хотя качественные особенности температурной зависимости проводимости σ отражаются верно. Видимо, для узкозонного n-CdxHg1-xTe величина магнитного поля в эксперименте для расчётов с применением данной модели во всяком случае не должна превышать 0.1 Т.
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Рис. 4. Температурная холловской подвижности μH образцов n-CdxHg1-xTe, измеренная и вычисленная при различных значениях индукции магнитного поля. Параметры образцов #326 и #265 указаны на рисунке. Экспериментальные результаты из [205] показаны штриховыми линиями, а наши вычисления показаны сплошными линиями.
На рис.4 представлены результаты и обозначения для тех же образцов, что и на рис. 2 и рис. 3.
Цвет линий помогает лучше разобрать детали рисунка. Также на рис.4 внизу для образца #265 вертикальными полосками показаны начала интервалов, с которых начинаются: 170 К — область, где выполняется условие классически сильного магнитного поля и 83 К — область, где при B=0.56 T следует учитывать квантование уровней (подзон) Ландау.
Очевидно, особенности температурной зависимости μH такие же точно, как и для проводимости σ, поскольку подвижность влияет на проводимости в большей степени, чем концентрация носителей заряда.
Если воспользоваться формулами (100-104) и определениями L141 и L251 в Части 4, п.1, а также определениями  n ~ 1/RH,  L141 ~ <τ>,   L251 ~ <τ2>,  то получим




Тогда, поскольку  σ ~ n · µ,  и если в некоторой области температур  n ≈ const, то
  <τ2> ~ <τ>2 / const    и   µ ~ <τ> / const,  а   σ ~ µ ~ <τ>.  Отсюда и следует, что главный вклад в проводимость даёт подвижность. Поэтому на рис.4 для образца #265 при В=0.56 Т  экспериментальная и вычисленная подвижности отслеживают соответственно температурный ход экспериментальной и вычисленной проводимости на рис.3 и наоборот.
Вообще говоря, при согласовании модельных вычислений с экспериментальными данными необходимо учитывать не только ограничения, накладываемые на величину магнитного поля, но, в соответствии выражениями (99а) Части 4, п. 1., следить за плотностью продольного тока через образец.
� EMBED  ���





	Чтобы избежать неправомерности вычислительного потока (скачков на графиках), уровни дефектов вплоть до значений gk = γ / kBT > 5 ꞏ 10-6 и zw = w / kBT >  4 ꞏ 10-6 рассматривались в приближении примесных зон с симметричными хвостами плотности состояний. Это значит, что асимптотический переход к дискретным уровням в расчётах не происходил, хотя вклад примесных зон в проводимость и был невелик. Качественно распределение плотности состояний всегда соответствовало изображённому на рис. 3 Части 1, п. 1.6 (литературный обзор).


	


	Программный комплект модели позволяет получить в виде таблиц температурные зависимости сотни параметров для исследуемого материала: зонной структуры, концентраций носителей заряда, параметров дефектов кристалла, механизмов рассеяния и переноса носителей заряда и т.д.
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