
МИНИСТЕРСТВО ВЫСШЕГО И СРЕДНЕЮ СПЕЦИАЛЬНОЙ) 
ОБРАЗОВАНИЙ ЛАТВИЙСКШ ССР 

ЛАТВИЙСКИЙ ОРДЕНА ТРУДОВОГО КРАСНОГО ЗНАМЕНИ 
ГОСУДАРСТВЕННЫЙ УНИВЕРСИТЕТ вы. П.СТУЧКИ 

КОТСМИН Евгений Алексеевич 

РОЛЬ ТУННШРШАНИЯ В ПРОЦЕССАХ НАКОПЛЕНИЯ 

РАДИАЦИОННЫХ ДЕФЕКТОВ И В ТЕОНОД ЩШШШг-

НО­ШШЧШШШЦД. ¥ШШ 

(01*04.07 ­ Зкзика твердого тела) 

Д и с с е р т а ц и я 

на соискание ученой степени кандидата 
фианко­шгематнческих наук 

Научный руководитель: 
Зав. отделом Проблемней лаборато­
рии фланга полупроводников Л1У 

канд.физ.­ыат.наук И.А.ТАЛЕ 

Рига ­ 1975 



С О Д Е Р Ж А Н И Е 

Стр. 

В В Е Д Е Н И Е 4 

Г Л А В А I . ТУННЕЛЬНЫЕ ЯВЛЕНИЯ В ТВЕРДОМ ТЕЛЕ 
(Обзор) 8 

§ I . Классификация процессов, включающих 
туннелирование 8 

$ 2 . Проявления туннельного эффекта 12 

1 . 2 . 1 . Делокализация электронов во внешней 
электрической поле 12 

1 . 2 . 2 . Межзонное туннелирование 14 

1.2.3« Процессы нитрации электронов 15 

1 . 2 . 4 . Перенос ионов 17 

Г Л А В А П. ТУННЕЛЬНАЯ РВКСКБШАВДЯ ЛОКАЛИЗОВАН­

НЫХ ДЕФЕКТОВ В ТВЕРДШ ТЕЛАХ 19 

§ I . Туннельная рекомбинация донорно­акцеп­

торных пар в полупроводниках 19 

§ 2. Туннельная рекомбинация в ЩГК 25 

2 . 2 . 1 . Модели туннелирования 29 

2 . 2 . 2 . Эффективный радиус туннелирования . . . . 31 
2 . 2 . 3 . Кинетика затухания и пространственное 

распределение дефектов 36 

2 . 2 . 4 . Туннелирование из возбужденного состоя­

ния 42 



Г Л А В А У. ТЕОРИЯ деФУЖШОЧСОЩКУОДВЩЮЙ 
ТУННЕЛЬНОЙ РЕКОМБИНАЦИИ 86 

§ I . Диффузионная и зонная модели рекомбина­

ционного процесса . 87 

§ 2 . Теория диффузиояно­контродируемых реак­

ций 89 

5 . 2 . 1 . Отсутствие электростатического взаимо­

действия 89 

5 .2 *2 . Учет вулоновского взаимодействия 91 

§ 3 . Теория диффузионно­контролируемой тун­

нельной рекомбинации 93 

5 * 3 . 1 . Постановка задачи 93 

5 . 3 . 2 . Выбор начальных и граничных условий . . . 94 

5 . 3 . 3 . Квазистационарное приближение 95 

5 . 3 . 4 . Константа скорости рекомбинации 97 

5 . 3 . 5 . Квазистационарный радиус рекомбинации.. 98 

5 . 3 . 6 . Кинетика установления КРР 100 
5 . 3 . 7 . Учет кулоновского взаимодействия в тео­

рии ДКТР 102 

5 . 3 . 8 . Обобщение на хаотическую смесь частиц.. 108 

§ 4 . Интерпретация параметров в диффузионной 
и зонной моделях 109 

§ 5 . Применение теории ДКТР к Ук центрам в 
ЩГК 112 

§ 6. Заключение по главе 117 

О Б Щ Е Е З А К Л Ю Ч Е Н И Е 120 

Л И Т Е Р А Т У Р А 123 



В В Е Д Е Н И Е 

Представления о туннелировании электрона сквозь потен­

циальный барьер» высота которого превышает его полную энер­

гию, появились почти одновременно с квантовой механикой. 

Конкретные формы проявления этого процесса определяются 

природой барьера. 

Среди многочисленных проявлений туннелирования можно 

назвать: I ) делокализацию электрона в сильном электрическом 

поле и межзонные переходы; 2) некоторые явления, связанные с 

переносом как электронов по локальным состояниям в легирован­

ных полупроводниках и неупорядоченных структурах, так и при­

месных ионов в кристаллах; 3) туннельную рекомбинацию про­

странственно разделенных дефектов; определяющей роли послед­

ней в процессах накопления радиационных дефектов в щелочно­

галоидных кристаллах (ЮТ) и диффузионно­контролируемой ре­

комбинации в полупроводниках и ЩГК посвящена эта работа. 

К а ч е с т в е н н ы е представления о туннельной 

рекомбинации в ионных кристаллах развиты в работах Богана, 

Витала, Далбека, Келлера, Лущика, Миллера, Тале, Уеты, 

Юстера и др. Подобные представления используются такие при 

интерпретации те шературно­не зависимой ре комбинационной 

жвшнесценшш в полупроводниках и органических соединениях 

/1,2/. Кроме чисто теоретического интереса к как прос­
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Основными задачами работы являются: 

I . Предложить единый подход к процессам накопления и 

отжига радиационных дефектов в ЩПС, основанный на учете как 

первичного механизма дефект образования, так и ряда вторич­

ных реакций включающих и туннелирование; 

­ проанализировать с развитой единой точки зрения суще­

ствующие частные модели и обсудить их недостатки; 

­ рассмотреть две ранее не рассматривавшиеся модели. 

2« Выполнить моделирование на ЭШ кинетики накопления 

л о к а л и з о в а н н ы х Р , Н­центрсв с учетом их 

туннельной рекомбинации; 

­ рассмотреть сопутствующие пространственные эффекты, 

в частности создание скоплений центров одного сорта; 

­ сравнить полученные результаты с предложенными ранее 

моделями и с известными экспериментальными данными. 

3 . дать строгий математический анализ диффузионно­

контролируемой т у н н е л ь н о й рекомбинации донорво­

акцепторных пар (ЛАП) дефектов в полупроводниках и электронно­

дырочных дефектов в Щ1К, учитывая, что туннельный переход мо­

жет происходить с м н о ж е с т в а расстояний между 

партнерам»; 

­ обосновать представления в к в а з и с т а ц и о ­

н а р н о м радиусе рекомбинации подвижных дефектов, сде­

лать оценку его величины для рекомбинации конкретных пар цент­

ров в ЩПС ( {\^­^Д у гА 0 £ )• Выяснить границы его применимости, 

рассмотреть влияние кулоновского взаимодействия на скорость 

рекомбинации; 

­ определить характерные признаки процесса ДНГР в твердом 
теле. 
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Диссертация состоит из введения, пяти глав, заключения 

в пята приложений. Первая глава дает краткий обзор разнооб­

разных проявлений туннелироваяия в твердом теле. Вторая 

глава посвящена туннельной рекомбинации пространственно 

разделенных локализованных дефектов в полупроводниках и Щ1К* 

(Эта глава не является чисто обзорной и содержит некоторые 

новые результаты, используемые в последующих главах). Третья 

глава развивает единый подход к описанию про пе юсов накопле­

ния и отжига радиационных дефектов в Щ1К. На основе этого 

подхода в двух последних главах проанализированы две важные 

модели. Четвертая глава содержит описание результатов выпол­

ненного на ЭШ моделирования кинетики накопления локализован­

ных Р , И центров и анализ получающегося в с л е д ­

с т в и е т у н н е л и р о в а я и я неравномерного 

пространственного распределения дефектов. В пятой главе рас­

смотрена феноменологическая теория ДШ> и ее применение к 

процессу рекомбинации подвижных центров в донорно­акцепторных 

парах в полупроводниках и дырочных ( Ц , V ) дефектов с 

локализованными электронными в ЩГК. 
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Г Л А В А I 

ТУННЕЛЬНЫЕ ЯВЛЕНИЯ В ТВЕРДОМ ТЕЛЕ 

( о б з о р ) 

"Нельзя объять необъятное". 
К.Прутков 

§ I . Классификация процессов включающих 
туннелирование 

Туннелирование является квантомеханическиы эффектом не 

тш»««ри аналогов в классической физике и заключается в воз­

можности частице преодолеть потенциальный барьер, высота ко­

торого превышает полную энергию этой частицы. В классической 

физике подобный переход невозможен, так как это соответствует 

отрицательной кинетической энергии частицы в классически не­

доступной области барьера. В квантовой механике частица опи­

сывается волновой функцией Т(^)» | ^ О ) 1 г имеет смысл 

плотности вероятности обнаружить частицу в данной точке Т1 ­

В области барьера (и за ним) волновая функция о т л и ч ­

н а от н у л я , хотя и экспоненциально быстро спадает 

вдоль барьера. Предыдущее возражение классической физики 

здесь не состоятельно, поскольку, согласно принципу неопре­

деленности, попытка определить координаты частицы (локализо­
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вать ее) приводит к неопределенности значения импульса 

(и, соответственно, энергии), Б рамках нерелятивистской 

квантовой механики переход происходит м г н о в е н ­

н о . Это связано с тем, что уравнение Шредингера вер­

но в пределе бесконечной скорости света. Следовательно, 

в ранках нерелятивистской квантовой механики нельзя про­

следить за процессом перехода. Важно отличать мгновен­

ность акта перехода от в е р о я т н о с т и перехода, 

которая, как было сказано, э к с п о н е н ц и а л ь н о 

м а л а . Например, ©̂  распад ядра урана происходит мгно­

венно, но среднее время жизни о£ частицы в ядре "только" 

4 , 5 миллиарда лет, тогда как естественные колебания внутри 

ядра (во время которых ^ частица и может туннелировать) 

очень быстры ­ 1 0 ^ колебаний в сек. Отсюда можно заключить, 

что вероятность "просачивания" частицы сквозь барьер пример­

но К Г 4 5 . 

Пытаясь подчеркнуть разницу между туннелированием и 

классическим движением частицы в потенциальном поле ­ дви­

жением над барьером, говорят о движении туннелирующей частицы 

п о д барьером (просачивании). Следует помнить об условнос­

ти такой классической интерпретации эффекта туннелированда. 

Процессы, связанные с туннелированием в твердом теле, 

могут быть классифицированы следующим образом: 

ж. Прямое туннелирование, происходящее без изменения 

энергии туннелирующей частицы в результате перехода. Сюда 

включается также туннелирование в электромагнитном поле, 

при этом поле уменьшает барьер и увеличивает вероятность 

туннелирования. 



* 

Р и с . I . 

Повторим, что характерным свойством процесса туннели­

рования является прохождение частицы п о д потенциаль­

ным барьером (рис. 1 , 1 ) , тогда как в термоактивационном 

процессе частица движется п о потенциальному барьеру 

(рис. 1 , 3 ) . 

Б* Туннелирование комбинированное с поглощением 

(излучением) квазичастицы­фонона или фотона (эффект Франца¬ 

­Келдыша), Подобные процессы аналогичны термоактивационным 

процессам, однако туннелирование из состояния, созданного 

при поглощении квазичастицы, опять идет п о д барьером 

(см*рис. 1 , 2 ) . 

Продолжая сравнение туннельных и термоактивационных 

процессов, следует отметить, что: 

* туннелирование является адиабатическим процессом ­

во время электронного перехода ядерная подсистема неподвиж­

на (как и в случае, например, поглощения и испускания фото­

на локальным центром в кристалле в Кондоновском приближении), 

тогда как термоактивированный процесс существенно н е 



а д и а б а т и ч е н , т . е . происходит обмен энергией 

между электронной и ядерной подсистемами. Последний про­

цесс, строго говоря, нельзя изображать, как это сделано 

на рис, 1 , 3 ; 

~ кроме того, туннелирование является неодноцентро­

вын процессом, связанным с п р о с т р а н с т в е н ­

н ы м переносом электрона на значительные по сравнению 

с постоянной решетки расстояния, тогда как термическая 

(и оптическая) активация связана с переходом в другое 

электронное состояние одного и того же центра, но не с 

пространственным переносом электрона. 

Ниже кратко и качественно описаны явления, связанные 

с туннелироганиен: 

1 . Делокализация электрона в сильном электрическом 

паве ( 1 . 2 . 1 ) и межзонные переходы электрона в сильном 

электрическом поде ( 1 . 2 . 2 ) . 

2 . Явления миграции: (а) электронов в легированных 

полупроводниках и неупорядоченных структурах ( 1 . 2 . 3 ) , 

(б) примесных ионов в кристаллах ( 1 . 2 * 4 ) . 

3 . Спонтанное туннелирование электрона с электронного 

центра на дырочный в полупроводниках (гл. 2 , § I ) и щелочно­

галоидных кристаллах (гл. 2 , § 2 ) . Для краткости будем далее 

называть это туннельной рекомбинацией дефектов. 
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§ 2. Проявления туннельного эффекта 

В этом параграфе кратко рассмотрены несколько различ­

ных проявлений одного и того же по природе туннельного эф­

фекта, многочисленные проявления (и историю) явления тунне­

лирования в твердом теле можно найти в монографиях /10,11/ 

и обзоре Д2/. 

1.2.1» Делокализация электронов во внешнем 

Феноменологически локальное электронное состояние, по­

ращенное дефектом, характеризуется: ( I ) вероятностями опти­

ческой и тепловой ионизации, последняя имеет вид: 

температура; (2) сечениями захвата квазичастиц и подвижных 

дефектов. 

Ирм нал оженив внешнего поля происходит пространственное 

перераспределение электронной плотности и меняются, вообще 

говоря, все параметры ( <Ч> • Е • сечения). 

Уменьшение внешним электрическим полем высоты барьера 

электрона в кулоновской ловушке было теоретически вычислено 

Френкелем /13/. Величина понижения активационного барьера 

электрическом поле 

(1 .1 ) 

где ы0 ­ частотный фактор, Е ­ энергия ионизации, Т ­

(1­2) 



Р и с . 2 , Схематическое изображение туннелирования 
в поле че зз барьеры разной природы 

( заштриховано ) . 
а ­ эмиссия электрона из локального сос­

тояния ( 1,2 ­ основное и возбужденное 
состояния, последнее месвязано в поле ) , 
б ­ холодная эмиссия из металла, 
Е ­ энергия электрона, уровень вакуума, Н­

напряженность внешнего поля / 2 0 / , 
в ­ переход в туннельном диоде, 
Е 3 ­ ширина запрещенной зоны, Е р ­ уровень 
Ферми, вверху­ без приложенного напряжения^ 
вялзу­ после приложения напряжения V • 
Занятые состояния заштрихованы. 
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в ­ диэлектрическая постоянная, ­в ­ заряд электрона, 

И ­ напряженность электрического поля. 

Уменьшение барьера обусловливает следующие эффекты: 

(а) Увеличение вероятности электрону туннелировать 

через понизившийся и сузившийся потенциальный барьер (см. 

рве. 2 , а Д ) . Этот механизм впервые был предложен Оппенгей­

мером для объяснения автоионизации возбужденного атома во­

дорода /14/ (см.также Д 5 / ) . 

(б) Понижение термической (термополевой) энергии иони­

зации (эффект Френкеля­Пула /16,17/ ­ рис. 2,аД>). 

(в) Интересно, что кроме аффектов ( а ) , (б) существует 

нромежуточный случай: туннелирование из состояния, созданно­

го при поглощении фонола /12/ (ср. п. 1 . 2 * 3 ) . 

Первый эффект (а) очевидно является доминирухщим при 

низких температурах, с ростом температуры растет роль эффек­

та Френкеля­Пула. Тщательный анализ вкладов обоих эффектов 

в ионизацию возбужденных Р ­центров в КС£ при разных 

температурах дан в /18/ (см.также /19/). Это дает возможность 

оценить расстояние от возбужденного уровня до дна зоны прово­

димости. 

Сходной с ионизацией локального состояния, обусловленно­

го изолированным атомом или дефектом в кристаллической решет­

ке, является автоионизация электрона из металла в сильном элек­

трическом поде /20/ (внешняя холодная эмиссия ­ рис. 2 , 6 ) , 

однако при этом переход происходит из зонных состояний. 

Примером переходов между состояниями непрерывного спектра 

является также туннелирование, рассмотренное ниже. 
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1.2.2« Межзонное туннелирование 

Идея межзонного туннелирования была предложена Френке­

лем в 1930 году /21/. В этом случае межзонных переходов 

барьер должен быть весьма узок, поскольку туннелирование 

обусловлено перекрыванием волновых функций электрона в обеих 

зонах. Узость барьера обусловлена электрическим полем, пере­

кашивающим запрещенную зону (рис. 2 , в ) . Волновая функция, 

как было сказано, экспоненциально быстро спадает в класси­

чески недоступной области, в данном случае ­ внутри запре­

щенной зоны. Наблюдаются межзонные туннельные переходы элек­

трона в электрическом поле как в одном и том же полупровод­

нике, так и в сложных системах типа металл­изслятор­металл 

/21/, металл­полупроводник /22/, металл ­ локальное состоя­

ние в изоляторе /23/ и т .п. (см.подробнее /10/), 

Примерами пряных межзонных переходов являются: 

( I ) предложенный Зинером /24/ механизм пробоя диэлектриков 

в сильном электрическом поле, который можно интерпретировать 

как внутреннюю автоэлектронную эмиссию и (2) туннелирование 

через \>~­̂  переход в туннельном диоде (рис. 2 , в ) . 

Ширина ^ перехода в сильнолегированном <3е со­

ставляет — 100 £*, т . е . это м а к р о с к о п и ч е с ­

к и й барьер в атомном масштабе, хотя и в 10О­1000 раз 

меньше ширины перехода обычного диода. 

Фононная структура туннельного тока соответствует фонон­

ным эффектам в спектрах поглощения и рекомбинационного излу­

чения. Туннельный эффект даес ценную информация о плотности 
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состояний около краев зон сильнолегированного полупровод­

ника, о примесных уровнях в запрещенной зоне, о спектре 

фононов. Туннелирование может комбинироваться с поглощением 

(эффект Франца­Келдыша /25/) и испусканием /26/ фотона (под­

робнее об этих эффектах см. ДО , 27/) . 

1 . 2 . 3 . Процессы миграции электронов 

Проводимость легированного полупроводника определяется 

ддумн механизмами: /27,28/ (X) При достаточно высоких темпе­

ратурах проводимость обусловлена электронами, забрасываемыми 

с локальных уровней примеси в зону проводимости. (2) При низ­

ких температурах вероятность этого процесса мала и доминирую­

щей может становиться п р ы ж к о в а я (примесная) про­

водимость. Б некомпенсированном полупроводнике при низкой 

температуре все акцепторы заняты электронами, а часть доноров 

не занята. Из­за хаотического пространственного распределения 

доноров и акцепторов существует разброс их энергетических 

уровней. Не заполнены те донорные уровни, локальные состояния 

которых из­за кулоновского взаимодействия с олизрасположенны­

ми акцепторами находятся выше уровня Ферми / £ Р /. Прыжки 

электрона во внешнем поле обусловливают примесную прыжковую 

проводимость. Известно, что прыжковая проводимость ^ яв­

ляется термоактивированным процессом: <о^ = ^ 0 е ^ ­ Е / к Т ^ • 

Вероятность перехода между двумя состояниями ( ^ -V ь ) 

в квантовой механике имеет, как известно, вид "золотого пра­
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вила Ферми": 

Поэтому условиями туннельного перехода являются как стлич­

Вид матричного элемента м ¡1 обсудим в § I главы П; сейчас 

заметим лишь, что прыжки осуществляются за счет экспонен­

циально малого перекрывания волновых функций электрона на 

соседних донорах. Выполнение второго (энергетического) усло­

вия и обусловливает наблюдаемую термическую активацию про­

цесса туннелирования: переход электрона с донорного уровня 

с энергией меньше Е F на незаполненный уровень с энергией 

больше E F необходимо сопровождается поглощением энергии 

фононов ( т е р м и ч е с к и а к т и в и р о в а н ­

н о е т у н н е л и р о в а н и е ) . 

Существует две области температур прыжковой проводи­

мости: Ī . При не очень низких температурах прыжки происхо­

дят на б л и ж а й ш и е незанятые донорные состояния 

с поглощением энергии фононов порядка энергии кулоновского 

взаимодействия ( ДЕ ~ ^ ^ ( к о н ц . д о н . ) " 1 ^ ) донора и блиэ­

располеженного ионизованного акцептора. 2 . При очень низ­

ких температурах поглощение столь значительной энергии 

(требующей нескольких фононов) невозможно и вероятнее пере­

ходы на более удаленные доноры, где перекрывание (и матрич­

ный элемент M ( J) много меньше, но из­за удаленности по энер­

гии близкие к исходному. Такие процессы не характеризуются 

определенной энергией активации и им соответствует темпера­

ный от нуля матричный элемент iM­'j g , так и баланс энергий. 
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1.2 .4* Перенос иснов 

Другой тип процессов переноса, связанных с туннелиро­

ванием и габдюдаюцийся в кристаллах ­ туннелирование лег­

кого примесного атома (или иона) по межузельям при низких 

температурах /10,12, 33­38/. 

Обнаружено туннелирование: (а) протона в металлах, 

КН^О^ (гл. 35 в /10/), во льду /33/, (б) молекулярних 

ионов ОН" в М*(Я< Ш, К Й ^ Л Г в (/34,35/, гл. 

35 в /10/ и ссылки там), (в) легкого примесного иона в 

К(Я(И+)Л\>01(А{), Ы*&г(Е-) (см.обзоры/36,38/) и 
даже Ре С ! ) в ЪС£г /37/. 

турная зависимость 5" = ^0 Р ( ~ ^ ° ' т ) ) ~^[^уГ^~} 

­ половина радиуса Бора водородоподобной волновой 

функции донора (см.гл. П), ^ ( Л 1 ­ плотность состояний 

на уровне Ферми. 

Последнее соотношение справедливо как для легирован­

ных полупроводников, так и аморфных веществ /28­32/, так 

как основной вклад в <о" при очень низких температурах 

дают прыжки вблизи уровня Ферми, аналогичные в обоих слу­

чаях. (В легированных и компенсированных кристаллических 

полупроводниках в запрещенной зоне существуют локальные 

примесные уровни, а в аморфных веществах в запрещенной 

зоне существует непрерывная плотность состояний). 
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Туннелирование примесного легкого иона доказано много­

численными экспериментами по низкотемпературной теплопро­

водности» теплоемкости, упругим свойствам, диэлектрической 

восприимчивости, паразлектрическому охлаждению, эффекту 

Месбауэра, поглощению в микроволновом диапазоне (/12,36,38/, 

гл. 36 в /10/). 

Ез этих работ следует, что туннелирование происходит 

между минимумами потенциальной энергии для иона в кристалле; 

механизм аналогичен туннелированию в молекулах. Известным 

примером туннелирования иона в молекулах является туннели­

рование атома азота в молекуле иммиптгп (нашедшее применение 

в первых мазерах (рис. 3 , 6 ) . По аналогии с последним Фейн­

маном /39/ предложена оригинальная интерпретация химической 

связи в ионе М г
+ как поочередного туннелирования электро­

на между двумя протонами (модель осциллятора с двумя миниму­

мами (рис. 3 , а ) ) . 

Туннелирование электрона между двумя протонами объясняет 

химическую связь: о б м е н , д в у х п р о т о н о в 

в и р т у а л ь н ы м э л е к т р о н о м п р и в о д и т 

к н х п р и т я ж е н и ю (рис. 3 , г ) . 

В следующей главе рассмотрим спонтанную рекомбинацию 

пространственно разделенных локализованных доноров и акцеп­

торов, как в случае полупроводников (§ I ) , так и в случае 

электронных и дырочных центров в ЩГК (§ 2 ) . 



ь 
I N ) 
. 1 , 
м \ 

г 

Туннелирование между эквивалентнши 
потендиальяыми тлинимумами. 
а ­ соответствующая потенциальная яма 
с двумя минимумами, основное и возбуж­

денное состояния расщеплены (Л Б ) , 
6 ­ туннелирование атома азота в 
молекуле аммиака, 
в ­ представления о туннелировании 
объясняют химическую связь в двуатом­

ной молекуле, 
г ­ туннелирование электрона вызывает 
притяжение ионов в молекуле Но • 



­ 19 ­

Г Л А В А П 

ТУННЕЛЬНАЯ РЕКОМБИНАЦИЯ ЛОКАЛИЗОВАННЫХ 
ДЕФЕКТОВ В ТВЕРДШ ТЕДЕ 

"Все что рождено 
достойно гибели1*. 

Мефистофель 

§ I . Туннельная рекомбинация донорно­

акцепторных пар 

Межзцшмесная (донорно­акцепторная) рекомбинация в полу­

проводниках наблюдается в широком классе соединений: сЗе, 5<, 

ш ш а 3 ( <9<л? , &<*Аъ 9 с<*$ 9 9 ^¡0 (см.обзоры 

/3, 40­42/. Донорно­акцепторная рекомбинация (ДАР) дает цен­

ную информацию о расположении примеси в решетке, ее поляри­

зуемости, мультипольных моментах, пьезоэлектрических свой­

ствах /3,27/. 

Х а р а к т е р н ы м ! с в о й с т в а м и ДАР 
являются: 

1 . Температурная независимость интенсивности рекомбива­

цжоняого свечения. 

2. Тонкая структура спектра излучения, отражающая дис­

кретность решетки. 
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3« Сдвиг спектра излучения со временен. 

4 . Сдвиг максимума полосы излучения с изменением интен­

сивности возбуждения. 

5 . Беэкспшенциальный характер затухания интенсивности 

люминесценции. 

Обсудим кратко эти признаки. 

I . Температурная независимость туннельной люминесценции 

обусловлена спонтанным механизмом переноса электрона б е з 

п р о м е ж у т о ч н ы х з о н н ы х с о с т о я н и й , 

переход электронов в которые из локального состояния требует 

энергии активации. Туннелирование, аналогично упоминавшимся 

в гл. I явлениям, осуществляется благодаря перекрыванию вод­

новых функций электрона на доноре и акцепторе и является 

чисто кваятовомеханическим эффектом. Величина, обратная сред­

нему времени жизни Т изолированной ФА пары или вероятность 

рекомбинации \лЛъ) (в единицу времени ) , равна: 

^ * \м (ъ) = \А>0 €х|> (- г\ъъ ) , (2Л) 

где \Ю0 ­ пост., X ­ расстояние между донором и акцептором» 
половина радиуса Вора более делокализованной (диффузной) 

волновой функции, имеющей вид: 

Это соотношение получено самыми различными способами 
/40, 43­45/ (вплоть до использования методов квантовой теории 
поля /45/), во во всех работах делаются одни и те же предполо­

жения: 



1) Бодородоподобность (одной или обеих) волновых функ­

ций н приближение эффективной массы; 

2) сферическая симметрия волновой ^ у и и / Т . € . изотропия 

вероятности ректабинации; ., 

3) взаимная невозмущенностъ волновых функций донора и 

акцептора(приближение изолированных дефектов). 

Условие невозмущенности применимо при ? ^ , хотя 

при этом волновые функции полагается слабо перекрывающимися. 

Кроне того,формула (2 .1 ) справедлива при любых % только 

если ^ £ » ^ д или наоборот, а при ^ ь ~ Ъл она 

имеет более сложный вид /44/* Однако, при ,х-^>ггА+хъ можно 

пользоваться и формулой (2 .1 ) не делая больших ошибок­ср. 

/9/. Попытки учета взаимного возмущения волновых функций 

сделаны в работах /46/ (см. рис. 4 ) . Х а р а к т е р н ы е 

д л я п о л у п р о в о д н и к о в значения параметров 

ч в приведены в таблице I . 

Из соотношения (2 ,1 ) ясно* что в процессах туннелирования 

важную роль играет п р о с т р а н с т в е н н о е р а с ­

п р е д е л е н и е д е ф е к т о в . Это не учитывается 

в рамках обычной зонной модели (см.гл. 3 ) . 

2. линейчатый спектр излучения ДАР, содержащий сотни 

линий, отражает дискретность кристаллической решетки (см.рис. 

б) и является как прямым доказательством осуществления процес­

са туннелирования, так и способом определения геометрии приме­

си в решетке. Впервые ПОДОБНЫЙ квазилинейчатый спектр излуче­



0 

Р Е с ^­Сравнение экспериментального (о, д> 
спектра излучения ^Р^Д^теорети­

ческими расчетами/46/­

А и Б сответствугот неучету и учету 
Г>андерваальсовского члена в (£«̂ >), 
С,£> ­ два варианта учета "конфи­

гурационного взаимодействия", в 
котором учтена несферичность ­

вследствие взаимного возмущения ­

волновых функций ( с м . б ) . 



т т а мд+э 
<£«•£[)>• (Э7.5 ГПОТ 

•РЧЕРГИЯ (ОТ011Л ЭВ 

Р и с , 5 , Часть спектра излучения <5ьР($,М%) 
( снятого фотографическим способом )/ 3/ 



Т а б л и ц а ú. 

Параметры вероятности рекомбинации W 0 , A t g 
некоторых донорно­акцепторных пар / Ъ i 

Полупроводник Запрещ. 
зона, 

Глубина Глубина 
уровня уровня 

¿,34 5XI0 5 I I 104 48 

2,34 8 , 5 x I 0 6 10 90 64 

SiC (NI,АО 2,40 2,5x10 s 

ЗхЮ4 

10 
7 

46 
45 

266 
46 

S i C P / B ) 1.Г7 TxlG 7 50 8 35 

I w P 1,423 3±2xI0 8 50 6,5 28,5 

1,519 3r2xI0 7 12 42 200 

3,50 4±2xI0 8 15 31 170 

2,58 IO 7­ 6 100 1000 

3,91 3xI0 7 - 895 64 
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кия наблэдался Гроссом (1963 г* /47/), однако правильная 

интерпретация полученных результатов в терминах ДДП была 

дана Томасом и Хопфаддом /48/. 

3 , Очевидно, что в любой момент времени вероятность 

рекомбинации быстро уменьшается с увеличением расстояния 

ч. между партнерами. Однако, в тоже время ­ в случае хао­

тического распределения примеси в решетке ­ пропорционально 

% г ­ растет число возможных партнеров для данного акцептора 

(донора), поэтому сглаженный спектр интенсивности люминесцен­

ции чК^(Ю V 1 имеет максимум. (В случае ^ Р этот 

максимум соответствует % — £"о а /з / ) • 

Обычно в полупроводниках реализуется случай нейтральной 

( д о рекомбинации) пары, когда кулоновское взаимодействие 

между партнерами появляется п о с л е рекомбинации (напр., 

1 ^ /43/). 

Зависимость энергии излучаемого кванта от расстояния 

между партнерами н е й т р а л ь н о й ДДП имеет вид 

где ­ ширина запрещенной зоны, ­ расстояние от дна 

зоны проводимости до донорного уровня, £ д ­ расстояние от 

вершены валентной зоны до акцепторного уровня, Вьъл. -

энергия кулоновского в з а и м о д е Й с т Е и я в ЛАП, Е ^ ­ энергия 

Ванм­дер­ваальсовского взаимодействия. 

Это выражение справедливо при условиях кулоновского изо­

тропного взаимодействия дефектов и взаимной невозмущенности 



ЭНЕРГИЯ « Ж Ш ЭВ 

9400 5УХ> » 0 0 »О0 .5000 4900 4800 

ДЛИНА юти к 

Р я с . 6 « Сдвиг в длинноволновую сторону и 
сужение спектра излучения донорнс— 
акцепторных пар в со време­

нен /з/. 



Р и с . 7 . Сдвиг со временем и сужение 
спектра излучения донорнс— акцеп­

торных пар в кристалле <э^Р(з,с) 
Пунктиром указан результат 
теоретического расчета,/ 3 / 
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волновых функций в даре. Для учета возмущения вводят кор­

реляционные члены /46/ (> ср.рис, 4 ) , 

Поскольку близкие пары имеют меньшее время жизни 

и рекомбинируют быстрее далеких, спектр излучения (соглас­

но ( 2 . 1 ) , ( 2 . 3 ) ) должен со временем сдвигаться в д л и н * 

н о в о л н о в у ю сторону, причем высокоэнергетическая 

часть сдвигается быстрее (рис. 6 , 7 ) . Однако, если до тун­

нельного перехода ДАЛ заряжена, то /3/ 

Последний член учитывает поляризацию решетки двумя избыточ­

ными зарядами и соответствует взаимодействию заряда с инду­

цированными диполями. В случае (реализующемся также в вцо\Р 

для примеси &1 , £̂  » $ е , 1 е в подрешетке Р ) спектр, 

очевидно сдвигается в к о р о т к о в о л н о в у ю 

сторону. Этот эффект слабее, чем в первом случае. 

4 . Сдвиг махожмума спектра излучения в высокоэнергети­

ческую сторону с ростом интенсивности возбуждения, обуслов­

ленный теми же причинами, что п. 3 , впервые обнаружен а ка­

чественно объяснен в работе /49/. Количественно этот слабый 

эффект рассмотрен /50/, где предложен способ определения по 

сдвигу спектра параметров , ^ { ° о ) = Е ^ ­ ( Е " д . Для 

полупроводников характерна большая величина (порядка 

десятков £) (см.табл. I ) . ' (Напомним, что для 

пары дефектов с разными ^ это больший из двух V , ^ ) . 

Большие значения обусловлены значительной делокализован­
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ностью (джффуаностью) волновой функции иелких дефектов 

(в отлнчже от глубоких дефектов в полупроводниках, щ к , 

где г $ порядка нескольких . ? ) . 

Н е э к с п о н е н ц и а л ь н ы й характер зату­

хания ансамбля ДАЛ обусловлен суперпозицией множества 

распадов пар с разными расстояниями X в паре и, следо­

вательно, разными временами жизни т , При импульсном 

возбуждении и возможности наблюдения очень малых времен 

(•Ь ~ & Л о и*.) наблюдается распад нескольких типов 

Лшштпяяпгг дар в кристаллической решетке. Однако при этом 

простое соотношение ( 2 . 1 ) , строго говоря, непрнмепмо, по­

скольку следует рассматривать уже не изолированные или 

взаимно возмущенные дефекты, а е д и н ы й сложный де­

фект* Неэкспшенциальность затухания позволяет отделять 

затухания ДЬП от экситонной аннигиляции (рис. 8 ) . 

Интегральная кинетика затухания ТЛ в <5^Р при 

больших временах Ь ~>>^о" 1 экспериментально и теоре­

тически рассматривалась Томасом и Хоофахдом /43/. Получе­

но, что: 

1 . При больших концентрациях дефектов ( ^ 5 ­ 1 0 1 7 см**3) 

интенсивность люминесценции <) в случае равных 

концентраций дефектов и затухает еще быстрее, если эти 

концентрации сильно различаются (рис. 9 , 1 0 ) . 

2 . При малых концентрациях ( ДО17 см"®) ^ ~ "Ь 1 

н е з а в и с и м о от соотношения концентрации* 



Р и с , 8 • Затухание низкотемпературной 
лштгосценции @* Р( &п 5,1%, £с) • 
Затухание локализованных 6/ 
экситонов происходит по экспо­

ненте, а донорно­ акцепторных пар 
пропорционально -Ь'1 ¡3./-
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. 9 . Кривые затухания интенсивности 
лшинесценции донорнс— акцепторных 
пар в в случае полной и 
частичной компенсации/ цъ /. 



Р и с . ^ 0 • сравнение теоретических и 
экспериментальных кривых затухания 
люлинеснннщш донорно-акцепторннх 

пар в содержащем Ы^=10^С1л"г 

в случае ^>^А / 43 А 
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3* Начальная стадия затухания в обоих случаях не 

з а в и с и т от отношения концентраций. 

На наш взгляд, эти данные могут быть интерпретирова­

ны как рост вероятности одному донору рекомбинировать с 

несколькими акцепторами (и наоборот) с увеличением кон­

центрации дефектов. Подгонка теоретической формы кривой 

затухания ( т . е . параметров Wö , ) к эксперименталь­

ной дает Хь ~d0 АГ£^3<яР,РЛА)(см.такие табл. I ) . 

Перейдем теперь к рассмотрению туннельной рекомбина­

ция (TP) в ЩГК» которая наряду с общими характерными для 

туннелнрования свойствами имеет ряд особенностей* 

§ 2« Туннельная рекомбинация в ЩГК 

Идентификация туннельной рекомбинации электронно­

дырочных пар дефектов в ионных кристаллах» в частности 

в ЩГК, весьма затруднена отсутствием характерной тонкой 

структуры спектров излучения. Наблюдающаяся большая по­

луширина полос излучения обусловлена сильным электрон­

фононным взаимодействием. Сдвиг спектра излучения со 

временем в ЩГК уверенно не наблюдается. Поэтому основны­

ми способами идентификация ZP в ЩГК являются температур­

ная независимость изучения и неэкспонеяциальность кине­

тики затухания, обусловленная наложением рекомбинаций 

пар с разными временам! жизни* 
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Для количественного анализа процессов, связанных с 

туннельной рекомбинацией в ЩГК, необходимо применение 

некоторого аналитического соотношения вероятности реком­

бинации дефектов. Представляется возможным при­

менение соотношения (2 ,1 ) и в случае Щ1К. Строгое обосно­

вание этого требует квантомеханического расчета матрично­

го элемента, вычисленного на волновых функциях дефектов: 

например, Г ­ центра и центра созданного в результате 

туннелирования. Такой расчет необходимо выполнить при раз­

личных расстояниях . между дефектами, а в случае ближай­

ших соседей оценивать время жизни е д и н о г о слож­

ного дефекта. Этот расчет весьма сложен, но позволил бы 

оценить: ( I ) возможность апроксимировать (в результате 

расчета) подученное соотношение ^ 1 " 0 одной экспонент ой 

аналогично ( 2 , 1 ) ; (2) область расстояний, где такая апрок­

симация возможна; (3) величину параметров и / о ^ в • 

Однако можно привести и качественные соображения о 

применимости соотношения (2 .1 ) основанного на водородопо­

добности одной из волновых функций в ионных кристаллах. 

Известно, что на расстоянии нескольких (и больше) по­

стоянных решетки от дефекта применимы континуальное приб­

лижение, представления об эффективной массе, водородопсдоб­

ности волновой функции. В случае, например, центра име­

ется множество работ основанных на водородоподобности вол­

новой функции его основного состояния при&Ь ъ /51,52/. Во­

дородоподобность волновой функции V ­центра подтверждает­
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ся и экспериментальными данными ЭПР /51/, возводящего 

определить заметную плотность волновой функции г центра 

до 13 координационной сферы. Волновые функции дырочных 

центров, как показывает ЗПР, сильно локализованы /58/. 

(На этом основана, в частности, модель ^ центра как 

почти свободного У^г молекулярного иона ­ см. 2 . 2 . 1 ) . 

Поэтому в формуле ( 2 . 1 ) , применяемой к случаю рекомбинации 

Р- центров с дырочными в Щ1К, видимо имеет смысл по­

ловины Боровского радиуса ­ ­ центра. 

Теоретический расчет центра в М<\£1 /53/ (а - 5Дэ£) 

дает первый максимум волновой функции р центра при % = 
о 

а 3,6 Ж.Полагая, что это соответствует удвоенному Боровско­

му радиусу, имеем Т в « 0,35 постоянных решетки. Далее 

полагая, что отношение *Н/^ примерно постоянно во всех 

ЩГК, имеем для КС£ = 2,1 1 . По данным спада концен­

трации Г центров вследствие туннелирования можно оценить 

величину и средний радиус туннелирования (см.гл. 3 ) . 

Получено /54/, что в КСЛ « 0,35 пост.решетки, что 

является веским аргументом за то, что оценка сделана верно 

н Р центр имеет больший Боровский радиус (по сравнению с 

дырочным центром). 

Не исключено, что соотношение (2.1) может быть полу­

чено н при более слабых, чем водородоподсбность волновой 

функции, исходных предположениях. 

В настоящее время соотношение (2.1) (и даже (2.3)) 

широко используется при интепретации экспериментальных 
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данных по ТР в Щ1К (напр., /6­9, 54/) £ будет применено 

в данной работе. При этом значение параметра обычно 

полагается порядка 10° сек , из данных по кинетике реком­

бинации Ч ' ТлР 'Т 1 1 Р , И пар при импульсном возбуждении 

электронным пучком /55/. Примерно эта же величина получает­

ся и при рассмотрении кинетики затухания туннельного свече­

ния в полупроводниках (гл. 2 , табл. I ) . 

Фундаментальная идея туннельной рекомбинации Р цент­
ров с дырочными впервые высказана Дэкстером еще в 1953 го­

рис, 

ду /56/ (ом.также /57/)/{много раньше идентификации довор­

но­акцепторных пар в полупроводниках /47/), тогда же впер­

вые наождадось температурно­независимое послесвечение в 

Непосредственная туннельная рекомбинация двух типов 

бджвйших пар Р , И (см.ниже)­центров наблмщалясь Уетой 

/55/ ~ . . . . . . . > Про этом были измерены два характерных 

времени жизни­2 мсек и 15 мсек­для пар, где ( I ) Н центр 

является б д н ж а й ш х м соседом Р центра и (2) 

удален от него на ^2 пост.решетки, соответственно. Из 

этих данных и получена упоминавшаяся оценка ш 0 » Ю^оевГ*. 

Существенно, что для * * * » * ™ У пар Р , И центров спектр 

поглощения Р центра значительно искажен из­за влияния 

очень близкого И центра, но при И центре находящемся 

на ч[2"пост.решетки почти тот же, что дня изолированного 
г 

­ центра. Это свидетельствует о большой степени докали­

зованности волновой функции И центра (что, видимо, харак­

терно и для других дырочных центров) и согласуется с многи­



Р и с . АЛ , Схематическое изображение туннель­

ной рекомбинации Р и Н центров. 
Барьер туннелироваяия из основного 
состояния залггрихован. Видно, что 
барьер для возбужденного ( 2 ) сос­

тояния значительно меньше. 
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ш другими данными., например, ЭПР /58. /. Поэтому при рас­

смотрении партнеров при туннелировании в ШГК при временах 
­ Л 

превышавших 10 сек будем исходить из представления о пе­

реходах между взаимно невозмущенными электронными и дыроч­

ными центрами. Современные феноменологические представления 

об электронных состояниях участвующих в туннелировании 

партнеров обобщены в /59,60/. 

2 . 2 . 1 . Модели туннелирования 

Данные по ТР показывают, что в ходе туннелирования в 

ЩГК в качестве электронной компоненты выступают Р , А° 

центры ( А ­ активатор = 1ь , Т£ ) , а в качестве дыроч­

ной: 

X. Автолокализованная дырка ( ^ центр » молеку­

лярный ион; У. ­ галоген) в регулярном узле решетки (пред¬ 

полагается и Н центр « ) . 

2 . ^ к или Н центр, захваченные гомологической ка¬ 
тионной примесью Ц + ( \/|йД ш Ц д центры). 

3. Л ­ дырка, захваченная на активаторе. 

Автолокализация дырок осуществляется только в галоид­

ных (и некоторых других ионных решетках), но не в полупро­

водниках. Модели упомянутых дырочных центров обсуждены в 

/58,61/ и приведены на рис. 12. 



Р и с . , а - Модели \ и производных от 

него центров. 



V, C E N T E R 
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В зависимости от состояний (возбужденное или основное), 

участвующих в туннелировании злектронно­днрочной пары» мож­

но предложить 4 типа излучательных переходов с переносом 

электрона, схематически изображенных на рис. 13 (1.П.Ш.1У), 

Кроме того, возможны безызлучательные переходы электрона с 

возбужденного электронного центра на соседний э л е к ­

т р о н н ы й центр (У ­ см.ниже). Напомним, что конеч­

ным состоянием считается то, которое получается в р е ­

з у л ь т а т е туннельного перехода; например, экситон, 

образувднйся после з а х в а т а электрона У^- центром. 

Переходы I , Ш, 1У характерны исключительно для туннель­

ной рекомбинации (характерная туннельная люминесценция). 

Электронные переходы П ввблюдаются и при прямом создании 

экситонов или Л центров и генетически связаны с д ы ­

р о ч н о й компонентой пары* 

Аналогично, переходы У1 генетически связаны с э л е к ­

т р о н н о й компонентой пары. (Переходы с основного со­

стояния дырочного центра на основное электронного не наблю­

дается и не показаны). Для излучательных переходов У1 в 

К^Те^КвгГГб) , КС£(Т£) характерно свечение в полосе близкой 

к о* (анниттгаяциж экситона, локализованного возле анионной 

вакансии). Такой переход формально соответствует переносу 

д ы р к и . (При этом, как и в перечисленных случаях пере­

носа электронов, переход происходит спонтанно; полная энер­

гия кристалла понижается). Заключение о переносе д ы р ­

к и подтверждается как отсутствием смещения полосы излуче­



Р и с . ЛЪ . Различные модели туннелирования • 
Л ^ Л А / * - безызлучательные переходы. 



Т а б л и ц а 2 

Туннельная рекомбинация в ЩГК и типы переходов 

Ре комбинирующие пары и матрица Т и п Литература 
результат туннелирования перехода 

* 
II + VI 

к с е 
VI 

Г И П О Т Е З А V/ 
VI 

Ю ( т е ) , 
К8г(те> 
к л гте) VI­». 1 ? 

К<яге), VI + 1 ? 

V 

V 

/ 6*3,6*4/ 

• 

[ д ^ ^ А ^ . 

{ А + 1 А + | ­ * А ° ­ А г + К « ( М V /67/ 

* Экситонное свечение в К в г р потушено при азотных 
температурах. Б кристаллах КВ*г $ содержащих гомологи­
ческую анионную примесь ( ^ ) видимо наблюдается свечение 

экситонов ( б г ^ ­ * ) /62/. 
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ния со временем (поскольку излучение является в н у т р и ­

ц е н т р о в ы м процессом, аналогично переходам Щ, так 
ПОЛОСЫ 

и независимостью с о з д а н и я Vблизкой к ^ от типа 

дырочного центра. Заметим, что для одной пары возможны и 

д в а типа переходов одновременно. Наблюдя щиеся в ЩГК 

туннельные рекомбинации и их типы приведены в таблице 2. Ме­

ханизм переноса дырки пока не ясен; возможно, это комбинация 

двух электронных переходов /60,62,68,69/. 

Для теоретического определения энергий издучательной 

рекомбинации необходим сложный квантовомеханический расчет 

квазимолекулы, включающей оба дефекта и их окружение. 

2 . 2 . 2 . Эффективный радиус туннелирования 

Вследствие экспоненциального уменьшения вероятности (г>1) 
туннелирования с увеличением расстояния ъ между центрами 

кинетика процесса рекомбинации системы дефектов существенно 

зависит от их взаимного пространственного распределения 

(типографии). Опишем необходимые для дальнейшего количест­

венного анализа простые математические понятия. 

Рассмотрим две частицы А , В в объеме ^ в 

момент ­Ь . Пространственное положение каждой частицы 

(напр.,А ) описывается о д в о ч а с т и ч н о й 

ф у н к ц и е й р а с п р е д е л е н и я К А V 

Вероятность найти частицу А в окрестности точки ЧА в 

элементе объема сАМА в момент Ь есть Ь и ( Г д Д ) £ ^ * 



Вероятность найти частицу Д во в с е й объеме V 

в момент ~Ь есть 

(Аналогично для частицы В ) . 

,Всли плотность вероятности найти частицу в любой точке 

объема V не зависит от координат, то Ид(Тд,^:) -ПОСТ, 

не зависящая от 7гА • 

Корреляции пары частиц между собой описываются 

д в у х ч а с т и ч н о й ф у н к ц и е й р а с п р е ­

д е л е н и я (Д$Р или парная плотность вероятности). Эта 

функция вводится так, что и д в ( > д , г & , ­Ь) ~^гГ есть 

вероятность одновременно в момент -Ь найти частицу А в 

окрестности в объеме а и д , а частицу В в 

окрестности ^ в объеме Л 1/& . Поскольку С(А, М & не 

зависят от координат, двухчастичная функция зависит только 

от относительного расстояния 1 ^ е. I между частицами: 

^ д е , ! ^ / ^ ^ ) ^ 4 ^ " $ ; и ­ | и ­ ^ | ­ П р и отсутствии диф­

фузии изменение ДФР во времени описывается уравнением 

(опуская для простоты индекс АВ ) /6/: 

Вероятность найти пару А ( В на л ю б о м расстоя­

нии партнеров друг от друга в момент -Ь во всем объеме V 

Р А В ( .+ ) ­ Рд Ш - Р В Ж " ^ 0 ) ­ 1 . ( 2 . 5 ) 
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Скорость изменения вероятности обнаружить пару во всем 

объеме ­ интегральная интенсивность рекомбинации, говоря 

в терминах ансамбля пар, имеет вид 

' {миим) $• ( 2 . б ) 

Из ( 2 * 4 ) , (2 .1) имеем 

Л А М ) = <и(% 0} *1р(- 1^Л^[> ( ­ ^ \)' (2.7) 

В случае хаотического исходного распределения в паре 

Представление об эффективном радиусе туннелирования 

(ЭРГ) можно ввести несколькими способами, давшими, однако, 

один результат* 

I . Введем /6,60/ ЭРГ % 1Ь) так, что ^л(£},Н^^/и^0^ 
­ т . е . это расстояние, на котором вследствие туннелирования 
в момент Ь пропала половина пар. 

Очевидно, 

Это соотношение, вообще говоря, верно лишь при ~Ь ^ > 1 л / 0 ^ 

когда радиус туннелирования ^ ^ ^& и (2.Х) применимо. 

2 . Соотношение (2*8) можно получить и из несколько 

другого условия /54/: £ (Ь) таково, что в данный момент 

времени -Ь парциальная интенсивность рекомбинации — т - ^ 

максимальна: ­ т ­ г ­ ^ ­ г ^ и ' 
(При этом предполагается, что * — ~ и ) . 

¿4-
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Напомним, что (2.8) применимо в случае ансамбля 

и з о л и р о в а н н ы х пар* 

3 . Соотношение (2 ,8) можно получить, вводя "г (•(?) 

третьим способом. По определению среднего расстояния, вы­

бирая в качестве функции распределения парциальную интен­

сивность рекомбинации (((itirh U(~i,ir) в случае 

хаотического оаспределения в паре АЛ (ч<о)~ 4 ­ имеем 

^ ­ А . (2 .9) 

В Приложении I сделана оценка обоих интегралов при 

больших временах 4г » \AJ^ ^ И получено: 

fed ^ [ Y c + ^ W o t ] ' (2.10а) 

t L I г\ (2Л06) 
J 

(ср. А с формулой 19 в АО/) , где Л>гоюь ­дзэта 
функция Риыана аргумента 3 , С ­ 0 , 5 ­ 9 ^ ­ гюог. ЕК^­лер<л. 

Тогда a (.­Н , имеющее смысл среднего расстояния, с 

к о т о р о г о и д е т т у н н е л и р о в а н и е 

в момент + (обычное среднее расстояние между двумя хаоти­

чески расположенными частицами в бесконечном объеме очевид­

но также бесконечно) г 

ft tfc) ­ ъ - t e * « C w . ­ t ) " К t » ^ • 
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Простое соотношение ( 2 * 8 , 2.11) показывает, что фронт 

функции распределения очень быстро сдвигается при малых 

временах ~Ь ^ Л /\л>0 из­за быстрой рекомбинации близких 

пар, а с ростом времени все медленнее (из­за малой вероят­

ности рекомбинации далеких пар). Используя сделанную ра­

нее оценку для Р ­центра в ^р , « 2 ,1 1 и в за б 

-Ь « 1 0 3 с е к . , \л>0 • Ю 6 с е к " 1 , получаем £ = 40 Д. 

Таким образом, туннелирование даже в ЩК, где и% мило, 

происходит на весьма большие расстояния. Некоторые взятые 

из литературы оценки ЭРГ в ЩГЕ даны в таблице 3 (оценки 

по (2 .8 ) представляются более точными). Наблвдапцийся в 

полупроюдниках сдвиг спектра туннельной люминесценции со 

временем (§ I , гл. 2) очевидно обусловлен движением фрон­

та функции распределения пар дефектов по взаимным расстоя­

ниям. 

Сдвиг функции распределения и спектра излучения (ж 

соответствующее увеличение ЭРГ) со временем характерны 

для туннелирования локализованных дефектов, когда справед­

ливо ( 2 * 4 ) . В случае п о д в и ж н ы х дефектов даже 

при исходном хаотическом распределении дефектов обоих ти­

пов по расстояниям в парах и по объему б л а г о д а р я 

м и к р о с к о п и ч е с к о й д и ф ф у з и и со 

временем установится независящий от времени радиус реком­

бинации ( c M . i a . S j . 

http://om.sb.SO
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2 . 2 . 3 . Кинетика затухания в пространственное 
распределение дефектов 

Поскольку интегральная кинетика затухания является 

единственным источником информации о туннелировании в 

ЩГК, возникает вопрос: что можно определить по этой кинетике? 

Как уже было сказано, подгонка теоретической кривой затуха­

ния к экспериментальной позволяет оценить параметры , 

. Но особый интерес представляет изучение возможности 

в о с с т а н о в л е н и я и с х о д н о г о п р о ­

с т р а н с т в е н н о г о р а с п р е д е л е н и я 

(типографии) дефектов. Под топографией понимается не про­

странственное распределение дефектов одного сорта ( т . е . 

одночастичная функция распределения), как, например, выяв­

ление скопления Р ­центров около дислокаций, а в з а ­

и м н ы е пространственные корреляции дефектов разного 

сорта (описываемые двухчастичной функцией распределения). 

Наличие корреляций дефектов разного типа позволяет делать 

предположения о генетическом происхождении таких пар дефек­

тов, т . е . , в частности, получать информацию о конкретных 

механизмах дефе кг образования. 

На рис. 14 схематически приведены различные модели 

взаимного пространственного распределения дефектов: 

(а) изолированные (генетические) пары Р , И ­центров, 

(б) хаотическая смесь Р , И ­центров равной концентра­

ция, (в) квазирешетка из скоплений дефектов одного сорта 

(кластеров), (г ) хаотическая смесь дефектов, да концентра­



• Различные модели взаимного распо­

ложения дефектов. 
а ­ изолированные коррелированные П А Р Ы , 

б ­ хаотическая смесь дефектов равном 
концентрации, 
в ­ квазирешетка из рыхлых 
агрегатов» 
г ­ хаотическая смесь с большой 
разностью концентраций, заштрихо­

вана область содержащая пару 
ближайттшх дефектов разного типа. 
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ция одних (в данной случае возбужденных 1к ) много боль­

ше, чем других (назовем это моделью Томаса­Хопфидда /43, 

70/) . В последнем случае можно рассматривать ансамбль 

систем, состоящих из о д н о г о донора, окруженного 

множеством акцепторов (и наоборот). При этом доноры не 

конкурируют между собой: доля акцепторов, которые могут 

рекомбшшровать больше чем с одним донором, пренебрежимо 

мала. 

Очевидно, что процесс м о н о м о л е к у л я р е н 

в модели а , бимолекулярен в моделях б,в , г . Соответствен­

но порядок кинетики: первый ­ а ̂ второй ­ б, и пока • 

не проанализировано­ какой же порядок реализуется в 

квазирешетке из кластеров. 

Предложенные модели несколько условны, но качественно 

отражают реальные ситуации. По мере процесса накопления 

(напр., Р ,Н ) центров про малых интенсивностях возбуж­

дения с ростом поглощенной дозы могут последовательно реа­

лизоваться различные из упомянутых моделей* 

1 . Сначала существуют изолированные генетические пары 

(~ , И ­центров, образованных распадом одного экситона и 

локализованных при гелиевых температурах (а) (см.гл. 3 ) . 

При этом все рекомбинации происходят в генетических парах­

(100$ мономолекуляряая рекомбинация). 

2 . С ростом общей концентрации центров в кристалле 

генетические пары перемешиваются и при концентрации цент­

ров, когда среднее расстояние в паре больше, чем между 
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параш, применима модель б* При этом для данного центра 

все центры противоположного типа (в том числе и генети­

ческий партнер) равноправны, т . е . теряется информация о 

генетических связях и доля рекомбинации между (бывшими) 

генетическими партнерами весьма невелика (см.гл.4 ) . 

3 . Дальнейшее накопление дефектов, ограниченное тун­

нелированием, возможно приводит к созданию квазирешетки 

из скоплений множества дефектов одного сорта (кластеров) 

(в ­ см.гл.Н ) , При этом очень существенно, что хотя час­

тицы каждого сорта р а в н о в е р о я т н о появляют­

ся в объеме, образуется структура, где одночастичная 

функция распределения из первоначальной постоянной превра­

щается в п е р и о д и ч е с к у ю ф у н к ц и ю 

к о о р д и н а т . Этот процесс создания у п о р я д о ­

ч е н н о й структуры на хаотической смеси центров обус­

ловлен как фяуктуалиями при рождении дефектов, так и се ­

лективным законом туннельной рекомбинации преимущественно 

бяизких пар, закрепляющим эти флуктуации, благодаря чему 

"выживает" система с как можно более разделенными дефекта­

ми противоположного сорта. 

Процесс диффузии одной или обеих компонент (осущест­

вляющийся при достаточно высокой температуре) должен пере­

мешивать исходные генетические пары и создавать хаотическую 

смесь дефектов (модель б) даже при весьма небольшой общей 

концентрации дефектов. Диффузия играет важную роль в про­

цессах кластерообразовання• 
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Кроне качественных моделей а­г , в рамках модели а 

могут существовать различные функции парного исходного 

распределения (ФИР) Лл^ (г, о) . В случае отсутствия пар­

ных корреляций дефектов реализуется хаотическое распреде­

ление* ъАЬ(.ъо) = 4 ) • 

Известно /11/, что в хаотической смеси дефектов 

(/|лд • пост.) с макроскопической концентрацией N можно 

ввести "распределение ближайшего соседа", имеющего смысл 

плотности вероятности найти ближайший дефект на расстоянии 

^ от данного, помещенного в начало координат. 

В частности, дефект в начале координат и окружающие (в 

том числе и ближайший дефект) могут быть разного типа и 

возможна их туннельная рекомбинация. Например, это элек­

тронный центр окруженный дырочными или возбужденный акти­

ваторный ион среди невозбужденных (ср. 2 , 2 . 4 ) . 

В случае небольших концентраций окружащих дефектов 

и малых времен можно считать, что туннелирование электро­

на происходит преимущественно на б л и ж а й ш и й 

дефект противоположного типа.(При этом мы пренебрегаем 

тройками и более сложными образованиями дефектов), В та­

ком приближении можно рассматривать пару дефектов / в 

центре координат и ближайший/ (а точнее, ансамбль таких 

пар) и использовать в вычислениях введенную выше двухчас­

тичную функцию распределения. В приближении ближайшего 

соседа она имеет вид: 
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Эта функция, согласно ( 2 . 5 * ) , нормирована на е 

Иногда определяют вероятность как 

При таком условии нормировки _ 

Б случае парного хаотического распределения двух де­

фектов (модель а) интегральная интенсивность туннельной 

рекомбинации ^ 

j ( + ) ­ ­ ^ ^ u , г t ) f ­ ^ Ь к ­ ч * ^ ^ f в ) i ^ ( ^ ) 

~ В (ом. ( 2 . 1 0 ) , т . е . 

, ­ Ь ^ М ^ Г 1 ­ (2.126) 

Временная зависимость кинетики затухания в модели Томаса­

Хопфилда (рис. 1 4 , г ) , проанализирована в работе /70/. Пока­

зано, что 

гуль­ь Г 6 ( 2 ' 1 3 > 

что в пределах малых, характерных для ЩГК, значений 

са Бора ( ^ N ^ 0 ) дает ( 2 . 1 2 ) . 

Аналогичное заключение на основе математически более 

качественных оценок сделано в работах 1айлитиса /6,72/. 
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В случае нехаотического распределения в паре в (2*12а) 

появится зависящая от '1. функция исходного распределения. 

Например» в случае захвата, полученного при ионизации акти­

ватора; электрона в конце прямолинейного отлета /73/ 

Гайлвтисом /6,72/ показано, что подобная функция началь­

ного распределения приводит к закону затухания Л ^ ) л ­

^\ заметно отличному от (2 .8 ) и наблюдающемуся экспе­

риментально / 3,43 /. Поэтому по экспериментальным данным 

кинетики затухания можно сделать качественный выбор между 

моделями хаотического и коррелированного распределения дефек­

тов в парах / 6("?2 /. в работах Вит ода и 1айлитиса /9/ развит 

метод возводящий количественно оценить функцию исходного 

распределения дефектов в паре при помощи "метода парциальных 

светосумм". 
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2 . 2 . 4 . Туннелирсшние из возбужденного состояния 

Эффект туннелирования электрона из возбужденного состоя­

ния Д + и I­ * центров на аналогичные соседние невозбужденные 

электронные центры (схематически изображенный на рис. ' в , 

V ) шслюдается в /67/ ( 1и ­центр) и /65,66/ (Г ­центр) , 

соответственно. Вероятность туннелирования зависит от рас­

пределения соседей в окрестности возбужденного центра, т . е . 

их концентрации (в предположении хаотического распределения). 

Поскольку возбуждается лишь малая часть центров, при­

меямыа модель г (рис.^4 ) , т . е . изолированный единствен­

ный возбужденный центр, окруженный множеством невозбужден­

ных. Эта модель привлекательна в нескольких отношениях: 

(1) волновая функция возбужденного состояния диффузна и во­

дородоподобна, и следовательно, применение соотношения 

(2 .1 ) более обосновано, чем в случае невозбужденного центра, 

(2) можно по экспериментальным данным оценить параметры 

>х^} ( X ­время жизни возбужденного состояния). 

Рассмотрим вероятность электрону на А + ~* туннели­

ровать на ближайшего невозбужденного соседа за время жизни 

т г . Представляя в 

N1 ­ концентрация невозбужденных центров. 
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Скорость изменения вероятности найти возбужденный центр 

через время ­Ь ^ 

Обозначим / ̂ = 1 ^ , 4ттн0Н* р / Л ­ г & ­

Полагая \л 0̂­Ь4^ 4 < т « принебрегаем последним членом в 
4 

(2,17) при этом р = пост, не зависящая от -У -
(При столь малых временах скорость рекомбинации постоянна). 

Как было сказано» в случае ЩЕК ^ № мало. Поэтому 

разлагая в ряд по малому параметру  ъ ^ ^ р * 6 , ^ 9 

имеем: <ь 

к ! 

(2 .18) 

К = о 
0 1 ­

Ограничиввясь тремя первыми членами в ( 2 . 1 8 ) , получаем: 

з 4п~№ 
4 '4]№11£ Я!](2Л9а) 

I 3 ^6 ^ 

Вероятность туннелирования при п р е д п о л о ж е н и и 

малого времени жизни тг ; « 4. , 

1 ­ р(­(г). ­ Р Г ­47г1А/(, 'г|'гГ2М4ЛМ г +ВЛ/ 3 +---1 
1­ Л (2.196) 
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Видно, что вероятность туннелирования при малых концентра­

циях линейна по концентрации дефектов, затем начинается 

уменьшение наклона, обусловленное квадратичным членом в 

(2.196) (ср.рис. 2 /67/). 

Задача решается в явном виде до конца благодаря: 

(1) малому времени жизни чг<^ ^^возбужденного состояния, 

(2) малой доле возбужденных центров. 

В /67/ для Iw центров в № получено подгонкой 

параметров на 2Ш W p t = 0 .03 , откуда для обычно набл^ДАемогс 

х ^ IGT 0 сек. W o * ЗЛО 6 с е к " 1 в хорошем согласии с упо­

мянутой оценкой, (2) Tß­пост.решетки » ЗЛ7 J2. Радиус 

возбужденного состояния Г^+~*~ оказывается весьма мал: по­

рядка г основного состояния F центра (2 J?). 
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Г Л А В А Ш 

ВШПОСШШИ ЕДИНОГО ПОДХОДА К НАКОПЛЕИИ 
И ОТЖГУ РАДИАЦИОННЫХ. ДЕФЕКТОВ В ИОННЫХ 

КРИСТАЛЛАХ 

В природе все перепутано я 
слито, а мы пытаемся найти 
в ней простоту. 

Достойного синтеза пока не 
видно и каждый из нас обла­

дает лишь частью истины. 

Сент­Экзюпери 

Образование дефектов в твердом теле под действием иони­

зирующего излучения является результатом множества электрон­

ных я ионных микропроцессов и, таким образом, представляет 

собой сложный интегральный эффект. Тем не менее, тщательное 

и всестороннее исследование этого эффекта является одним из 

плодотворных способов выяснения механизма радиационного де­

фектообразования и связанных с ним электронно­ионных процес­

сов в твердом теле. Несмотря на громадный накопленный экспе­

риментальный материал, в настоящее время предложено лишь 

разрозненное множество феноменологических моделей с целью 

описания частных экспериментальных фактов (см. § 4 ) . Эти мо­

дели оперируют набором феноменологических параметров, фвзи­
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ческий смысл в величина которых часто не определены. Не 

существует е д и н о г о подхода к рассмотрению на­

копления и отжига радиационных дефектов даже в ЩК, спо­

собного на основе физически обоснованных предпосылок не 

только качественно, но и количественно описать всю сово­

купность микропроцессов, ответственных за дефектообразо­

вание, и объяснить с единого взгляда накопленные экспери­

ментальные данные. 

В данной главе сделана попытка на основе основных 

экспериментальных данных (§ I ) предложить принципы пфос­

троения упомянутого единого подхода (§ 2 ) , основанного на 

учете комплекса как первичных процессов дефектообразования, 

так и цепи вторичных реакций (§ 3 ) , включающих и туннелиро­

вание. С выдвинутой точки зрения анализируется информатив­

ная возможность существующих частных моделей (§ 4) и оцени­

ваются дальнейшие нерешенные задачи представляющие принци­

пиальный интерес (§ 5 ) . 

§ I . Основные экспериментальные данные по 
накоплению радиационных дефектов 

3 * 1 . 1 . Кинетика накопления 

OlļMļiiur экспериментальные данные по этому вопросу про­

анализированы в серии обзоров (напр., /74/). Мы перечислили 

только наиболее существенные факты, необходимые для исходных 

предпосылок (§ 2) и анализа предлагаемой в главе ХУ модели. 
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а) Б области гелиевых температур (4°К), когда все 

дефекты локализованы, наблюдается: 

1) нелинейность кривой накопления Р ­центров (кон­

центрация в зависимости от дозы облучения); наблюдается 

замедление первоначальной скорости накопления ^ /74/, 

стадия насыщения /75,76/ и даже последующего спада /76, 

77/. Аналогичные стадии насыщения и спада наблюдаются и 

для Н ­центров /75/; 

2) зависимость кривой накопления от интенсивности об­

лучения /75,77/ ­ большей интенсивности соответствует боль­

шая концентрация в области насыщения; 

3) нелинейность кривой накопления ^ ( ^ ) / Г центров 

(являющихся продуктом туннельной рекомбинации пары Р , И ) 

/78,79/; 

4) большая величина отношения концентраций р , 

растущая с дозой облучения и уменьшением интенсивности при 

той же дозе /74,78,80,81/; 

5) аномально большая для Пувссоиовского распределения 

доля парных агрегатных центров ­ Р"г /82/ и /61, 

82­84/; 

б) образование больших рыхлых агрегатов И ­центров 

/85/; 
7) накопление больших концентраций Г ­центров пре­

вышающих 1 0 1 9 см" 3 /74,80,82/. 
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б) В области подвижности дырочных (включая ^ ) 

центров(очень условно ­ комнатные температуры) наблюдают­

ся аналогичные эффекты насыщения и спада концентрации 

£ ­центров /77,82,86/, зависимости кривой накопления от 

интенсивности облучения /77,86/, роста с дозой числа пар­

ных агрегатных центров /86/, накопление концентраций Г 

­центров до 1 0 2 0 см""3 А4,80 ,87/, образование больших аг ­

регатов И ­центров (резко ускоряющееся при температурах 

выше делокадизации И ­центров /85/) и,возможно, Р ­цент­

ров /74/. Однако, анализ этих фактов гораздо сложнее 

вследствие возможности реакций с участием подвижных дефек­

тов (ср. 3 . 3 , 2 ) • 

3 , 1 . 2 , Первичный механизм генерации радиационных 
дефектов 

В настоящее время экспериментально доказано, что ра­

диационные дефекты в Щ1К создаются посредством экситонного 

механизма /74,80/, предложенного независимо тремя авторами 

­ Пули /83/, Витолом /63,89/, Херием /90/. Предложенные 

варианты механизма основаны на общем предположении, что 

радиационные дефекты в ПИК создаются в актах безыздучатель­

ных распадов экситонов в анионных узлах идеальной решетки* 

Различны, однако, предполагаемые первичные продукты распада 

­ Херш полагает, что это Р , М ­центры, а Пули ­ о(. в 

I ­центры. Экспериментально импульсными исследованиями 

было доказано, что первичными рдпдадаонными дефектами яв­

ляятся Р , И ­центры, причем значительная их часть рас­
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положена на небольших взаимных расстояниях /55,91,92/. 

Упомянутые авторы расходятся также и в мнении о возможных 

механизмах пространственного разделения пары дефектов пос­

ле их рождения в акте безызлучательного распада экситона. 

Пули полагает, что разделение дефектов происходит путем 

ухода из анионного узла галоидного иона посредством серии 

фокусированных ударов вдоль анионной цепочки по направле­

нию < НО > . Это фактически соответствует перемещению 

целой цепочки анионов на величину порядка постоянной решет­

ки. Такой процесс требует значительных затрат энергии, оцен­

ки величины которой колеблются от нескольких до 25­30 эв 

/64,80/; в последнем случае энергии, освобождающейся при 

распаде экситона, не хватит для разделения дефектов. 

Херш предполагает, что от созданного на месте распада 

F ­центра уходит галоидный атом, причем, при рождении атом 

дожжен получить избыточную энергию — I эв. Обладая этой 

энергией, атом способен мигрировать по межузльям, а при рас­

сеянии этой энергии локализуется в форме И ­центра. Не­

посредственное экспериментальное доказательство одного из 

способов ухода дырочной компоненты затруднительно. В данной 

главе для вас существенно, что F , M ­центры рождаются 

в виде г е н е т и ч е с к и х пар со значительной про­

странственной корреляцией между партнерами. Экситонный меха­

низм сам по себе не способен объяснить кинетику во времени 

накопления радиационных дефектов в чистых Щ1ТС, так как он 

характеризуется только вероятностью безызлучательного рас­

пада экситона (независящей от времени и интенсивности облу­
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чення) и функцией начального распределения созданной пары 

Р , Н ­центров по взаимным расстояниям* Для объяснения 

кинетики накопления необходим учет такие в т о р и ч ­

н ы х реакций между дефектами, т . е . их аннигиляция, ре­

комбинации, захвата и агрегатизации (см. § 3 ) . 

§ 2 . Исходные предпосылки предлагаемого подхода 

Описание накопления и отжига радиационных дефектов 

должно базироваться на предположениях о получающемся в 

первичном акте дефектообразования взаимном пространствен­

ном распределении генетических пар, механизме их миграции, 

механизме взаимодействия между дефектами. 

Основываясь на этом, мы полагаем, что для как коли­

чественнего, так и каче стве нногоУописанных в § I экспери­

ментальных закономерностей достаточно исходить из нижесле­

дующих предпосылок. 

2 . 1 . Процесс накопления дефектов состоит из двух 

существенно различных, но взаимосвязанных стадий: 

а) образование пространственно разделенных п е р ­

в и ч н ы х продуктов дефектообразования (согласно мо­

дели п. 3 . 1 . 2 ) ; этот процесс требует затраты энергии, 

б) цепь в т о р и ч н ы х реакций между дефектами, 

приводящая в конечном счете к образованию стабильных дефек­

тов. Эти реакции не требуют затраты энергии. 
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2*2* Первичные продукты дефектообразования ­ Р и 

И ­центры ­ значительно коррелированы в пространстве 

вследствие механизма из создания. Получавдаяся функция ис­

ходного распределения в паре не зависит от температуры, 

интенсивности облучения и других внешних условий. 

2.3« В результате разветвлявдейся цепи реакций между 
дефектами общее число накопленных дефектов всегда меньше 

числа созданных. 

2 . 4 . Имеются два вида к а ч е с т в е н н о раз­

личных вторичных реакций с участием радиационных и дорадиа­

циошшх дефектов: 

* непосредственное их взаимодействие при сближении на 

малое расстояние, 

­ спонтанный перенос электрона (туннелирование) между 
двумя п р о с т р а н с т в е н н о р а з д е л е н ­

н ы м и дефектами с образованием пары новых дефектов* 

2 . 5 . К реакциям непосредственного взаимодействия меж­

ду дефектами относятся: 

­ аннигиляция пар комплементарных дефектов, 

­ захват подвижного дефекта другим неподвижным дефек­

том или их скоплением, 

­ агрегатизация подвижных дефектов одного сорта с об­

разованием парных агрегатных центров. (Последние два типа 

реакций обратимы, но требуют затраты энергии для диссоциации). 
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2«6. Возможность и эффективность туннельных ре ком­

бинационных процессов определяется электронной структурой 

пары дефектов и экспоненциально быстро растет с уменьше­

нием расстояния между ними. Туннелирование осуществляется 

как между подвижными, так и неподвижными дефектами. 

2*7. Инерционная миграция дефектов совершается по­

средством термически активированных хаотических блужданий 

по кристаллической решетке. 

2.8^ Эффективность всех вторичных реакций в процессе 

накопления радиационных дефектов зависит от числа уже накоп­

ленных стабильных продуктов дефектообразования и их 

п р о с т р а н с т в е н н о г о р а с п р е д е л е ­

н и я . Это является следствием пл. 2 . 4 , 2 . 6 , 2 .7 . Таким 

образом, вероятность появляющемуся дефекту выжить зависит 

от пространственного распределения остальных дефектов. 

Вследствие пл. 2 , 6 , 2.7 ряд ре комбинационных процес­

сов представляет собой диффузионно­контролируемую туннель­

ную рекомбинацию. 

§ 3 . Вторичные реакции 

3 . 3 . 1 . Туннельная рекомбинация 

Механизм туннельной рекомбинации описан в главе П. 

Здесь мы его рассмотрим как источник появления новых пар 

дефектов. 
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Как сказано выше, в результате туннельной рекомбина­

ции пары первичных дефектов ( Г , Н ) /63,64/ появляется 

4 типа дефектов: Г , Н , и , Г центры. Их туннельная 

рекомбинация с другими дефектами в свою очередь приводит 

к созданию новых дефектов (ср. с таблицей 2 , отмечаем в 

правой части только дефекты): 

­ в чистых кристаллах 

обсуждаем). 

Из общих соображений ясно, что туннельный механизм ре­

комбинации не зависит от внешних условий ­ температуры, ис­

точника возбуждения, дозы и т .п . Однако, хотя физическая 

суть механизма не зависит от указанных дефектов, э ф ф е к ­

т и в н о с т ь этого процесса зависит от них через измене­

ние пространственного разделения дефектов. В случае локали­

зованных дефектов (гелиевые температуры) туннелирование яв­

ляется е д и н с т в е н н о й вторичной реакцией. 

­ в активированных кристаллах 
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#е£нвдьво, согласно (2.1)» любая пара, состоящая из 

электронного и дырочного центров с любым расстоянием ъ 

между ними имеет к о н е ч н у ю вероятность рекомби­

нации. Однако, время жиани пары экспоненциально растет с 

расстоянием t / поэтому за конечное время вследствие тун­

нельной рекомбинации распадаются лишь близкие пары дефек­

тов. Как показано в главе П. доминирующий вклад в интен­

сивность туннельной рекомбинации в момент -Ь после прек­

ращения возбуждения дают пары разделенные эффективным ра­

диусом туныелирования (ЭРТ) - ^ w d t ) , t ^ Ч Г 4 . 

Пары с меньшими X в основном уже прорекомбинировали в 

этому моменту. Из оценки °с следует, что при временах 

порядка секунд и больше ( т . е . много больше w j ­ 1 ) ЭРТ 

меняется очень медленно и его можно считать постоянным. 

В процессе накопления дефектов каждая генетическая пара 

имеет собственный отсчет времени,протекшего после ее рож­

дения. Кроме того, непонятен смысл времени при рекомбинации 

дефектов, принадлеяаммх разшш^появившимся в разные моменты 

времени)генетическим парам. Однако полукачественно можно 

полагать, что и в случае накопления дефектов можно исполь­

зовать указанную оценку, понимая в ней под временем ~Ь 

время прошедшее с начала накопления. По­видимому, такая 

оценка будет несколько завышенной. 

Учет зависмости времени жизни пары дефектов от расстоя­

ния между ними существенно усложняет математический анализ 

явлении, связанных с тунвелнрованием ( с р . , напр., / 7 0 / ) . 

Для полукачественного анализа соотношение ( 2 . 1 ) можно упрос­
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твть, предложив следующий ступенчатый характер времени 

<^~>Ч°0' ПрИ ЭТОМ 

пары живут сколь угодно долго, если расстояние между 

партнерами повышает некоторое Ч0 и постоянное конечное 

время, в противном случае. Назовем это приближением явного 

радиуса рекомбинации с конечным временем жизни (ЯРР/%))­

Дальнейшим упрощением является предположение о нулевом 

времени жизни (ЯРР(О)); пара дефектов мгновенно ре комби­

нирует, сблизившись на взаимное расстояние х0 • 

Параметры У0 , тг, вводятся формально, в рамках 

феноменологического соотношения (2 .1 ) для вероятности ре­

нммлннпции и непосредственно могут не сопоставляться с 

конкретным механизмом рекомбинации, а выступать в качест­

ве подгоночных параметров при сравнении с эксперименталь­

яммн данными. Например, при описании процесса коллоидооб­

разования в жидкости Смолуховским /91/ предложено условие, 

что только при сближении в ходе броуновского движения двух 

ионов на взаимное расстояние Ч0 , равное сумме их радиусов 

( т . е . при столкновении ионов), происходит их слипание и вы­

ход из дальнейшего процесса. Эта работа положила начало 

теории диффузяовно­контролируемых реакций, нашедшей широ­

кое применение в твердом теле /73,90/. Вэйт /90/ рассматри­

вал аннигиляцию двух радиационных дефектов в германии ­

вакансию ж межузельный атом ­ в ходе их диффузии, где То 

имеет смысл минимального расстояния порядка пост.решетки, 

меньше которого эта пара уже неустойчива и неизбежно анни­

гилирует. Однако во многих работах условие ЯРР(О) исполь­
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зуется некритично, без учета конкретного механизма реком­

бинации. Строго говоря, это приближение неприменимо, если 

механизмом рекомбинации является туннельный (особенно при 

малых Ь , так как возможна рекомбинация с множества 

расстояний между дефектами), а введение здесь в некотором 

приближении ЯРР(О) требует величины последнего, значитель­

но превышающей постоянную решетки, что часто не принимает­

ся во внимание* 

В § 4 будет рассмотрено использование приближения 

ЯРР(О) при описании кинетики накопления радиационных дефек­

тов как при гелиевых температурах, так и при комнатных тем­

пературах ­ в теории скоростей реакций, описывающей диффу­

зию и рекомбинацию неподвижных дефектов. 

3 . 3 . 2 . Другие вторичные реакции 

Из обширных экспериментальных данных /74,80/ следует» 

что состав и концентрация конечных продуктов дефектообразо­

вания в ЩГК определяется следующими основными факторами: 

а) температурой, б) наличием примеси, в) интенсивностью 
и временем облучения. 

Экспериментально я п Л с т у р д м в я эффективность накопления 

радиационных дефектов, как было сказано, обусловлена вторич­

ными реакциями, а их скорость определяется природой и кон­

центрацией существующих при данной температуре дефектов, С 

ростом температуры все новые типы дефектов становятся неста­

бильными, делокализуются и исчезают в ходе процессов их ая­
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нигилятши, рекомбинации и захвата другими дефектами* По­

этому в различных температурных интервалах наблюдается 

накопление различных радиационных дефектов /74,80/ вслед­

ствие различных вторичных реакций* При подробном анализе 

температурной зависимости кинетики накопления дефектов в 

ЩГК целесообразно рассматривать температурные интервалы, 

соответствующие последовательной делокализации следую­

щего ряда дефектов: X) I центр, 2) Н центр, 3) ^ центр, 

4) ©с , Р ­центры, Б главе ЗУ будет подробно рассмотре­

на кинетика накопления Р , И , ^ , Г ­центров ниже 

температуры делокализации I центра (гелиевая температура), 

а также очень кратко и выше делокализации ^ центра; в 

главе У ­ процессы, идущие выше температуры делокализации 

­Центров (условно ­ комнатная температура). 

Б п. 3*3*1 была обсуждена единственная вторичная реак­

ция имеющая место во всех температурных интервалах ­ тун­

нельная рекомбинация» В результате последней появляются 
МИНИМУМ ^ / г - . , / Т ч „ ^ 

ужеучетыре типа дефектов ( Ь , Н , о £ , 1 ) . Дальнейшие 

превращения дефектов идут в ходе других вторичных реакций, 

например, при температурах делокализации I центра; в хо­

де диффузии он неизбежно участвует в одной из реакций: 

а) аннигиляция : I + ^ регулярный узел решетки, 

б) захват X + Р электрон, 

в) захват на дорадиационном дефекте ( I ) ) 

1+1> — г , . 

В ходе этих реакций подвижные I центры пропадают, а 
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появившийся в реакции б) электрон вызывает новую цепь 

реакций. В цели данной работы не входит анализ этих до­

вольно сложных цепей реакций. Заметны лишь, что участие 

туннельной рекомбинации во вторичных процессах требует 

учета и пространственного распределения дефектов; напри­

мер, уход Н ­центра (при температурах выше делокализа­

ции) от близкого генетического партнера ­ Р ­центра ­

макет предотвратить их туннельную рекомбинацию и способ­

ствовать накоплению Г ­центров. 

Особенно важны среди вторичных реакций образование 

парных агрегатных центров ( И г ) /84/ (при встрече двух 

подвижных Н ­центров) и не обсуждавшаяся до сих пор реак¬ 

ция \ + И ­» Н . Продукты обеих реакций неподвижны, 

т . е . реакции дают способ локализации подвижных И центров 

и являются неиссякаемым стоком для последних. £ случае 

чистых кристаллов при высоких температурах только эти реак­

ции способны объяснить накопление Г ­центров. 

Движение дырочных ( И , \/к ) центров выше температу­

ры их делокализации имеет диффузионный характер /58,61/. 

Этим процессом, как било сказано, стимулируется эффектив­

ность их туннельной рекомбинации с электронными центрами. 

Поэтому описание процессов накопления радиационных дефек­

тов в области температур подвижности дырочных центров сле­

дует рассматривать как диффузиохшо­контролируемую туннель­

ную рекомбинацию (гл. У ) . 
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§ 4 . Модели процессов накопления и отжига 

В качестве критериев классификации моделей, описываю­

щих указанные в предыдущих параграфах процессы, представ­

ляется разумным выбрать следующие: 

а) температурный интервал ­ все дефекты локализованы, 

нет диффузии, или часть дырочных центров совершает диффу­

зионные осуждения; 

б) включено или выключено возбуждение ­ кинетика на­

копления или отжига радиационных дефектов; 

в) применяется ли приближение ЯРР (не различая пока 

конечное и нулевое время жизни) или ЭРГ. 

На основе подобной классификации можно рассматривать 

восемь качественно различных типов моделей схематически 

изображенных на таблице Ц 

Обсудим кратко эти модели (а также более частные под­

модели) с точки зрения их способности объяснить наиболее 

существенные экспериментальные факты (§ I ) и предсказать 

новые эффекты. Далее первая цифра обозначает номер модели 

по таблице Ч , а вторая ­ номер более частной подмодели. 

Подели 1­4 (отсутствие диффузии) 

1 . 1 . В /77/ выполнено аналитическое рассмотрение мо­

дели кинетики накопления Р ­центров основанной на прибли­

жении ЯРР(О) и не связанного с конкретным механизмом реком­



Т а б л и ц а 1̂ 

Классификация моделей накопления и отжига 
радиационных дефектов 

— М о д е л ь 

Кинетика " " " - -^ 
Нет ли№зии Есть ; ШЙЙУЗИЯ 

— М о д е л ь 

Кинетика " " " - -^ ЯРР ЭРГ ЯРР ЭРТ 

Накопление I 2 5 6 

3 4 7 8 
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бинации. Ход кривой накопления получается из следующих 

элементарных вероятностных соображений. 

Плотность вероятности У(*г) найти олижяйпитй И 

­центр на расстоянии ъ от данного р ­центра, появляю­

щегося равновероятно в любом анионном узле решетки, при 

предположении хаотического распределения дефектов по объе­

му имеет, как известно /71/, вид (с+. г.г.г, п,Ъ) 

И ­ концентрация М ­центров (равная концентрации 

р ­центров). Вероятность не найти блжжаядми И ­центр 

в запрещенном объеме 1^ = у 1 ^ вокруг появляющегося 

Г ­центра означает вероятность выживания последнего. 

Эта вероятность, очевидно, есть 

Л _ 7 

6 

где Н ­ доля объема занятого И ­центрами и запре­

щенного для появления Р ­центра. 

Скорость накопления определяется произведе­

нием скорости создания РгИ ­центров ( с1 пар/сев с м ' 3 ) 

в ходе первичного процесса дефектообразования на полученную 

выше вероятность попасть в благоприятные для выживания ус ­

довия, т . е . 

• (3 .4 ) 

Vучитывая, что Р = ЧЛ 
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Из (3. Л ) следует ход кривой накопления 

£ Л , ( 14 ,^+1) , ( 3 . 2 . ) 

где ^ ­ число пар Р , И ­центров, созданных за время 

•£ (доза) , 1 о̂*-Ь ­ объем, занимаемый М ­центрами, соз­

данными за время Ь . Согласно (3* 1 ) , насыщение кривой 

накопления н и к о г д а не будет достигнуто, так как 

даже, если весь объем кристалла будет заполнен запрещенны­

ми областями ( Р » I ) , то скорости накопления ^ » 
о С /€. > т . е . формально уменьшится только в е. раз по 

сравнению с первоначальной. Кориной недостаток этой модели 

­ неучет перекрывания областей близкорасположенных дефектов 

одного сорта. Благодаря этому перекрыванию объем приходящий­

ся на один дефект в таком скоплении оказывается меньше Щ 

Однако, неравномерное распределение дефектов по объему в 

принципе не может быть рассмотрено в рамках приведенного 

подхода и требует или привлечения гораздо более сложного 

математического аппарата, или моделирования процесса накоп­

ления на ЭВМ. Полученный авторами/??/ результат (3. ± ) 

способен объяснить только н а ч а л о уменьшения скорос­

ти на кривой накопления Р ­центров, когда перекрыванием 

областей различных Р ­центров можно пренебречь. 

Для объяснения или же экспериментально наблюдаемого 

насыщения и спада концентрации Р ­центров авторы привле­

кают дополнительное предположение о существовании некоторой 

обратной реакции, связывая ее в случае используемого ими про­

тонного облучения с превращением Р ­центров в 1Л ­центры. 
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Однако, даже эта обратная реакция, как отмечено 

самими авторами, вряд ли способна объяснить спад кон­

центрации, Модель также неспособна объяснить другие 

перечисленные в § I экспериментальные данные; например, 

зависимость кривой накопления от интенсивности облучения 

(ср, о моделью 2 ) , 

Интересно, что полученная авторами формальная оценка 

величины Т 0 • 40 1 находится в хорошем согласии с оцен­

кой ЭРГ ? « 35 1 (при том же времени накопления). 

1 . 2 , Другими авторами /95/ было предпринято непосред­

ственное моделирование процесса накопления на ЭВМ в рамках 

того же приближения ЯРР(О). Предполагалось, что запрещенные 

объемы центров как разных, т а к и о д н о г о типа 

не могут перекрываться. Если бы не последнее условие, можно 

было бы ожидать появление скоплений центров одного сорта 

со значительно перекрывапцинися объемами (ср. с моделью 2 ) . 

Полученная кривая накопления аппроксимировалась формулой 

Параметры Р( <*>) , -( определялись из подгонки расчетной 

кривой м экспериментальной, полученной при комнатных тем­

пературах; конкретный механизм рекомбинации не предполагал­

ся* Поскольку в ходе моделирования дефекты локализованы, 

полученные результаты следовало бы сопоставлять с экспери­

ментами при г е л и е в ы х температурах. 
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2 , В следующей главе описана модель /9в/. учитываю­

щая ­ в согласии с предложенным выше подходом ­ взаимное 

пространственное расположение дефектов и их туннельную 

рекомбинацию» Будет показано, что в ходе туннедирования 

появляются пространственные корреляции дефектов в форме 

рыхлых скоплений (агрегатов) содержащих центры одного 

сорта, Появление агрегатов видимо обусловлено как простран­

ственными фдуктуациями в появлении дефектов, так и разрас­

танием этих флуктуации вследствие действия механизма реком­

бинация, препятствующего созданию близких пар центров про­

тжмштолежного сорта. При этом конкретная форма закона ре­

комбинации не представляется принципиально существенной и 

агрегаты могут появиться не только в данной модели, но и 

в обоих приближениях ЯРР (модель I ) . 

Зависимость хода кривой накопления от интенсивности 

облучения естественно получается в рамках модели 2 , но 

не наблюдалась в моделях 1 . 1 , 1 ,2 . Это можно понять из 

следующих соображений. Если создаваемый центр (напр., Р ) 

или м г н о в е н н о рекомвмврует, попав в запрещен­

ную область, или время его жизни ограничено лишь возмож­

ностью такой же мгновенной рекомбинации в будущем при по­

явлении в его окресности Н ­центра, то ясно, что кинети­

ка накопления в таком (ЯРР(О)) приближении не может зави­

сеть от интенсивности облучения. Если же велика вероятность 

создаваемому центру попасть в область уже существующей па­

ры Р , М ­центров с к о н е ч н ы м временем жизни, 

то ясно, что кинетика накопления в этом ( Щт) иди ЯРР) 



случае зависит от интенсивности облучения, поскольку время 

жизни системы из трех (или более) различных центров отли­

чается от случая двух центров* 

Изложенные соображения о возможности появления агре­

гатов и существования зависимости кривой накопления от ин­

тенсивности облучения в приближении ЯРР могут быть провере¬ 

ны в ходе моделирования аналогичного /96/. 

4 . В главе, П § 2­ были рассмотрены модели» описываю­

щие обусловленный туныелированием спад концентрации в рам­

ках четырех видов взаимного распределения дефектов, именно 

(рис.14 ) : а) изолированных коррелированных пар, б) хаоти­

ческой смеси равной концентрации дефектов, в) квазирешетки 

из агрегатов, содержащих множество центров одного сорта, 

г) распределение с неравной концентрацией дефектов двух 

сортов, позволяющее рассматривать пару, состоящую из одно­

го дефекта, концентрация которых меньше и его ближайшего 

соседа другого сорта. Модель в) до сих пор не рассматрива­

лась и предложена впервые. Заметим, что представляет инте­

рес рассмотрение возможности превращения модели б) в ) ; 

образование агрегатов в ходе затухания первоначально хао­

тической достаточно плотной смеси дефектов. Это возможно 

выполнить в рамках моделирования аналогичного /96/. 

Модели 5­6 (учет диффузии) 

5* В работах Фармса /97/ и Агулло­Лопэза с сотр. /98/ 

предложена феноменологическая модель кинетики накопления 

х ) модель 3 , основанная на приближении ЯРР, не имеет 
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радиационных дефектов с учетом диффузии, основанная на 

следующей системе уравнений в полных производных: 

( 3 . 4 ) 

где $~ , Н , И г , 5 ­ макроскопические концентрации 

Р , ^ # и ­центров и дорадиационных центров захвата 

диффундарупдих И ­центров. Уравнения описывают рождение 

пары Г , И ­центров (через скорость их создания о1 ) , 

их рекомбинацию, уменьшение числа подвижных И ­центров 

из­за рекомбинации с Р" ­центрами, образования И г , М3 

­центров,захвата на центрах захвата. Все эти процессы 

описываются единственным параметром с5~ . Оба параметра 

( <о , ос ) считаются постоянными. ^ имеет размерность 

см /сек и обычно интерпретируются как объем реакции под­

вижного дефекта (иди квазичастицы),раввый произведению 

сечения захвата (или рекомбинации) на путь проходимый в 

единицу времени; подвижный дефект рекомбинирует (или за­

хватывается), если в этом объеме найдутся другие взажмодей­

ствующие с ним дефекты. 
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Теория скоростей реакций, частный случаен которой 

является ( 3 . 4 ) , основана на следующих предположениях: 

­ используемые феноменологические параметры являются 

независящими от координат и времени постоянными; 

­ постоянная захвата (рекомбинации) связывается с 

газокинетическими представлениями о сечении захвата (реком­

бинации) и длине пробега. Сечение захвата, в свою очередь, 

связывается с представлениями о явном радиусе захвата 
(<ЗГв=ТГСв

г) ; 

­ физический смысл параметров не обсуждается в рамках 

феноменологической модели и поэтому величина этих параметров 

может быть определена только из более общей теории. 

Подобная теория имеет ограниченную область применимости, 

так как уравнения в полных производных с п о с т о я н ­

н ы м и параметрами неспособны описать эффекты, связанные 

с п р о с т р а н с т в е н н о й корреляцией дефектов; 

неявно предполагается равномерное распределение дефектов по 

объему. 

Зависимость параметров от времени в ( 3 . Ц ) может быть 

подучена, например, в теории диффузионно­контролируемых 

реакций (см.главу У, § I ) , основанной на уравнениях в 

ч а с т н ы х производных и учитывающей пространственные 

корреляции дефектов. 

Система уравнений ( 3 . ^ ) неспособна корректно описать 

процесс накопления Р , Н ­центров, в ходе которого про­
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исходит диффузия Н ­центров. Ясно, что скорость реакции 

в значительной степени зависит от скорости диффузионного 

олуждания Н ­центра, вероятности его встречи с другим 

И ­центром иди скоплением И ­центров. Последнее зависит 

от размеров и числа таких скоплений Н ­центров, что не 

может быть правильно учтено в предлагаемой авторами /97, 

98/ постановке задачи. 

Корректным способом описания обсуждавшихся выше 

процессов является система весьма сложных диффузионных 

уравнений (связанных с многочастичными функциями распреде­

ления ­ ср. /99/) или непосредственное моделирование этих 

процессов подобное /96/, но включающее брауновское блужда­

ние Н ­центров /ср. § 5 ) , 

6. Радиационное накопление дефектов в рамках модели, 

учитывающей туннелирование, до сих пор не рассматривалось. 

Соответствующие проблемы обсуждаются в § 5 . 

7. Затухание (отжиг) в приближении ЯРР(О) в твердом 

теле обычно рассматривается в рамках одной из двух моделей* 

7 . 1 . Зонная модель /73/ основана на системе в полных 

производных для макроскопических концентраций. Эта модель 

аналогична обсуждавшейся в п. 5 и неспособна учесть эффек­

ты, связанные с пространственной корреляцией дефектов. 

Недель была предложена для описания рекомбинации электро­

на (переходящего с локального состояния в зону проводимости,) 

с ионизированным активаторным центром. Поскольку зонный 
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электрон является состоянием всего кристалла и его коорди­

ната не определена, а длина пробега в идеальном кристалле 

бесконечна, то зонная модель является адекватным способом 

описание такой рекомбинации. 

7*2* ^гОТуюляная модель (гл. 1У в /73/) подробно 

обсуждается в главе У; здесь лишь заметим, что она приме­

нима £ другом предельном (по отношению к зонной модели) 

случае малой длины пробега дефекта или квазичастицы. 

3, Теория отжига радиационных дефектов, учитывающая 

юс диффузию и туниелирование, рассматривается в главе У. 

§ 5 » З а к л ю ч е н и е 

В заключение главы обсудим одну из важнейших моделей 

(6) кинетики накопления дефектов с учетом их диффузии, ло­

кализации, агрегатизации и туннельной рекомбинации. Эта 

весьма сложная задача может быть промоделирована аналогично 

модели 2 /96/ (см.гл. 1У), но с учетом броуновского блужда­

ния подвижных Н ­центров. Необходимость такого моделиро­

вания, в частности, связана с потребностью корректного уче­

та обсуждавшихся в п. 5 пространственных эффектов. Например, 

агрегатизация подвижных И ­центров в чистых кристаллах, 

видимо, является основной причиной накопления Р ­центров. 

моделирование позволит ответить на следующие давно по­

ставленные, но нерешенные вопросы: 
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меси, ­ среднее расстояние между примесными ионами. 

Модель позволит определить температурную зависимость вероят­

ности "выживания" Р ­центра вследствие захвата примесив 

его комплиментарного партнера. 

­ учв** каких вторичных реакций может описать темпера­

турную зависимость эффективности накопления Г ­центров 

в ЩЕК, содержащую спад при температурах дед окали зации 

И ­центров и рост в районе 100°К, каково влияние функции 

начального распределения в генетической паре на эту зави­

симость; 

» какова связь Формально определяемой по эффективности 
F 

накопления величина Jf^ry имеющей размерность энергии, 

с энергией активации диффузии И ­центров и другими пара­

метрами модели; 

­ как идет процесс образования агрегатов Н и F 

­центров. 

В случае активированных кристаллов в области не очень 

больших доз и для больших концентраций примеси, способной 

локализовать Н ­центры, можно воспользоваться следующей 

довольно простой частной моделью, включающей только три 

дефекта. ( I ) Рождается пара F , Н ­центров (с некоторой 

функцией начального распределения в паре), (2) F ­центр 

остается локализованным, а И диффундирует и в ходе блуж­

даний может идя (3) рекомбннировать с F ­центром ( с ве­

роятностью (2 .1) или (4) локализоваться на примеси. Эту 

локализацию можно учесть как захват Н ­центра на сфере 

са R R ­ ^'¡f , • , N ­ концентрация при­
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П А В А 17 

МОДЕЛИРОВАНИЕ КИНЕТИКИ НАКОШШШЯ 
ЛОКШЗСВАНШД. £(Н ЦЕНТРОВ / 96 / 

"Затратив достаточное количео­

тво усилий» всегда можно из 
бесконечного множества теорй 
выбрать удовлетворяющие конеч­

вщу множеству экспериментов". 

Бори 

В этой главе рассмотрена модель, описывающая накопление 

Р , И центров при гелиевой температуре, а при некоторых до­

полнительных, условиях ­ ж при. комнатной температуре. Модель 

развита на основе предложенного в предыдущей главе единого 

подхода к анализу процессов накопления и спада концентрации 

дефектов и имеет весьма общий характер. На основе единствен­

ной обратной реакции ­ туннельной рекомбинации ­ оказывается 

возможным объяснить множество не интерпретированных до сих 

пор экспериментальных фактов (гл. 3 , § I ) . 

§ I . Выбранная модель 

Перечислим и кратко обсудим исходные предложения, положен­

ные в основу модели и основанные на рассмотренных в предыдущей 
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главе представлениях о процессе дефект образования. 

1. В анионной подрешетке с постоянной скоростью 

о( пар/сек см* 3 возникают пары локализованных пространствен­

но хорошо разделенных Р , U центров. Каждый центр занимает 

Один узел решетки. Движение "горячего" атома галогена до лока­

лизации в форме И центра не рассматривается. 

2 . Центры каждого сорта ( Р , И ) равновероятно могут 

появиться в любой точке рассматриваемого объема V . т . е . 

одночастичные функции распределения (см.гл. 2« § 2.) 

M^tO}- Цц(ч,о ±. Это соответствует равномерному воз­

буждению кристалла, т . е . рентгеновскому или ультрафиолетовому 

облучению. Парная (двухчастичная) функция распределения также 

выбрана соответствующей хаотическому распределению дефектов 

^ ^ ( * Г /0 )= ± ; нет корреляции в генетических парах. Таким 

образом, для любого центра его генетический партнер ничем 

(кроме времени появления) не выделяется из других центров 

того же сорта. В реальном эксперименте / 9f /9г / наблюдается 

корреляция Р , М центров в генетической паре. Корреляции 

в генетических парах, однако, не смогут дать качественно но­

вых эффектов в рамках нашей модели, а если концентрация де­

фектов достаточно велика, чтобы среднее расстояние между 

генетическими параш было порядка среднего расстояния внутри 

пары, то корреляция теряет смысл. (Это имеет место при кон­

центрациях порядка Ю * ^ ­ ю 1 9 центров/см^). В рамках насто­

ящей модели специально не деляется никаких корреляций центров 

в первичном акте дефектообразования, поэтому если какие­либо 

корреляции появляются, они обусловлены ВТОРИЧНЫМ процессом 

туннельной рекомбинации. 
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3 . Из (2Л следует, что вероятность любой произвольно 

выбираемой паре центров ^ -И^^ С'/]= ­ / / 2 • Л/ , N — 

число пар в объеме V в момент -Ь) прожить Т секунд 

В частности это относится к генетическим парам ^ Р,­ ­ И( ^ -

при этом явно использовано отсутствие корреляции внутри 

генетических пар. Вероятность некоторому центру (например, 

Рг, прожить Т секунд есть вероятность прожить 

<Х секунд в с е м возможным парам \ ^ £к=1» • ­ • Ч) 

центров разного сорта, одним из которых является Р . 

Уничтожение центра ^ означает одновременное разрушение 

N таких пар. Из основ теории вероятности (вероятность 

реализации набора событий) вероятность центру Рс про­

жить т секунд 
м ы 

Рлг)= П Р^сг)­ П ^ ) ) ­ { 4 . 1 ) 
£ » 1 16 = 1 , ь 

4. Рассматривается Марковский процесс: вероятность лю­

бому центру прожить Т секунд, начиная с данного момента, не 

зависит от его предыстории ( т . е . времени, прешедшего с момен­

та рождения). Поэтому в момент появления очередной генетичес­

кой пары все центры можно заново перенумеровать не интересуясь 

их "прошлым". 
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§ 2. Машинное моделирование 

Аналитическое рассмотрение предложенной модели весьма 

сложно и поэтому было выполнено машинное моделирование. 

Процесс накопления Р , Н центров моделировался в 
о 

кубе \У0 = 92а х 92а х 92а (а = 5А). Объем этого куба со­

ответствует 100 парам Р , М центров при макроскопической 

концентрации 10*** сы~^. Такое число пар достаточно для ста­

тистики* но в то же время не требует чрезмерно много машин­

ного времени* Параметры закона вероятности рекомбинации выб­

раны: М0 в Ю 6 сек, Т & * 0,8а /60/, Выбор значений 

параметров не влияет на к а ч е с т в е н н ы е резуль­

таты моделирования* 

Процесс накопления радиационных дефектов представляет­

ся в виде поочередного появления генетических пар центров 

через равные интервалы времени тг ~ л ( иУ0 и за­

тухания в течение Т секунд до появления следующей пары* 

Программа ЭВМ состоит из большого цикла, содержащего 

следующие операции. 

I* Появление очередной пары Р , Н центров* Каждый 

центр характеризуется тремя декартовыми координатами 

случайное число 

^ (1 ,1000) , [_ ] ­ обозначает целую часть действительного 

числа* 

2* После появления очередной пары центров тг секунд 

длится затухание,в течение которого часть центров может 
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исчезнуть вследствие туннельной рекомбинации. Последний 

процесс учитывается следующим образом. 

Согласно ( 4 . 1 ) , для каждого центра СЪ>Н]/ # * № г - - Ы ) 

вычисляется вероятность прожить Т секунд до появления 

следущей пары центров. (Для сокращения вычислительного 

времени для каждого центра (скажем, ? г ) учитывались только 

те центры противоположного сорта для которых 

^ т , е * вероятность рекомбинировать за время 

Т превышает Ц&. (Это соответствует ^^4 I* пост.ре­

шетки при Ж Ю 1 6 С М " 3 с е к " 1 ) . 

Во время затухания, длящегося т секунд, часть цент­

ров пропадает, т . е . нам надо перевести вероятностное описа­

ние на язык случайных событий. Полагается, что некоторый 

центр "переживает'* эти х. секунд, если 

Р; ­ %\ ^ о/ где ­ определенная по (4 .1 ) вероятность 

выжить, | 4­ ­ случайное число е £ 0,1 3 . В противном 

( р­ <с % I ) случае центр пропадает. Эта процедура вы­

полняется н е з а в и с и м о для всех Р и Н центров 

после каждого периода т , поэтому некоторому пропадащему 

центру яв^о не сопоставляется пропадающий партнер другого 

типа (например, олижайпшй центр). Однако, если существует 

пара близких ^ , И центров, то вероятность исчезнуть 

обоим центрам согласно (4 .1 ) велика, т . е . с большой (но не 

100%) вероятностью такая пара исчезнет. 

В конце каждого цикла, длящегося секунд, пропадает 

равное число Е , М центров. Они "забываются" ЭШ и после 
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появления новой генетической пары все центры перенумеровы­

ваются снова и цикл повторяется, не учитывая предысторию 

существующих центров. Именно эдесь существенно использует­

ся то, что процесс ­ марковский. 

В ходе моделирования мы оперируем только координатами 

ффствующих центров. Благодаря отсутствию диффузии эти 

координаты неизменны. Анализируя координаты "выживающих" 

центров можно сделать заключение об их пространстве иной 

корреляции (см.ниже), а общее число центров в кубе деленное 

на его объем дает макроскопическую концентрацию, откуда 

определяется и кривая накопления. 

• • в о оценить, что выбранный объем куба достаточно ве­

лик, чтобы пренебречь тем, что центры появляющиеся около 

его граней находятся в неравноправных условиях с центрами, 

близкими к середине куба. 

$ 3. Подученные результаты и обсуждение 

Приведем результаты моделирования и сравним их с пере­

численными в § 1 , гл. 3 экспериментальными фактами. Хотя 

модель предложена для описания процессов при гелиевых темпе­

ратурах, она полагается ограниченно применимой и в области 

тгямиятннтг температур при дополнительных условиях: ( I ) темпе­

ратура достаточно велика, чтобы Н центры быстро диффунди­

ровали и (2) концентрация примеси достаточно велика, чтобы 

эти диффундирующие И центра ­ за время малое по сравнению 



с Чг ­ захватывались примесью, образуй М Л центры/и 

доля И центров, рекомбинировавших с Г в ходе диф¬ 

фузии была пренебрежительно мала, В такой ситуации острая 

локализация И центров аналогична их автолокализации при 

гелиевых температурах. 

4 , 3 . 1 . Кривая накопления 

На рис* Л 9 приведена кривая накопления Р » М цент­

ров при двух различных скоростях и создания первичных ра­

диационных дефектов. Скорость о1 « 10*^ см" 3 сек"* по по­

рядку величины соответствует неинтенсивному, например, 

рентгеновскому возбуждению, тогда как ^ = 1 0 * 9 см" 4 3 сек" 1 

­ интенсивному возбуждению (например, электронным пучком). 

Как видно, до 10*^ см* 3 концентрация накопленных цент­

ров растет пршорциенально дозе ( оС х время). Выше этой 

концентрации скорость накопления, дг^±) ' уменьшает­

ся из­за значительного эффекта туннельной рекомбинации в 

достаточно плотной смеси центров. Для меньших оС уменьше­

ние скорости начинается при меньших концентрациях из­за то­

го, что возрастание времени ^ ^ ^1 ы. между появлением 

очередной пары центров приводит к увеличению вероятности ре­

комбинации существующих центров (см. ( 4 * 1 ) ) . Это заключение 

хшрешо согласуется с экспериментальными кривыми накопления 

при гелиевых / ^ / и комнатных / / температурах 
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Смоделированная кривая накопления.до 
концентрация дефектов - 10 см"^. 
а - отсутствие рекомбинации, 
6,9 соответствуют накоплению с^учетоы 
туннелирования при оС = 10 и 10 сек , " 1 " 
с м - 3 , соответственно. 



Р и с • \ 6 . Экспериментальные кривые 
накопления Р центров при 
температуре яидкого гелия/??/. 

А. В, С,} - соответствуют уменьшению 
интенсивности облучения. 
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Рас. 17 Злиисшюсть й>, пи и мпнокршм аллах 
от времени облучения протонами с. цяепгией 2,7 Мав 
(концентрация Р цемтроо вычислялась ло скоррек­
тированному согласпо (*, 9) коэффициенту погло­
щения в МАКСИМУМЕ /­полосы: К> К,... „ 
— 0.65 Интенсивность иучкя протоново/! 0,7оГ 
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Из­за необходимости весьма значительного вычислитель­

ного времени моделирование не доведено до стадии насыщения 

и спада тблщлпщхая на экспериментальной кривой накопле­

ния ( р и с . ^ ) . 

Однако» кажется вполне естественным, что указанное 

более равнее уменьшение скорости накопления при меньших <А 

приведет к меньшим значениям максимально накапливаемой 

концентрации в области насыщения ­ в соответствии с наблю­

даемыми дпттмии (рве* 16 ) . Как было отмечено в ст. 3 7 в 

рамках существующих моделей 1.2) кривая накопления 

зависит только от дозы и не зависит от оС (при постоянной 

дозе) . Физический смысл предсказанного насыщения и спада 

обсудим в 4 . 3 . 3 . 

Только половина созданных центров •выживает" при на­

копленной концентрации 10^ 8 см™3 при d = I 0 1 9 см" 3 сек" 1 

и треть центров ­ при U ­ I 0 1 6 сек" 1 с м " 3 . Первая оценка 

формально находится в отличном согласии с экспериментальны¬ 

ми данными /91 / по возбуждению электронным пучком. Однако, 

в этих же экспериментах отмечена значительная парная корре­

ляция рекомяшняухврх Р , Н центров, Б нашей модели 

корреляция не учтена; ясно, что ее учет приведет к увели­

чению полученной оценки. С другой стороны, выбранная на ос­

нове /60/ в моделировании величина Т& возможно завышена 

(ср. / 5Ц / ) , что может компенсировать отсутствие корреля­

ции и приводит к полному согласию с экспериментом. 

Моделирование также показывает, что центры рекомбини­

руют, как правило, не в генетических парах; для рекомбина­



цжж в генетических парах не превышает несколько процентов. 

Это очевидное следствие принятого отсутствия парней корре­

ляции. Ее учет должен привести к значительному увеличению 

этой величины (ср. /юо / ) . Поскольку каждая рекомбинирую­

щая пара F , И центров превращается в пару oi, Г у 

из рис. 4$ ясно, что отношение |г растет с дозой 

и с уменьшением d при той же дозе, что действительно 

отмечено во многих работах /7­4, io- 8Z /. 

4 . 3 . 2 . Пространственные корреляции центров 

Особый интерес представляет анализ пространственного 

распределения дефектов и взаимной корреляции центров в хо­

де кинетики накопления. 

Напомним, что центры появляются равновероятно в лю­

бом свободном узле анионной подрешетки и не коррелированы 

в парах в первичном акте дефектообразования. 

Поэтому пространственные корреляции центров могут по­

явиться т о л ь к о благодаря вторичному процессу 

туннельной рекомбинации. 

На рис. ^ приведена проекция на плоскость ^ = 0 

координат Р , М центров из слоя ^ = 30 • 60 пост, 

решетки при накопленной концентрации 1 0 * 8 с м " 3 , Ы~ = 

= 10 см сек . Хорошо видно неравномерное распределе­

ние центров по объему. 
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Рже» Л°) представляет плотность вероятностн вайтж 

б л и ж а й ш и й Р жлж И центр на расстоянии 'е 

от данного, помещенного в начало координат. Поскольку в 

начале координат может также быть Р или Н центр, воз­

можно четыре функции парного распределения: Р ­ Р , 

Р ­ Н , Й ­ Р , Н ­ Ц . Так как в рамках нашей модели 

Р , И центры неразличимы (и мы можем поменять их обоз­

начения) , то Г 1 ­ ^ ^ М ­ И 9 р ­ И = М ­ Р и мы име­

ем две двухчастичные функции распределения: для центров 

одного ( Р ­ Р ) и разного ( Р ­ Н ) сорта. Кривая со­

ответствует парным распределениям при концентрации 10*® см" 3 

накоплению центров п р и о т с у т с т в и и туннель­

ной рекомбинации. Среднее расстояние ^ хорошо соответ­

ствует среднему в хаотической смеси частиц при суммарной 

концентрации N / ~И /: г ­ • 3 °Д^.­ • Естественно» что 2. 
м 

парного распределения неразличимы: Р ­ Н н М ­ Р 

(поскольку разные типы центров различимы только из­за ве­

роятности туннелирования). 

Учет туннелирования приводит к р а з д е л е н и ю 

парных функций распределения центров одного и разного ти­

нов. Функция распределения центров одного типа^ сдвинута 

в сторону меньших,по сравнению с хаотическим распределением, 

расстояний» что можно интерпретировать как скопление центров 

одного сорта в рыхлые скопления (агрегаты). Функция распре­

деления центров разного сорта (в) сдвинута в сторону 

б о л ь ш и х Т ­ п о сравнению с хаотическим ­ и отлич­

на от нуля только при ^ ^ 10 постоянных решетки ­ на 

|:г,<1г.|'. 



г, а 

Р и с . 1 9 . Плотности вероятности найти ближайший 
дефект на расстоянии X. от данного: 

а - отсутствие рекомбинации, функции 
распределения Р - И а Р * Р ; 
б - Функции распределения Р - Р = Н - Н , 
получающиеся в результате туннелирования, 
в - фднкции распределения Р - И =: Н - Р, 
получающиеся в результате туннелирования. 
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меньших расстояниях происходит эффективная туннельная 

рекомбинация. Поэтому рыхлые агрегаты, содержащие центры 

разного сорта разделены взаимными расстояниями не менее 

На рис, 20 приведена другая функция распределения ­

плотность вероятности найти центр того же сорта, что и 

помещенный в начало координат, на расстоянии Ъ в едини­

доже Р ( Н ) центров в сферическом слое радиуса / г и 

толщиной Л 1г. (Величина последней выбиралась достаточно 

большой, чтобы в сферическом слое было достаточно много 

центров для статистики, но достаточно малой, чтобы опреде­

ляемая функция распределения не получилась очень сглажен­

ной). Полученная одночаст«1ная функция распределения усред­

нялась по всем центрам помещаемым в начало координат. 

В случае хаотического распределения [ %) = пост, 

не зависящая от X . В свою очередь, усреднение по всем 

частицам в случае их хаотического распределения по объему 

дало бы постоянную даже в случае, если бы 1'| (Т) не 

было постоянной. Конечные размеры области обусловливают 

слабый спад 1| (Ч) с ростом к (см.рис. ZO ) из­за 

того, что для центров находящихся вблизи грани куба отсут­

ствует часть центров на расстоянии ^ превышающем расстоя­

ние до грани. 

Из рис. 2.0 видна п е р и о д и ч е с к а я струк­

тура одночастичной функции распределения. Расстояние между 

максимумами кол окол ообразных кривых можно интерпретировать 

10 постоянных решетки (50 £)• 



О 2С 30 40 
г, а 

Р ж е , 2.0 . Плотность вероятности 
найти центры того же сорта на 
расстоянии % в единичном 
объеме, Пуктиром показано 

распределение при отсутствии 
рекомбинации. 
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как расстояние между центрами агрегатов одного сорта 

( — 15 пост.решетки), а половине этого расстояния сопо­

ставил диаметр агрегата другого типа. Итак, можно грубо 

оценить размер рыхлого агрегата и межагрегатное расстоя­

ние как 10 пост.решетки (50 ? ) (в случае, когда выживает 

1/3 центров). 

Создание агрегатов объясняет возможность накопления 

макроскопических концентраций Р центров даже при гелие­

вых температурах, превышающих 10* 9 см" 3 ЦА^О/. в случае 

хаотического распределения центров по объему среднее рас­

стояние между ними (в том числе между Р и Н центрами) 

составит при концентрации 10* э см" 3 25 £ , тогда как по 

оценке,сделанной выше, р • ^ центры эффективно тунве­

лируюг уже на расстояниях 50 &*. При создании же агрегатов 

высокая макроскопическая концентрация обусловлена л о ­

к а л ь н о й плотностью центров в агрегате, превышаю¬ 

щей макроскопическую на несколько порядков. 

4 .3*3. Образование агрегатов 

Кратко и очень схематично обсудим возможную кинетику 

образования агрегата. Рассмотрим новосозданный Н центр 

(рис. ЪЛ , б ) . Если он появляется вблизи Р центра, их 

туннельная рекомбинация происходит с большой вероятностью 

(фиг. с­ ) % а если он появляется около другого Н центра 

(не имеющего поблизости V центра), такая коррелированная 



о о 

о < > 4 — ­ о 

о 

С1 « ­ о о о 

Р и с 2л • Схематическая модель появления 
кластера. 

а ­ расстояние между разношлешшг.щ 
центрами превышает ­ЭРГ(г), 
(>­ появление пары новых центров, 
с ­ их рекомбинация с существующими 

центрами, 
с1­ попадание в область одноименных 

центров не вызывает туннелирования 
и способствует агрегатизации. 
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но, что для парных центров в случае хаотического (Пуассонов­

ского) распре деле ния много меньше оценки выполненной на ос­

нове моделирования* 

Парные агрегатные центры при гелиевой температуре , 

видимо, появляются из­за двух процессов: 

­ \ 

дара двух W центров имеет большие шансы "выжить »( фиг. ¿ 0 . 

Еще большие шансы выжить имеет система трех H центров. 

Стабильность такого образования но отношению к появлению 

F центра растет с ростом числа центров в скоплении. С 

ростом дозы и уменьшением доли "выживших" центров 

( ^ вдут два процесса: I ) формирование границ 

рыхлого агрегата центров одного сорта, 2) рост числа пар­

ных, тройных и т . д . центров в скоплении. При больших мак­

роскопических концентрациях центров рыхлые агрегаты пре­

вращаются в плотные кластеры, а затем коллоиды. 

В ходе формирования рыхлого агрегата скорость накоп­

ленжя т т г З л падает, так как, грубо говоря, выхи­

вают только те центры, которые при рождении падают в агре­

гат своего типа. Вероятность этого же попадания пропорцио­

нальна доле объема, занимаемого агрегатами данного сорта, 

к общему объему и резко уменьшается с уменьшением и уплот¬ 

нением агрегатов В рыхлом агрегате существует^количество 

парных arperaiHHXцентров ( F ¿ , И г ) , Долю парных агре­

гатных ( ~ 3#)среди всех центров можно оценить из рис. 49 

­ это не что иное, как вероятность найти центр того же сор¬ 

та на достоян» Ц пост.решетя. Из этого «е рис. шд­
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1) захват горячего атома галогена М центром в ходе 

п е р в и ч н о г о процесса дефектообразованзш / /» 

2) вероятность двух М ( Р ) центров ­ случайно оказав­

шимися бдижайпшми соседями ­ выжить в результате в т о ­

р и ч н о г о процесса больше, чем в случае двух изоли­

рованных центров (настоящая модель). Первый процесс, видимо, 

стимулирует второй. 

При достаточно больших дозах экспериментальная кривая 

накопления демонстрирует насыщение и спад концентрации 

центров (рис1б ) . В терминах настоящей модели это логично 

можно объяснить превращением рыхлых агрегатов в плотные 

коллоиды: новый центр (напр., Н ) или рекомбинирует, или 

становится ближайшим соседом уже существующего в агрегате 

Н центра, образуя Н 2 Центр (при этом пропадает д в а 

единичных центра» что и дает спад). Такое объяснение связы­

вает область спала одиночных Н { Е) центров с ростом чис­

ла парных центров ( *\ , ) (и, вообще говоря, более 

сложных агрегатов центров). Такая связь действительно наблю­

далась как при гелиевых / %1 /, так и комнатных I % I 

температурах. Это объяснение спада концентрации очевидно 

справедливо при любых источниках возбуждения (ср. / 11- /)• 



4 , 3 . 4 . З а к л ю ч е н и е 

Из вышесказанного видно, что предложенная модель, 

основанная на туннельной рекомбинации, объясняет многие 

характерные экспериментальные данные по кинетике накоп­

ления центров при гелиевых и даже комнатных темпера­

турах (гл. 3 , § I ) . Эти свойства не могут быть объяснены 

в рамках ранее предложенных моделей накопления (гл. 3 , 

§ 4 ) . 

Предложенная модель не претендует на объяснение 

в с е х известных экспериментальных фактов. Особенно 

это относится к области комнатных температур, где на ки­

нетику накопления влияет, в частности, концентрация в 

пространственное распределение дорадиационных дефектов, 

способных захватить подвижные И центры. Этот захват 

обусловливает необъяснимое моделью специфическое поведе­

ние начальных стадий кривой накопления / 7­4 /, Однако 

при накоплении достаточно большой концентрации Р центров 

согласно нашей модели должна начаться их туннельная реком­

бинация с И центрами, локализованными на дефектах. 

§ 4. Нерешенные проблемы 

Б заключение главы кратко перечислим пока нерасмотрен­

ные в рамках предложенной модели проблемы. 
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1 . Из­за необходимости большого вычислительного вре­

мени в настоящее время моделирование не выполнено до ста­

дии насыщения и последующего спада на кривой накопления. 

Можно ожидать, что получатся кривые накопления Р , Р, 

центров аналогичные приведенным на рис. 47­ . Возможно, 

что при больших дозах появится новая стадия спада концен­

трации парных агрегате» ( Р г , Н г ) центров за счет рос­

та ^ • * Неясно изменение размеров агрегатов с ростом 

дозы облучения. 

2 . Не выполнено моделирование с учетом пространствен­

ной корреляции центров в генетической паре. Такая корреля­

ция» повидимому» не приведет в качественно новым эффектам, 

но уменьшит скорость накопления — • 

3 . В предложенной модификации модели Р , И центры 

равноправны (вследствие неучета движения "горячего" атома 

галогена до локализации в форме И центра) и образует агре­

гаты равного размера. Однако, в ходе этого движения, как 

было сказано, могут образовываться не только И центры, но 

и идти, указанные в гл. 3 , § 3 реакции, стимулирующие 

создание скоплений Н центров и разрушение скоплений Р 

центров. Существенно проследить влияние последних на процесс 

накопления дефектов и образование агрегатов Н , Р центров. 

4. Из приведенных выше (гл. 3 , § 4 ) общих соображений 

можно ожидать появления агрегатов и при вероятности реком­

бинации заданной в приближении явного радиуса рекомбинации. 

Представляет интерес промоделировать кинетику накопления 



в этой приближении и надежно подтвердить предсказание 

возможности появления агрегатов, 

5 , Изучение закона затухания интенсивности рекомбина­

ции может обнаружить характерные для агрегатов особенности 

и тем самым дать способ их идентификации ( т . е . модели в 

рис. 141В ) по экспериментальным данным. Как было сказано, 

не исключено появление агрегатов при затухании первоначаль­

но хаотической смеси 1­ , Я центров в случае их большой 

концентрации. 

Рассмотрение перечисленных задач представляет значи­

тельный интерес для прогресса наших представлений о процес­

следований. 
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Г Л А В А 7 

ТЕСНЕ ДОВИУЭИСШОЧСОШРСУШШШЙ 

. . . И каждый шаг вал ч 

гибелью грозят. 
Пушнин 

И тот, кто с песней по 
жизни шагает, тот никогда 
и нигде не пропадет! 

Дебедев­Хумяч 

В настоящей Ежжве развивается теория инффузионно­контро­

лируемои т у н н е л ь н о й рекяиоинацжи (ДКГР ­ модель 

8 согласно предложеннай в главе В класса$ишацин). Последняя ­

в отличие от теории днффувнонно­кадтродируемнх реакций, осно­

ванной на приближения ЯРР(0{ ­ учитывает вероятность осущест­

вления с м н о ж е с т в а расстояний туннельной рекомби­

нации диффундирующих (одного н обоих) пространственно разде­

ленных дефектов. Теория применима, в частности: 

а) в ионных кристаллах в случае туннельной рекомбинации 

медленно движущихся дырочных ( Н , \/̂  ) центров о локализо­

б) в дегированных полупроводниках при туннельной реком­

бинации электрона, движущегося туннельными прыжками по локаль­
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жыя примесным состояниям в запрещенной зоне (гл. I , § 2 . ) , 

е локализованной на акцепторе дыркой» 

Поскольку длина пробега в этих случаях мала (порядка 

постоянной решетки в случае (а) и нескольких в случае ( б ) ) , 

процесс описывается диффузионными ужравяениями с н е ­

р а е с м а т р и в а в о ж м о я до сих пор рекомбина­

ционнш членом. 

Как уже было сказано в главе •, фмзжческая с у т ь 
туннельного механизма рекомбинации не зависит от внешних 

условнй (в частности, температуры), но в е р о я т н о с т ь 

акта туннеяироваяия существенно зависит от расстояния между 

дефектами, поэтому процесс диффузии с т и м у л и р у е т 
мффевтявнооть туннельной рекомбинации. 

( 
5 I . Диффузионная я зонная модели рекомбинацноя­

г яого процесса 

Как уже отмечалось в третьей главе, зонная в диффузион­

ная модели являются двумя различными способами описания ре­

Ммммвационных явлений в твердом теле. Зонная модель приме­

ммма. когда рекомбияирующая квазичастица (например, электрон) 

"домазана" по кристаллу. Модель неспособна детально описать 

ее движение и параметрами модели являются сечения захвата 

<В1мянвммшшн), м а к р о с к о п и ч е с к и е концен­

трации дефектов, частотные факторе я энергии активации ло­
кальных состояний порожденных дефектами. Таким образом, она 
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не способна описать п р о с т р а н с т в е н н ы е 
эффекты* связанные о м и к р о с к о п и ч е с к о й 
концентрацией, в частности учесть пространственну в корре— 

JMHMHI дефектов (например, в гннетических парах ­ ср. гл. 
2 ) В вписать их движение и мономолекудярнне реакции в 

твердом теле^ Последними возможностями и обладает д и ф ­

ф у з и о н н а я м о д е л ь * 
Теория диффузисмя©̂ контролируемых реакций (ДКР), осно­

ванная на приближении явного раднуоа рекомбинации (ЯРР(О) ­
см. гл. I, § 2 ) , развита в основополагающих работах В.В.Ан¬ 
тонова­Роман овского /^Аол / в Т.Вэйта / ^ / . В дальней­

шем зга теория разрабатывалась В.В.Антоновым­Романовским 

/102 /$ В.1.Вни*цкнм с сотрудниками, СХ.Каляинем / -1°3> /, 
нинмвйнбергом /лоц / ж другими авторами. Теория ДКР приме­
мнвд к иосдедоваиию нирокого круга явлений, связанных с ре­
тШттЛ я аннигиляцией радиаяиожнях дефектов Щ/9 

туиавшем флюоресценции возбужденных молекул в растворе, 

оазвадучатегьной передачей анергии A<*v/» участием диффун­
дирующих центров в сцинтилляциях / % химическими реакциями 
в тренах частиц /Ю4/ в т.д. 

Сравнительно недавно стало ясно» что туннельный махн— 
НН8М рекомбинации медленно диффундирующего дефекта (мня ква­
«частицы) требует отхода от условия явного радиуса рекомби­
нации. Впервые на это обратил внимание А.А.1вялитнс, выпол­
нивший моделирование процесса диффузии о учетом тушелирана­
вия на ЭШ н предлоннввнй некоторые псшувачественные оценив 
получающегося радиуса рекомбинации /6,7- /• В настоящей 
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работе развивается более детальная ж количественная тео­
рия двффузионно­кштролируемой туннельной рекомбинация* 

Дня упрощения дальнейшего сравнения теорий ДКР и ДКТР 
кратко перечислим в следующем параграфе основные резуль­

таты первой* Полагая, что концентрации дефектов невелики, 

будем рассматривать далее только парное взаимодействие 

дефектов. Используем терминологию функций распределения 

Вэйта / 9 4 / (несколько отличную от / 73 / ) • 

§ 2» Теория днффузжонно­контролируеыых реакций 

5 * 2 * 1 . Отсутствие электростатического взаимодействия 

диффузионное уравнение для двухчастичной (парной) функц 

распределения (см.гл. I , § г ) имеет вид 

Начальное и граничное условия: функция начального рас­

пределения 

1 1 1 л. 
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(5.6) 

Обычно предполагается /?з t 9Ц/% что двухчастичную 
распределения можно представить в виде произведе­

ния радиальной функции распределили (FKP) £ М я вре­
менная: части ТШ 

Используя условие суперпозиции ­ партнеры не 
коррелжроваян на большой расстоянии ­ инеем 

НльС0*'* Ь ца Ш И в Ш, (5.3) 
Ча Ш ­ одночастичяая функция распределения ­ вероятность 

миВти частицу А в объеме реакции V в момент х . (Б слу­
чае аисамбжя пар она имеет смысл концентрации частиц). 

Налагая условие A Í t ) - * 1 , , имеем (ср.та. 4 
• /??/>. 

В случае хаотического (равновероятного) начального 
распределения в паре U(o)= ±ш имеем радиальную дикцию 
распределения г _ % 

а через достаточно большое время и^€^ РФ?5 

± ­ ^ > (5.56) 
изображенную на рис. ZZ?(\ 

При зтон константа скорости рекомбинации k i-i), 
определяемая уравнением 
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Z Z . Радиальная функция распределения, 
а­ дигМузионно­ контролируемая 

рекомбинация» 94 /, 
б ­ диффузионно­ котггролируеглая 

туннельная рекомбинация, 
d ^ А-ЛО, 2 ­ too, Ъ-Ц - 1сЛ 
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/ 

к ю ­ « г л . * ^ + й г Г ­ 5 ' 7 а ) 

Видно, что через переходное время ~(Ь — устанавливает¬ 
ся оим̂ еиввимЧ реви* ревхи1бннации о к независящий от 
времени: 

/1' 

В случае териоактивацнонного механизма диффузии 

6 = а, «*|>{­ |*|, (6,8) 
где х 0 * шхггоянвая, ­ энергия активации дмффузжв, 
Т • температура. 

Формально к (4­) **­ при 4 О . Это обусловлено 
бесконечным градиентом функции начального распределения в 
точка Ч'^о ( в чем легко убедиться, выбрав другое на­
чальное условие, например. Що)- ± . 2 7 0 ; 

5.2.2. Учет кулоновского ••яииадяП!лип 

В случае алектростатического вяаимодвйствия, используя 
представление об устанавливающемся через достаточно большое 
намая стационарном процессе рекомбинации (и, сдедаиавадьно, 
игнорируя функцию начального распределения (вР) частиц в 
паре) получается константа скорости реакции, аналогичная 
(5.76) , где *с© следует аааивнкь на э ф ф е к т и в н ы й 
радиус реиомонвацнн 



где ~ потетдадьяая аяерпя взаимодействия. 
В случае кулоновского взаимодействия 

(5 .10) 

где ^ , ^ * заряди взаимодействувднх частиц, ̂  ­

расстояние гниду шве» £ ­ низкочастотная диэлектрическая 
достоянная. 

Представляя (5*10 в (5*9), имеем{ ср. также /%/ ) 

\<ъ-" 1 2 » : "* < б ­ п > 
е£*Тг° ­ 1 

В случае | е ) А 1 6 | ^> е^Т Г о «шеи для . два 

( ^ д » различного знака) 

Г + ­ П а ^ | №( <Л.Д (5 .12) 

б) оттаскивание { На • % ~ «даого 8иака) 

т - _ е}*^±-^(-ъъ/вкТуьу (5 .13) 

Очевидно, что " 

вели же Ц^Лк |«г^(^Т|­0# то нулонояским взаимодействием 
пренебречь и по определении» ^ = 1 о 

Итак, согласно теории ДКР. отношение ч ^ / ^ о ^ т 

у м е н ь ш а е т с я с ростом Т 
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§ 3. Теория диффузионно­конт; 

работа / 99 /, где на 

передачи диф^гндирущим эксатовом энергий активатор¬ 

' вероятность процесса (и данной случае ­ пе­

~% щ
 9 hn ш 3 , 4 , 5 ; способ 

в этом случае. 

по 

ров, вероятность процесса при этом зависят a t рвсстоя­

(см. ( 2 . 1 ) ) Ы(ч)~Ы&Щ(~ В §$ 3 ,4 
результаты в сравнив их о теорией ДКР, 

пршевямость теории ДКГР в случае ^ в § 5 обсудим 

в ШГК. 

5,3« I . Постановка задачи 

А и В, 
Рассмотри» следуицую модель: ( I ) в исходный 

"i « О в объеме V находятся две частицы 

(0 ) плотность вероятности найти каждую частицу в 

точке объема V ив зависит от коориивят» (Ш) 

Фундируют о вовЗДициентамн диффузии ш 1 в 

во , (1У) обе частицы одновременно исчезают с 

W0*yŗ> ( - | ^ J ( b единицу времени), (У) задача сферически 
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неценна, т.е. решение не зависят от угловых переменных. 
(Случай системы частиц обсужден в 5 . 4 . ) . Поскольку иА/Ц& 

не зависят от координат, двухчастичная функция зависит 
только ат расстояния нанду частицами К д ь ^ , ^ \г№аь1ъ4)-

Рассматривается процесс м и к р о с к о п и ч е с к о й 
диффузии: макроскопические концентрации дефектов постоянны 
во всем объеме. 

Внаи11П1111п ДёР во времени описывается уравнением (ср. 

Напомним, что вероятность найти пару А, В при любам 
расстоянии партнеров друг от друга в момент ~Ь в объеме V 

Р А Ь М ­ Р Д ( ^ ^М-^и^(^) (5.15) 

Ид(£У вероятность найти частицу А (аналогично £ ). 
Скорость изменения вероятности обнаружить пару А, В полу­
чаем подстановкой (5,14) в продифференцированное уравнение 
($•15), учиюдая, что поток на бесконечности равен нулю: 

* * • с — т/у 

5*3.2. Выбор начальных в грааатмт условий 

\&я%ЦА1(7(0) = Ц0(Х),тв ^с(г) задано, (5,17) 
<\лА% 1х,-Ь) «црвдаемо при ^=о, (5.18) 

В чаанвш случае хаотического расдределеияд 1*0(1)= ±. 
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*чмгывая, что каждый партнер занимает конечную область 

ридкуоа ^ Tg, щ можно было бы наложить условие 1*аъ(ъШ0 

дня t ¿ ч & См важней* решение в области Т >7g ) . но 

ате аатрудняет решение я* жен будет показано в следующем 

пункте, мало изменит результат» 

5*3* 3* Квазистационарвое ц̂ ееЛя имение 

Предположим наличие двух существенно различных масшта­

бов времени: именно, характерное время изменения одночасткч­

ных функций ( ) много больше характерного времени измене­

иия двухчастичных функций ( т 2 ) . Иначе говоря, полагаем, 

что спустя время Тъ » распределение частиц А, В по вза­

имным расстояниям при ^ л Р н т ^ значениях одночастичных 

функций манко считать стационарным. Таким образом, двухчас­

тичная функция распределения оказывается зависящей от вре­

инмш жав параметра только через зависимость от времени од­

ночаотнчннх функций* •Мимо оценить ^ как ~ , где к 

­ характерный размер задачи* (В случае ЯРР роль R играет 
т° i ч е р е з ~ оеж влиянием члена, зависящего от начальна! 
функции распределения, на константу реакция к можно пре­
небречя). 

Таням образом, будем искать решение задачи в предлагав­

мам нааяистат шонарном вмиолимиш в виде 
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Аналогично сказанному о ДКР (§ 2), предполагаем 

Б квдзястятдаонарком приближении не рассматривается 

процесс установления стационарного пространственного рас­

пределения ( т . е . времена меньше Хъ ) . 

Приближенное решение уравнения (5 .14) в виде произве­

дения (5 .19) р^©г,' как было оказано, использовалось 

и работах / ?*, $4 /, строго математическое обоснование это­

го приема для ДКТР дано в приложении 2. 

Итак, для радиальной функции распределения (РФР) 

имеем стационарное уравнение диффузии 

Решение уравнения (5*20) при условиях (5*18) я £ ( т } + 1 , ъ ^ 

имеет вид 

левого ранга. ¿^1*^ ^ , г ^ е Вид для ­

разных о1 приведен на рисунке 22 .6. 

Для больших 1 ^£ вторим слагаемый вС5.21)можно 

пренебречь» а в области насыщения воспользоваться асимпто­

тикой для \С0 (~г) ври 2 >̂ о • 

Тогда . ^¿1 

5.20 

* - 1 
J 

­ 1 ­ 1 л г г у (5.22) 
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­ e / С ­ постоянная Эйлера. 

При болышвх oL можно пренебречь последним членом 

в ( 5 , 2 2 ) ; тогда 

Видно, что насыщение достигается тем медленнее, чем больше 

W0 н меньше ­2) • Напомним, что в теории ДКР 

При X о можно оценить № ) ­ / Г 0 6 > 0 L a при больших °t 

R.(t) е " у т . е . вероятность найти пару на близком расстоя­

нии экспоненциально мала. Поэтому условие М Л В ( Ч , ^ ^ 

мало изменило бы полученное решение. Значение ГОР необходимо 

для расчета спектров излучательной рекомбинации и константы 

скорости рекомбинации. Вычислим последнюю. 

5 . 3 . 4 . Константа скорости рекомбинации 

Определим теперь интенсивность рекомбинации, т . е . 

скорость изменения вероятности найти пару А, В в момент 

~Ь (или скорость изменения концентрации ­ в терминах ан­

самбля частиц). 

Представляя (5 .19) в (5 .16) я учитывая ( 5 . 4 ) , имеем: 

(5,22а) 

(5.23) 

О 
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В приложении 3 соответствующий интеграл вычислен; в итоге 

Р д . Ш = Р д К > = Р в # ) . ­ Ш и * И в , (5 .24) 

где квазистационарная константа реакции к 

Представив в (5 .25) определение^: 

к ­ 4 т т 2 > ^ [ ­ ^ £ — — Т ^ Г ч ' (5 .26) 

При больших ­ ~ е и 

( 5 . 2 ? ) ; 

5 . 3 . 5 . Квазистационарный радиус рекомбинации 

Определим в нашей модели квазистациоварный радиус ре­

комбинации (КРР) так. что подобно модели ЯРР, к = к гг& £ 

т . е . 

в (5.28а) 

При больших ^ 

^2 &£+2С^- (5.286) 

(5 .26) справедлива для л ю б о г о механизма 
диффузии, как термоактивационного, так и температурно­незави­

симого туннельного. В случае термоактивационного механизма 
* "зузии 
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а если первый член доминирует, то 

^ ­ ' (5.296) 

На основе полукачественных соображений А.1аЙлитисом 

/ 6 / сделана оценка & , близкая к ( 5 . 2 9 а ) . а при Г Л ^ > ^ Г 

даодая (5 .296 ) . 

При *>> к I величина Я может быть велика (по срав­

нению с ) даже для принятой нами экспоненциально быстро 

спадающей с t вероятностью рекомбинации. Из (5.29а) следует 

слабая температурная зависимость £ ( Т ) • При не слишком быст­

ром изменении температуры KFP следует за изменением последней. 

Квазистационарный радиус рекомбинации играет роль, подобную 

Т 0 в приближении явного радиуса рекомбинации, но; во­первых, 

выражается через другие параметры, во­вторых, температурно­за­

висимым, в­третьих, может принимать довольно большие значения 

(ср. 5 . 3 . 7 ) , тогда как т 0 всегда полагается порядка размера 

частиц ( т . е . несколько ангстрем). 

Повторим, что КРР устанавливается после не рассматривае­

мого нами переходного периода Тг ~ ^ /?) ) введение понятия 

о таком радиусе возможно только при интерпретации интегральных 

аффектов (изменение концентрации частиц), но не в эффектах, 

связанных о видом пространственного распределения партнеров 

(напр., расчет спектра излучения) • 
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­ 0 . 

R0 

Первое условие предполагает хаотичность распределения 

в паре, второе ­ отражение частиц от границы области ­ сфе­

ры большого радиуса £о • Численное решение выполнено методом 

баланса по простой однослойной схеме. На рис. 2 3 а,б приве¬ 

дены результаты расчета в форме u ^ т 0 ) от n D 1 1 

двух различных температурах (величины параметров даны под 

р и с . ) . Графически показана динамика установления КРР. С 

ростом температуры КРР уменьшается и устанавливается быстрее 

( ср . а и б ) . Величина переходного времени Xz хорошо соответ­

ствует оценке £ г /2) , где К ­ ИГР. При больших временах 

5 * 3 . 6 . Кинетика установления КРР 

В рамках предложенного аналитического подхода не 

удается явно проследить динамику установления КРР. Однако 

численное моделирование на ЭШ легко позволяет это сделать. 

Гаилитисом / 6 ^ / выполнено моделирование на ЭШ кинетики 

термоактивационной диффузионно­контролируемой туннельной 

рекомбинации. Модель аналогична рассмотренной в 5 . 3 * 1 . 

Кратко опишем выполненное / Ь * / моделирование. 

Решалось уравнение 

с условиями 



Р и о .11 . Моделирование процесса дифпузионно­

контролируеыой туннельной рекомбинации 
на ЭШ. Принято исходное хаотическое 
распределение. Видно, что квазистационар ­

пый радиус рекомбинации ( КРР ) утанав­

ливается только через некоторое завися­

щее от температуры время. 
Цифры означают , \ ­ время после начала 

процесса. Величины параметров: К0=&5~оа> 
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распределение близко к РФР (уравнение ( 5 . 2 1 ) х . 

Сделаем оценку КРР при 190°К по формуле (5.286) для 

больших̂  ^ (см. данные под рис.^3 ) . /кТ = 3 0 , 5 , 

^Ш£> я _12 ; 9;2С = 1,54, откуда К = 190 £ , что точно 

совпадает с КРР из р н с . 2 3 ( £ ) к рис.22(^кр.З). Отсюда видно, 

что даже при £ ^ кТ второй член в (̂ . 23) надо учитывать. 

На рис 2.4 приведена зависимость интегральной интен­

сивности рекомбинации от времени (в пределах 13 порядков 

по времени и 9 по интенсивности). Видно, что: 

1) при очень малых временах ( + ^ Ч" 1) крутизна зату­

хания мала, что обусловлено конечным №0 ; 

2) позже крутизна увеличивается и затухание идет по 

закону, который соответствует туннелированию хаотически 

распределенных в паре недиффундирующих частиц и может быть 

получен из (5". 44 ) при учете того, что 53 = 0. 

Как было показано (гл. 2 § 2_ ) , в случае хаотического 

распределения в паре 

t 

3) после истечения некоторого времени "включается" 

гзия ­ появляется поток (к началу координат) плотности 

вероятности обнаружить вторую частицу (обусловленный гра­

диентом и д&^'­Н), Это выражается в уменьшении наклона 

х РФР, приведенная на рис.22,£( кривая 3) соответствует 
величине <* ­ 4 ­ 1 0 * 3 * , которая получена по данным моделирова­
ния ( см .рис .^ б ) . 



Р и с • 24 • Изменение интенсивности рекомбинации 
со временем при разных температурах. 
Представления о КРР применимы при 
временах превышающих отмеченные 
стрелкой/б/. 
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кривой затухания; 

4) еще через некоторое время окончательно устанавли­

вается пространственное распределение и КРР. 

Итак, моделирование демонстрирует, что установление 

КРР является сложным четырехстадийным процессом. 

5 . 3 . 7 . Учет худоиовского взаимодействия в 
теории ДКТР 

д . Первое приближение. Обобщим полученные выше ре­

зультаты на случай кул он овс кого взаимодействия в теории 

ДКХР. Б качестве первого грубого приближения можно пред­

положить применимость теории ДКР, но заменяя 10 в (5 .9 ) 

на KEP (R ) из ( 5 , 2 8 а ) , т . е . вводим 

К — ~~—"~"~' (5 30) 

Если первый член в скобках в формуле (5.28а) является до­

ш, то величина »1<* Н И ' , 

не зависит от температуры; при учете следувдих членов в 

( 5 . 2 8 а ) , et уменьшается с температурой. 

Температурная зависимость ^эод / R о т л в ч н а 

от той же для 1^ /?(, в модели ЯРР. 
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Для случая притяжения: 

е с л и 1 9 а 1 ь | » £ ^ Т Я » т о 

­ l ? ^ e , / ^ T , , (5.3KS) 

а если первый член в (5.28а) доминирует, то 

т . е . U ­ теыпературно­независишя величина в отличие от 

результата ДКР ­ Ь • (Учет следущих членов в (5.28а) 

дает слабое уменьшение 1| с температурой ­ см. (5 .316 ) . 

Экспериментальное определение соответствующей темпера­

турной зависимости позволило бы сделать выбор между двумя 

обсуждаемым моделями. 

Известно, что введение диэлектрической постоянной 

оправдано, если рекомбинация происходит между состояниями, 

разделенными несколькими (и более) постоянными решетками. 

Поскольку ^ » g , a R обычно составляет несколько по¬ 

стоянных решетки, то в этом случае введение £ тем более 

корректно, даже учитывая неточечность дефектов. 

Б. Т о ч н а я постановка проблемы, диффузионно­контро­

лируемая туннельная рекомбинация с учетом электростатичес­

кого взаимодействия описывается уравнением (ср. / 9 t f / ) ; 
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> (5 .32) 

{X) ­ потенциальная энергия взаимодействия пары. (Пока 

не задаемся конкретным видом вероятности рекомбинации). 

Второй член в скобках описывает дрейф в центральном поле. 

В квазистационарном приближении ищем решение (5.32) 

в виде 

(Это условие означает конечные размеры дефектов). 

Отделяем в (5.34а) угловые переменные. Считая, что ре­

шение сферически симметрично, имеем: 

Належим граничное условие 

(5 .346) 

4Е + Ш_*511Ъ = о. (5.35) 
о1У I 1<Т 2) ] 

Вводя подстановку 

получаем 

1^ 4 д> -0. (5 .36) 
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где ^ - ^—р * В случае кулоновского взаимодействия, 

учитывая (о_ _ и подставляя Ит/ = ( М ? ^ ^ ­ т / % $ ) / 

имеем 

Сворость изменения вероятности найтя пару А, В а ионент 

-Ь в объеме V (интенсивность рекомбинации ­ дня ансамбля): 

где » ­ плотность вероятности найти частицу А (В) 

(полагаем, что эти плотности не зависят от координат, т . е . 

частицы равномерно распределены по объему). 

Согласно формулам (II 5 . 5 ) , (П 5 .6 ) приложения 5/ к 

определяется асимптотическим поведением <^{<г \ при 

Тв и *% ̂  с̂ > • Так как решение уравнения (5 .37) 

неизвестно в аналитическом виде, то в качестве приближения 

возьмем значения констант й и $ в (И 5 . 5 ) , которые по­

лучится при о т с у т с т в и и кул оновс кого члена 

(это даст, по­видимому, заниженную оценку к ) . 

Тогда / 

где ( < 0 ­ константа скорости реакции б е з кулон овского 

взаимодействия (см. 5 . 3 . 4 ) , ^ определено формулой ( 5 . 3 7 ) . 



106 ­

Эта формула справедлива для м а л ы х 55 , когда 

член Т в (5 .37) можно рассматривать как малое 

возмущение на расстояниях порядка ^ , т . е . 

(5 .39) 

где К ­ КНР (см. ( 5 . 2 8 а ) , 0 в случае притяжения. 

В случае кулоновского взаимодействмн КРР имеет смысл радиуса 
захвата, отличного от радиуса рекомбинации ( см. рис. 25 ; • 

При б о л ь ш и х значениях 2) можно сделать приб­

лижение, противоположное предыдущему: пренебречь в уравнении 

(5 .37) членом ^ по сравнению с ~^Т" Физическая 

интерпретация этого приближения затруднительна, но пределы 

яримешшостн определяются условием _ . _ 

^ * * е ^ ^ ¡ 7 — " 1 < Е и о ) 

В приложении 4 в этом приближении интеграл в уравнении 

(5 .38) вычислен: „ _чи 

ч 

1 ­ 1 * в е 

4 . ­ £ < ч 

(5 ,41) 



• Схематическое изображение процесса 
туннельной рекомбинации ^ центра с 
незаряженным ( а ) и заряженным ( б ) 
электронными центрами* 
Радиус, захвата в последнем случае 
( ^ ) значительно больше, чем в первом 
( Я ) , но акт рекомбинации происходит 
на меньшем расстоянии. 
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в случае притяжения ( у<0 ) 9 где ё < О < -± , £ : -

­ интегральная показательная функция* ** функция Мав­

дональда 3­го ранга. 

При больших е, член экспонен­

циально жал и ни нежно пренебречь, а для ¿=v воспользовать­

ся асимптотический разложением 

Ив (5 .38) и (5.42) видно, что к (Я ­ параметр 

о размерностью см) вместо комбинации ^ ^ в отсутствие куло­

новского взаимодействия (когда к очень слабо зависит от 

Н ) . 
Из формул (5 .41) и (5 .42) видно, что константа реакции 

н е с о д е р ж и т кевЗДнциента диффузии 3 (при до­

статочно больших коэффициентах диффузии, когда условие (5.40) 

выполняется). Так как КНР R входит в К в виде произведе­

ния Й£ , то в этом приближении н е л ь з я ввести пред­

ставления о квазистационарном радиусе рекомбинации. При этом 

закон Аррениуса, т . е . пропорциональность константы реакции 

е » н е в ы п о л н я е т с я : ведь член <г 

появляется в к из­за того, что (см. 5 . 3 , 4 . ) . Одна­

ко, можно думать, что при малых : коэффициентах диффузии, 

характерных для рассматриваемых ниже ( § 5 ) центров, 

такой радиус нежно ввести подобно тому» что мы называли 

первым приближением. 



5 . 3 . 8 , Обобщение на хаотическую смесь частиц 

Я1 Л . 4 « КЧ 

До сих пор мы рассматривали задачу двух частиц. Попы­

таемся теперь рассмотреть смесь хаотически распределенных 

то . что любые расстояния между частицами как одного сорта, 

так и разных сортов равдовероятны­другими словами, все 

генетические связи порваны и частицы перемешаны в ходе 

диффузии (см.гл. 2 , § 1 ) . Это значит, что для любой части­

цы нет привилегированного партнера другого сорта. Тогда 

можно умозрительно выделить С\ идентичных невзаимо­

действующих пар (каждый А - с каждым В­ и наоборот). 

Из (5.24) легко получить (учитывая са = ^а/У ) 

Эта оценка является несколько заниженной, так как не учиты­

вается взаимодействие трех и более частиц: каждая частица 

имеет только одного партнера для рекомбинации. Иначе говоря, 

мы пренебрегаем вероятностью найти в объеме ЗЯЪ (где & 

есть КРР) более двух частиц разного сорта. Это имеет место 

в не слишком плотной смеси, где среднее расстояние между 

частицами много больше К ; 

С5.44) 

что при £ ^ 100 £ справедливо при концентрациях <Г Ю 1 7 с м " 3 . 
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Для построения строгой теории следовало бы исходить 

из уравнений для многочастичяых функций распределения» 

удовлетворяющих некоторой системе зацепленных уравнений 

( с р . , напр., / 3 9 / ) , 

§ 4 . Интерпретация параметров в диффузионной 
н зонной моделях 

Бак хорошо известно / 7 5 /, зонная модель дает следую­

щее уравнение кинетики рекомбинации зонных электронов и ло­

кализованных дырок: 

Сф) = СеШ - - в / ( 5 . 4 5 ) 

­ концентрация дырочных центров, С€ ­ концентрация 

электронов на электронных центрах захвата, ­ энергия 

активации (глубина) ловушки, С и ^ ­ ее частотный фактор, 

' о к ­ сечение захвата электрона локализованной дыркой, 

^е. ­ сечение повторного захвата электрона электронным 

центром ь ­ г о сорта и Г\Ц ­ концентрация последних 

С КЦ ^ Се. )• 

В случае же термоавтивационной диффузии дырок и их 

рекомбинации с локализованными электронными центрами 

­ г о сорта имеем (в квазистационарнон приближении) 
• —Е(. /кТ 

С ь Ы - С . ^ . - ^ ц ^ . С ^ . е . & ( 5 . 4 6 а ) 

­Ч, /кг 
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откуда п)ил ^<г С^. 

где ­С * время жизни, ­ энергия активации диффузии 

дырки, Ч ? к ; ' ({и&оьЯ: ­ дырочный частотный фактор, 

• КРР дырок с электронными центрами I ­ г о типа (величина 

К] зависит от природы центра и его заряда ­ см.п. 5 ,3 ,7 )• 

Сравнивая (5 .45) я ( 5 , 4 6 а ) , видим формальное сходство 

уравнений. Однако, как было сказано (§ I ) , в зонной модели 

» ^ое. характеризуют параметры локального состоя­

ния (ловушки), тогда как в диффузионной модели параметры 

* С оок характеризуют термоактивационное д в и ж е ­

н и е дырки. 

При исследовании элементарных процессов термоактива­

ционного опустошения локальных состояний в неизотермическом 

режиме (термостимулированная люминесценция (ТСЛ), фракцион­

ное термовысвечиванне (ФТВ) /Но /9 метод постоянного сиг­

нала (ПС) / Ш / ) ф о р м а л ь н а я обработка экспери­

ментальных ляднтлг позволяет определить два параметра ­ энер­

гию (£) и эффективный частотный фактор ( ) , удовлетво­

ряющие уравнению 

* Л ~Е/^ 
с = -^о С ­е , 

jf ­ порядок процесса; (Г я I или 2 (или меняется в ходе 

процесса). 

Интерпретация параметров , зависит как от 

порядка процесса (для со0 ) , так и от выбора модели (см. 

табл. 5 ) , Поэтому при интерпретации результатов эксперн­



Т а б л и ц а £ 

Интеряретация энергии (Б) и эффективного частотного 
фактора ( о и * ) в зонной и диффузионной модели 

Зонная модель ^^узвонная г/о̂ ель 
кинетики Е 

< 

лСПВЫ:' 
(вьфожденный 
второйТ 

Е е 
с + кТ г с*ш0* 

Ё 
е Второй Ё 
е 

* Предщолагается независящим от тешературс. 

" * Из ( 5 . 2 в а ) . (5 .46) 
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мента необходимо: 

1) удостовериться в элементарности процесса (проверяет­

ся при помощи ФТВ и ПС; 

2) знать порядок процесса (для определения ^>о , 

который дает ПС); ; 

3) выбрать модель: зонную или диффузионную (ср. / $ / ) . 

Представляет интерес перечислить характерные признаки 

диффузионной модели, которые могут быть использованы при 

выборе между моделями. 

1 . Временная задержка разгорания интенсивности люминес­

ценции при скачкообразном повышении температуры, обусловлен­

ная конечной скоростью диффузии партнеров. 

2 . В случае диффузионной кинетики первого (точнее, вы­

рожденного второго) порядка (например, в активированных 

кристаллах) величина Ч? ^ С* и линейно растет в пределах 

нескольких порядков с ростом концентрации электронных цент¬ 

ров. Увеличение си о приводит к сдвигу температуры максиму­

ма в спектре ТСЛ в сторону низких температур. 

3 . Величина эффективной энергии зависит от температуры 

из­за добавки, обусловленной температурной зависимостью 

(см.примечание 2 1 к табл. ) . 

4 . Температурная зависимость 00ои ~(кТ) Многочис­

ленные измерения в ПИК методом ПС, произведенные в 

нашей лаборатории, не позволяют выявить зависимость Ч>< 

от температуры. Заметим, что в работе / 6 / получено (при 

помощи полуклассической теории изучения): 
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§ 5 . Применение теории ДКГР к ­центрам в ЩКА? 2/ 

Обсудим применимость развитой теории в случае ^ 

­центров в ЩПС. 

многочисленные зкспернментальные данные по ^ ­цент­

рам ( Хг.­ молекулярный нон) в Щ1К подтверждают применимость 

диффузионной модели к описанию их движения. Приведем некото­

рые результаты (соответственно упомянутым выше пунктам). 

I» Наблюдалась временная задержка разгорания интенсив­

ности люминесценции в районе ^ ­пика в после 

скачкообразного повышения температуры / I / ( с м . р и с . 2 6 ) . 

Этот эффект был предсказан по результатам моделирования диф­

фузии со скачкообразным изменением температуры ­/ G /. 

(Очевидно задержка тем больше, чем меньше коэффициент диф­

фузии ^ ­центра при данной температуре. 

2.линейная зависимость ^ от концентрации электрон­

ных центров и соответствующий низкотемпературный сдвиг макси­

мума ТСЛ ( Т м ) Ч: ­пика в случав кинетики первого (вы­

рожденного второго) порядка отмечены в нескольких работах 

— - ^ пост, Ве^> КТ­

в ~ 1 

5« Сдвиг спектров излучательной рекомбинации по шка­

ле энергии во вреш переходного периода и "стабилизация1* 

спектра через т г г после установления КРР. 
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Диффузионно- контролируемая 
туннельная рекомбинация ^ центров 

Показана кривая термовысвечпвания 
и зависимость времени нарастания 
интенсивности люминесценции от 
величины скачкообразно повышаемой 
температуры; задержка вызвала 
конечной скоростью диффузии 

У к центра; £7. 



(си,табл. Ь и р н с 2 ^ ) . Впервые это явление было верно 

интерпретировано в работе / £ /; интерпретации других 

авторов обсуждать не будем, 

Ба рис/ ^ . 6 приведена зависимость величины обратной 

времени жизни 1/̂  ­центров в КСЯ ( Ц) от концентрации 

электронных и ­центров. Наблюдающаяся зависимость 

адекватно соответствует формуле (5 .466) Сс • Посколь­

ку прямая должна выходить из начала координат, заключаем, 

что концентрация Р ­центров составляет порядка 0'8­10^см~^. 

3 . Зависимость £~(т) • для ^ ­центров в ЩХК никем, 

по­видимому, не исследовалась. Исследование затруднено тем, 

что поправка энергии ( ^ 0,02 эв) мала по сравнению с самой 

энергией (порядка нескольких десятых электрон­вольт^. Наблю­

даемое концентрационное повышение энергии необъяснимо в 

рамках нашей модели. 

Экспериментальные данные по температурной зависимости 

со0^ ~ (£Т)­1и сдвигу спектров излучательной рекомбинации 

иам^Ёзвестны. Из таблицы 6 на примере видно, 

что в неактивированных кристаллах ^Лк(^) ~ 4о*&£!\ ч т о 

много меньше характерной величины для электронных центров 

С^>о1 ^ Л0{{ Столь малое может быть одним из 

аргументов в пользу дырочного характера исследуемого центра. 

Таким образом, указанные экспериментальные данные под­

тверждают применимость диффузионной модели к описанию тер­

мвактивационного движения ­центров. 

Известно несколько попыток применить теорию ДКР 1Л0^ и* / 



Изменение Тц и Си0 \Г-дика ТСЛ при изменении концентрации активатора 

алектронный Концентрация * с $ та/ 
111ГК центр активатора, 1и0,<Ж-, '1^, К Литература 

[ мол.% 

5 - Ю " 3 1 ,5 -Ю 7 0,36 182 
. г М А 45.1СГ 3 5 ' 1 0 8 0,38 170 / " V 
№ ^ А } 0 , 2 1 , 2 - Ю 1 2 0,43 161 

0,22 З . Ю 1 2 0,44 162 
- - О ^ 1 5 7 
неактиви- Ю 1 1 0,5 205 /л^ц/ 
рованянй 

ЮГ?. 
1 ,2 .10"* 

ЮГ?.? Ш 1 ! . 0 ,6 196 

-Ю- 2 - 82 
1/рл с- нет, адди- 0,5 205 П.Кулис (неопуоли-
^ тивно окра- эд11 ^ ковано) 

-шеи 
7 , 2 ' К Г 3 1 0 1 6 

XX к с е и 
4 , 3 Л О ^ 1^7^1С£4 ^ -

1 ^ ^ ^сГ^ с?/̂ 2 ^ 

Примечание: х 0,01 мол.# в расплаве. 

Промежуточные точки пропущены. 



[>ис TLFR а — КРИВЫЕ ТСФЫОШСВЕЧикания а л я р е т т е н и з о в а н н ы л npi; 100 "К 
КРИСТАЛЛОВ NACL­\IF И Б — з а в и с и м о с т и HI -=щ ОТ Г~*. У — NACL­AE U00¿ 
5 — 0 . 0 4 5 ; 3 — 0 . 2 2 : 4 — 0 . 3 В м а я %­ КРИВЫЕ У — í ПОЛУЧЕНЫ п о с ж р е н т г е н и 

ЗАПЯН в ТЕЧЕНИЕ­ 1 0 МИЛ., a КРИВАЯ З1 ДЛЯ N«C)­AG 0 . 2 2 м о л < Ь — п о с л е РЕН­
•ovtMíiMiiH в TfЧТИВЕ 1 0 ceKfd^f 

I i i 1 1 1— 

с Г * В i ¡ c 

Nu Í I O ' ' / с с . 

б ­ зависимость величины обратной 
времена жизни центра в W 
от концентрации U центровке/ 
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к к о л и ч е с т в е н н о м у описанию диффузионной 

рекомбинации 1^ ­центров (например, / ло$ / ) . щ* не 
будем обсуждать эти работы, заметим только, что неучет 

конкретного (туннельного) механизма рекомбинации приводит 

в выбору весьма заниженного значения Ъ / Г < ? Г Л Так, в 

/ в качестве необходимого исходного значения принято 

Но = 14 £ на основании данных по т е м п е р а т у р ­

н о ­ н е з а в и с и м о м у механизму захвата дырок 

на . Однако этот механизм захвата г о р я ч и х 

(нерелаксированных) дырок на активаторе существенно отли­

чен от обсуждаемого захвата релаксированных (до ХГ состоя­

ния) диффундирующих дырок ( ^ ) и эта оценка ^ некорректна. 

(Другие данные по захвату горячих дырок на активаторе дают 

сценку на порядок больше ( с р . , напр. /'£ / ) . 

До формуле (5.26а) мы можем оценить КРР при рекомбина­

ции пар { P ­ ^ j . Оценим его, подставив в (5 .28а) величину 

ииеффициента диффузии в виде 

где А ­ половина постоянной решетки, -f ­ частотный фактор 

переориентации на 60° . 

имеем для KCl / .. |*£^ s о,54 эв, f = 4 . 1 0 1 3 с е к " 1 , 

d = 3)14 lf % * 2,1 X, К = Ю 7 ceK" x j оценку KEP при 

температуре 177°К (немного выше температуры делокализапии 

­ Г73°К) к i 50 1 ( £ уменьшается с ростом температуры 

­ см. табл. ? ) . 
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У_и_ Г. _ заьжттш, что хотя величина 

КРР может быть велика (при температурах около делокали­

зации), скорость рекомбинации н а л а из­за малости 

каефЗкашента диффузии (см. (5*27) . 

В / 11% / была сделана попытка применить теорию ДКР 

с учетом кул он овс кого взаимодействия в случае ­цент­

ров, используя формулу ( 5 . 1 2 ) . Авторы отмечают, что эта 

формула при низких температурах дает значения 1*^ - 400 £ 

прн 85 °К и 7000 £ при 4°К, п р е в ы ш а ю щ и е среднее 

расстояние нанду электронными ловушками (при концентрации 

последних 1 0 ^ см"" 3). На основании этого полагается, 

что формула дает "очевидно слишком большие значения" 

так как стабильные ^ ­центры не смогут образовываться. 

Однако имеет смысл говорить о териоактивационном радиусе 

рекомбинации (5 .12) только при температурах, п р е в ы ­

ш а ю щ и х температуру делокализации редаксированной 

дырки ( ^ ­Центра)* Ниже этой температуры можно говорить 

только о горячих (нерелаисированных) дырках (диффузионный 

характер движения которых весьма проблематичен) или пред­

полагаемой туннельной днффуанн \/^ ­центров /м>(г-о/, когда 

эта формула также неприменима. 

В работе /1°$ I сделаны оценки отношения радиусов захва­

та диффундирующих \ ­центров на и *~ ­центров в 

№ -Т1 , основываясь на экспериментальных данных работы 

/Ли /* в которой обнаружено уменьшение на 0,3$ концентрации 

­центров после нагрева возбужденного кристала выше 

температуры делокализации Ц<. ­центров, что интерпретнрова­
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во как результат захвата дырки на активаторе с образова­

нней " R z + , Однако, в KCl в районе пика разрушают­

ся и Р' ­центры, поэтому уменьшение концентрации Те* мож­

но также интерпретировать и как захват на + электрона 

(освободившегося из F' ) с образованием Т1° ­центра. Ос­

новываясь на этом, мы полагаем, что интерпретация данных 

Iiz\¡ неоднозначна и, следовательно, оценки /^.г/ некор­

ректны. Кроме того, оценки /io5~/ некорректны математически, 

так как используют газокинетические соотношения при описа­

нии диффузии ­центра. Точная оценка требует подгонки 

параметров в системе уравнений /­/"¿7, описывающих изменение 

концентраций ^ и рекомбивярующих с ним электронных цент­

ров в процессе диффузии l/̂  , используя к из уравнения 

( 5 . 2 7 ) . 

Оценка температуры, при которой закон Аррениуса не вы­

полняется, дает для to ( T ß » 2 ,1 í ; W0 » Ю 7 с е к " 1 ; 

$)р * 3,28»IGT 3 ; £ ä 5 ; * 0,54 эв) величину температу­

ры c¿ 400°К, что значительно выше температуры разрушения 

­центров (300°К), поэтову: во­первых, предсказанный 

аффект нарушения закона Аррениуса н е б у д е т наблю­

даться в неимпульсных режимах исследования в Kol , что, 

по­видимому, верно и для ­центров в других ЩГК), во­вто­

рых, можно надеяться, что реальная величина находится 

между оценками (5 .30) и ( 5 . 3 9 ) . 

В заключение параграфа приведем значения в случае № 

квазистационарного радиуса рекомбинации Ч< ­центров на ней­

тральном центре ( F иди А + ­ обозначено R ) и притягиваю­



Т а б л и ц а Т 

Величины квазистационарных радиусов рекомбинации 
^­центров с незаряженными (Р,А*) и заряжен 

(А°) электронными центрами 

Нет кулонов­ о 
ского в займе­ Булоновское взаимодействие ( А ) 
действия 

177 51 196 146 3,83 

190 46 179 136 3,90 

: 210 38 ,8 160 119 4 , 1 
230 33 145 хх 105 4 . 4 

250 28,3 133 96 4 ,7 

280 ' 22,4 П 9 82 5,32 

300 19 I I I 74,5 5,85 

* Член ^ ^ не учитывается, т Ж °^ велико при 

рассматриваемых температурах. 

2 2 Экспоненциальный член в уравнении (5 .30) надо учиты­

вать при Т ­ ^ 230°К. - — _ 
рекомбинация при кулоновском отталкивании крайне маловероятна. 

Как видно, это отношение возрастает с температурой, ^ 

в отличие от теории ДКР, где оно уменьшается пропорционально ~Г* 



щем ( А ­ обозначено Яг ) , а также отношение 

^Ф<р/^ в диапазоне температур от температуры дел окали за­

пив 1/̂  ­центра до температуры делокализации электронов 

е ~П° ­центра (таблица 7 ) . Заметим, что природа элек­

тронного центра ( 4° , А + ) определяется только одним пара­

метром , который за неимением лучшего взят 2,1 £ , 

как и для ^ ­центра, что, наверное, является переоцен­

кой реальной величины. ^ д. 

Повторим еще раз, что оценки КРР н е э а в я с я т 

от вида функции начального распределения пар. 

§ 6. Заключение по главе 

Подведем краткие итоги по пятой главе. 

1« Предложена и развита феноменологическая теория ДТСГР. 

Теория справедлива как при туннельном, так и термоактива­

ционном механизме диффузии в ионных кристаллах и легирован­

ных полупроводниках. 

2« Получена константа скорости рекомбинации (уравнение 

( 5 . 2 7 ) ) . 

3 . Введен квазистационарный радиус рекомбинации, кото­

рый в случае термоактивационной диффузии имеет вид 
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для пар {^"^^\ в сделана оценка 

^ (Г77°К) = 50 X. Предполагается, что эта оценка по 

порядку величины справедлива и в других Щ1К несколько 

выше температуры делокализации \ ­центров и уменьшает­

ся с ростом температуры. 

4 . Результаты сравнены с зонной феноменологией, дана 

интерпретация ф о р м а л ь н о определяемых энергии 

(Б) и эффективного частотного фактора ( и>^ ) . Интерпре­

тация ^ , ^ * зависит от модели и порядка процесса. 

5 . Перечислены характерные свойства диффузионно­

контролируемой туннельной рекомбинации и показано, что 

этими свойствами, в частности, обладают ­центры в 

ПИК. Представляет интерес основанный на этих свойствах 

поиск процесса ДНТР в полупроводниках и неупорядоченных 

структурах. При этом условия наблюдения некоторых харак­

терных эффектов (напр., сдвиг спектра излучения со време­

нем и его стабилизация, зависимость эффективней энергии 

от температуры (определимая методами ДО, ФТВ))могут ска­

заться благоприятнее, чем в щелечно­галоидкых кристаллах. 

Не исключено, что по высокоэнергетическому краю полосы 

излучения (соответствующему рекомбинации б л и ж а й ­

ш и х пар) удастся непосредственно определить КРР и ди­

намику его установления, что невозможно в ЩГК. 

6. Предполагается применимость развитой феноменологии 

к диффузии других дырочных дефектов в ПИК; Н ­центров 
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( в работе / / предполагается температурная зависимость 

Е , оо*и ) протонов я к а ч е с т в е н н а я при­

менимость к дырочным центрам, освобондаюжжжса из ловушек 

( V^A , V F , Н д § д р . ) . Для l/р ­центров отмечен 

характерный низкотемпературный сдвиг максимума пика ТСЛ 

при росте концентрации активатора в Kßi - /1гь/. 
Однако величины параметров Е , ufoi> в общем случае 

зависят и от параметров ловушки» 

7. Предложены два приближения при описании ДКГР с 

учетом кулоновского взаимодействия. 

8. Показано, что при определенном соотношении пара­

метров н е л ь з я ввести понятие эффективного радиу­

са рекомбинации. При этом закон Арреннуса не выполняется, 
­ £ 7 * Г 

т . е . константа реакции не содержит член е , что 

ищет быть обнаружено анализом изолированных пиков термо­

стимулированной люминесценции методами фракционного термо­

высвечивания и постоянного сигнала. Этот эффект является 

п р я м ы м следствием вероятности рекомбинации ^ / г ) 

н не существует в теории ДКР 94 /. Оценки показывают, 

что условие этого невыполнения для VJt ­центра в KCl 

(н других ПИК) имеет место при температурах выше разруше­

ния Т€° ­центра. Однако возможно, что условие невыпол­

нения имеет место в ходе ДКГР других дырочных центров 

( И ­центр, протон) н в других соединениях (неупорядочен­

ные структуры, полупроводники). Наблюдение невыполнения 

закона Арреннуса в ДКГР представляет значительный интерес, 

н может быть критерием разделения случаев взаимодействия 

заряженных и незаряженных центров. 
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О Б Щ Е Е З А К Л Ю Ч Е Н И Е 

Основными результатами настоящей работы является сле­

дившее. 

1 . Цроанализ ир ована роль туннелирования * 

в многочисленных эффектах наблюдаемых в твердом 

теле. 

2. Сформулированы принципы е д и н о г о подхода 

к описанию процессов радиационного накопления и отжига де­

фектов. Подход учитывает как процессы первичного образования 

генетических пар Р , И ­центров, так и цепь вторичных 

реакций между дефектами. Одной из о с н о в н ы х вто­

ричных реакций ( а при гелиевых температурах ­ е д и н ­

с т в е н н о й ) является туннельная рекомбинация прост­

ранственно разделенных дефектов. Указана важная роль взаим­

ного пространственного распределения дефектов в процессах 

накопления и отжига. 

3. На основе этого единого подхода проанализированы 

существующие в настоящее время частные модели процессов 

накопления и отжига радиационных дефектов и обсуждена их 

способность объяснить известные экспериментальные данные. 

Указано, что многие необъяснимые этими моделями явления 

могут быть рассмотрены в ходе моделирования процесса на 
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4« Основываясь на предложенной подходе впервые рас­

смотрены две модели: 

­ накопления радиационных дефектов при гелиевых темпе­

ратурах, 

­ днффузиоано­ковтрслируемой туннельной рекомбинации. 

5 . Рассмотрение первой задачи выполнено посредством 

моделирования процесса накопления на ЗШ с учетом того, 

что вероятность выживания или туннельной рекомбинации лю­

бого первичного продукта дефект ообразовашш зависит от 

пространственного распределения дефектов другого типа в 

его окрестности. Модель объясняет многие неивтерпретиро­

валные до сих пор в рамках существующих моделей экспери­

ментальные данные; в частности появление скоплений (агре­

гатов) , содержащих центры одного сорта, зависимость кривой 

накопления от интенсивности облучения. Показано, что на 

основе е д и н с т в е н н о й обратной реакции ­ тун­

нельной рекомбинации ­ можно объяснить нелинейность кранов 

накопления локализованных Р , И ­центров, включающую 

область насыщения и последующего спада концентрации. 

6« Аналитически впервые выполнено рассмотрение кинети­

ки диффузии и туннельной рекомбинации дырочных ( ^ , Н ) 

центров с локализованными электронными центрами в Щ1К. 

Теория применима в случае как териоактввационного, так и 

туннельного механизма диффузии. Последний предлагается для 

^ ­центров при очень низких температурах. Теория также 

применима дня легированных полупроводников при рекомбина­



­ 122 ­

дни электрона (блуждающего путем туннельных перескоков по 

вршвевш состояниям) с локализованной на акцепторе дыр­

кой, 

7. Б рамках теории диф|узионно­контролируемой тун­

нельной рекомбинации рассмотрен случай кулоновского взаи­

ияиийствия партнеров. Предсказано несоблюдение закона 

Аррениуса при высоких температурах в случае кулоновского 

взаимодействия ^ ­центров с Тцентрами (А ­ активатор). 

Наблюдение этого эффекта (не существующего в модели диффу­

зионнс­контродируемых реакций) может помочь при определении 

зарядового состояния рекомбинирующих центров. 

Выражаю глубокую благодарность И.ШЕ за многолетнее 

руководство моей работой и введение в тематику данной ра­

боты. Выражаю глубокую признательность А.ГАЙЛИТИСУ, Д.МИЛ­

ЛЕРУ, И.ФАБРИКАНТУ за многочисленные стимулирующие дискус­

сии по теме данной работы. 

Искренне благодарю Г.БИРМАНЕ, М.ЩЗ, М.ЦЕРЙНЮ за боль­

шую помощь в оформлении работы. 



П р и л о ж е н и е I 
Оценка интегралов А, В в ( 2 . 9 ) , 

- I е 

о 

е & 2. Т О1Т* 

Ъ I о 
J 

где Т ш е . Берем, дифференцируя по параметру 

3 \ 12. , 

4*4 5 ( б) 1 

^0 

- Г р 
:+1 1 е г* <**с ) > в 

с 1 г 

X - неполная гамма- функция. Быделяем главный член: 

При больших г * р-| _1лу^ Г 0 М 9 . 

(Ч-Ь) р+1 



Полагая $ О и учитывая, что: 

,ЛР7̂ )« С ­ 0 ,^7^­ пост. Эйлера. 

имеем: 

Оценим второй интеграл 

Действуя аналогично и выделяя главный член, имеем: 
вря? « 0 : 

V 

— дзэта­ Функция Римана аргумента 3 , 



П р и л о ж е н и е 2 

Обоснование квазжстадионарного приближения 

Рассмотрим нестационарную зад 

( 5 , 1 8 ) , Разделим переменные: 

(5 .14) и ( 5 . 1 7 ) . 

(П2.1) 

Уравнение для У(^) 

(П2.2) 

Его конечное в 0 решение с точностью до постоянной 

^ ( Г Ы 1(> 1-1)1..>(г)-1-.>и>1.>'гЬ 0 8 . 3 ) 
1 где 

I ; р - модифишрованные функции Бесселя с мнимыми индексами. 

Спектр положительных значений Л непрерывен, так как 

при Х> 0 \/ х(т.) осциллирует и ограничено на бесконечности. 

При \ < 0 условие ограниченности на бесконечности требует 

1гЙ>Л7? = 0 ' 1 а * 5 а к 8 1 0 у р а в н е и е р е ш е и и й в е т о 

дискретный спектр отсутствует совсем. 

Итак, 

(Д.2.4) 

1 



£ ( А ) находим из начального условия (5а) 

^ \ Ы Х ) \ / > ( х ) а х ­ и 0 ( п : ) ; (П2.5) 
о 

В силу плотности функций ^ ( ^ ) равенство (П2.5) мож­

но рассматривать как разложение функции М0[ъ) по полному 

набору Для нахождения коэффициентов Ь(^) умно­

жим это равенство на {X) и проинтегрируем по к -

Воспользуемся свойством ортогональности функций У х ( г ) 

доказательство которого можно найти в курсах квантовой 

механики (ср. 

] , У х * ( ' е ) 7 у ( ч . ) о 1 г . ­ М х т ­ Х ' ) ­ ( П 2 . 6 ) 

Тогда ч, 

^ М ~ м 1 V * ( ' t , K t W г ^ Л ъ ­ (П2.7) 

Найдем теперь N ч по методу, изложенному, например, в /№Ч /, 

т . е . рассмотрим С V. .("Ых и, не ставя своей целью 

доказательство ортогональности, учтем лишь ту часть, которая 

дает бесконечность при ^ ~^ Х г • 

Воспользовавшись асимптотикой функции Бесселя: 

где Г" ­ хшояк­функция, 



(02.9) 

Таким образом» 

и окончательный результат 

Г|р (<*) 

Г('1 + »>) 

(П2Л0) 

^ о 

где 

Полученный результат и есть искомое решение задачи при 

л ю б ы х временах. Исследуем решение при больших временах. 

Известно» что асимптотику можно подучить, разлагая 

и интегрируя разло­в ряд по степеням Р=*2­*&\|~̂ " 
жение почленно. Таким образом, рассматриваем поведение 

­ё(Х)Ухпрж р > 0 • Выржаям Х/л через I ; р , 1< ­р ~ 



12) 

Далее, при р ­> О 

где 

У к с ­ г Я { ^ ) , К ( * 0 удовлетворяет ( 5 , 2 4 ) , 

Для £ (>) имеем ^ 

е { ) 0 - — ^ ( У к с ( Т ) *и о ( ­ г ) сИг - (В2 . 15) 

Подставив это выражение в (П2.11), получаем 

(П2.16) 

Таким образом показано, что при больших временах реше­

ние (П2.Х1) п р е д с т а в и м о в в и д е п р о ­

и з в е д е н и я Я ( ^ ) (см, (5 .19) на функцию, зависящую 

только от времени и М0[х)^ это и обосновывает идею квазв­

стационарного приближения в теории ДКТР. 



П р и л о ж е н и е 3 

Вместо громоздкого непосредственного вычисления 

интеграла 

J = Wa( й ( т ) е ъЫъ <ВЗЛ) 
о 

применим следующий метод. 

Введем \1(*с) — г1. и перепишем уравнение(5.20) в 

виде 
Л7-

УМ = 0, Ф О ч - ~ е - ( ц з # 2 ) 

(Решение уравнения (ИЗ.2) нам уже известно). 

Определим, учитывая, что 1 , 7 - > а о , как 

решение, равное нулю в т = 0 и имеющее асимптотику 

) ^ I * + я , ^ -><>од- постоянная, определяемая ниже. 

Тогда из общей теории интегральных уравнений / 42 .5* / 

следует, что удовлетворяет уравнению: 

т Ч р ( н ^ ( ^ ) ^ - г ] Ф т У ( ^ ) ^ ' (пз.з) 

При г -> с*=> имеем: 

(Л - ( г ' У М ф ^ ' ) о/г' - • № , 4 ) 
о 

Теперь ищем асимптотику V (X ) при ъ. °о -

Из выражения (5 .19) 



V 0 /­> 
< П г­ ­ С , 

ГО С ­ постоянная Эйлера ( 0 , 5 7 7 . . . ) 

откуда, сравнивая с V * ) ^ ч: + ск.^^ое>/ имеем 

Итак, имеем 

а константа реакции ^ 

^ 2 Ко ( ¿17 

1< ^ т т ^ ) ^ 

(П3.6) 

СШ.7) 

(П3.8) 

(П3.9) 

(ШЛО) 



П р и л о ж е н и е 4 

Для КС*-) имеем из ( 5 . 3 7 ) , если (5.40) выполняется: 

К ( г с ) ^ 7 > ^ ^ > ( м л ) 
1 - е 

н для (5 .44) ^ <*> 

Рассмотрим в (П4.2) первый интеграл. В случае % ~^ 0 

(отталкивание) подынтегральная функция быстро убивает при 

т ­» 0 , поэтому распространим пределы интегрирования (^' °° ) . 

Тогда интеграл сводится к табличному: 

1 - 2 ( < з т в ) К 3 ( г ^ / т е ) ^ 2 \ / г 9 ^ е (П4.з) 

при больших \ j W t g 1 ' 

Рассмотпим теперь случай притяжения С <^<-^>) '• 

I = ^ ^ е Х ^ х ^ х ­ (П4.4) * 
X 

Деформируем контур интегрирования, как показано на рис., 

рассмотрим интегралы по контуру. Тогда можно сделать оценку 

для интеграла по (^) ; € (<з/ 

Далее, ^ / ; £ ^ 

I » - в ( е ^ £ - © • « ( № • 1 ^ 9 е " ( м . б ) 

Второй интеграл по ( , £ , ' < * с > ) сводится к табличному при £ ­ > 0 

file:///JW~tg7


Интеграл Тл по дуге стремится к нулю. Таким образом, имеем: 

г i l L - x 

Второй интеграл в (П4.2) берется элементарно: 

fe 
Таким образом, 

е ^ s 
(П4.9) 

С А Ц г ) - - I , - t r í e j (ШЛО) 

где определяется из (П4.3)-в случае отталкивания и (П4.8) 

- в случае притяжения. 



П р и л о ж е н и е 5 

Обобщив метод, изложенный в (5.3.4) дни 
m реакции |¿ орв наличии кулонавского в: 

ствия. Перепишем уравнение (5.37) в интегральном виде 
litt. } _ ? / Z 7 F 

^ h w ^ o ( t j - l * — J * e WêWtfrL ( ш л ) 

где ípí't) - J) e У У«ГУ- вешевие уравнения (5 .37) 

ври отсутствии члена . т.е. 

где константы ) C¿ гтздтшпт отредеяеяню. 
Согласно ивина граничным условиям 

W ^ P ^ - ^ B ) ; / Ч ^ ~ т + « ; № # 3 ) 

(нв^*^^я I прн t выражает условие нормировки) • 
Павпшвдяя условия (Ш .З) в (05.1) с учетом (П5.2) по­

лучаем 

С А € * + С г ­ Ц. = 0 , 



где 

• и 

Исключая кз системы (Ш.4) с 1 • с г # X • получаек 

Из соотношения а\-- * Формулы (5 .39) следует 

ъ 
Таким образом* зная поведение решения уравнения (5*37) 

вблизи точки Г т в и на с ъ , ысжао определить константу 

реяиши |<. 

° 0 
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