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СПИСОК УМОВНИХ ПОЗНАЧЕНЬ 

ВАХ – вольт-амперна характеристика 

ЛС – локалізований стан 

ІС – інжекційна спектроскопія 

СОПЗ – струми, обмежені просторовим зарядом 

МІ – монополярна інжекція 

ПдІ – подвійна інжекція 

ПдІ + ПІ – польова іонізація при подвійній інжекції 

ПІ – польова іонізація 

ТД – точкові дефекти 

КЗО – квазізамкнений об’єм 

ЗЗ, Eg – заборонена зона 

H – стала Планка 

K – стала Больцмана 

Е – заряд електрона 

m
*

n – ефективна маса електронів 

m
*

p – ефективна маса дірок 

 – спорідненість до електрона 

m – робота виходу електронів із металу 

s – робота виходу електронів із напівпровідника 

 – абсолютна діелектрична стала та відносна  

діелектрична проникність матеріалу 

G – фактор спінового виродження ЛС 

n, p – рухливість електронів і дірок 

 – теплова швидкість руху носіїв заряду 

V – частота світла 

f(E) – функція Фермі – Дірака 

I – сила струму 

J – густина струму 

jdiff, jdrift – густина дифузійного та дрейфового струмів 

jeom 

– густина струму, одержана екстраполяцією  

омічного струму до дійсної напруги, прикладе-

ної до зразка 
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U – напруга зміщення на зразку 

UTFL – напруга повного заповнення пасток 

Ee – напруженість електричного поля 


– нахил ВАХ у подвійних логарифмічних коор-

динатах 

NC 
– ефективна густина станів у зоні провідності на-

півпровідника 

NV 
– ефективна густина станів у валентній зоні напі-

впровідника 

EС – енергія дна зони провідності 

EV – енергія стелі валентної зони 

E – поточна енергія  

Et – енергія залягання ЛС 

EF0 
– рівноважне положення квазірівня Фермі у зраз-

ку за відсутності інжекції 

EF – енергія квазірівня Фермі 

Edn, Edp 
– енергія електронного та діркового демаркацій-

ного рівнів 

Nt – концентрація моноенергетичних пасток 

Nt` 
– концентрація пасток, що відповідає  

максимуму енергетичного розподілу 

h(E) 
– функція, що описує енергетичний розподіл пас-

ток 

 – півширина гауссівського розподілу пасток 

Sn, Sp 
– перетини захоплення електрона (дірки)  

пастками 

 – густина об’ємного заряду у зразку 

a 
– густина об’ємного заряду у зразку поблизу ано-

да 


– коефіцієнт прилипання носіїв  

(параметр Ламперта) 



– величина, що залежить від другої похідної  

f F

s F

dn dE

dn dE
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Q 
– відношення густини об’ємного заряду до ефек-

тивної концентрації носіїв заряду 

am0 
– фактор генерації носіїв в с-зону з рівня m при  

E  0 

aext, bext, Aext 

Bext 

– 
константи, що залежать від hext 

L – товщина зразка 

Lef – ефективна товщина зразка 

Wa – ширина віртуального катода 

C – ємність конденсатора 

T – температура зразка 

kT – теплова енергія 

Tc 
– параметр експоненціального енергетичного ро-

зподілу ЛС 

Te – температура випарника 

Tp – температура відпалювання зразків 

Ts – температура підкладки 

q, l, E1, E2, 

E3 

– параметри високопольових процесів у  

напівпровідниках 

A, B, x0 
– константи, що характеризують просторовий ро-

зподіл пасток 

r1, r2 
– параметри просторового розподілу приповерх-

невих станів 

S(x) – функція, що описує просторовий розподіл 

пасток 

S0, S1 – параметр, що описує внесок об’ємних та припо-

верхневих ЛС на інжектувальному (катоді) або 

колектувальному (аноді) електродах відповідно 

S1, S2 – приповерхневі ЛС на електродах, що інжекту-

ють та колектують носії відповідно 

{S} – усереднене за товщиною шару значення функції 

просторового розподілу 

 – коефіцієнт, що враховує відмінність напруже-

ності електричного поля поблизу анода від його 

середнього значення F(L) = αU/L у зазорі між 
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контактами зразка 

 – коефіцієнт, що враховує відмінність концентра-

ції ns поблизу анода від середньої концентрації 

інжектованих у зразок зарядів ns(L) = βns 

 – корегувальні коефіцієнти 

CA, CB – домішкові атоми у вузлах кристалічної ґратки. 

Ci – домішкові атоми у міжвузлях 

Ai, Bi – міжвузлові атоми сполук А2В6 

AB, BA – антиструктурні дефекти 

VA, VB – вакансії у вузлах кристалічної гратки 

G – індекс, що відповідає атомам у газовій фазі 

N
z
(X0) – концентрація відповідного точкового дефекту 

EX – енергія утворення дефекту 

Svibx – коливна ентропія дефекту 

Uvibx – коливна енергія дефекту 

Z – ступінь іонізації дефектів 

PCd, PTe2 
– тиск пари компонентів сполуки під час відпа-

лювання 

pf – концентрація вільних дірок 

nf0 
– рівноважна концентрація вільних електронів 

у зразку 

nf – концентрація вільних електронів 

ni – концентрація інжектованих із катода носіїв 

nfc, nfL 
– концентрація вільних носіїв на катоді та аноді 

відповідно 

nt0 
– концентрація рівноважних носіїв, локалізова-

них на пастках 

nt – концентрація носіїв, локалізованих на пастках. 

ns0 
– загальна рівноважна концентрація (вільних 

та захоплених) носіїв 

ns 
– загальна концентрація (вільних та захоплених) 

носіїв 

nfinh(L) 
– концентрація вільних носіїв на аноді у разі не-

однорідного матеріалу 
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nH – холлівська концентрація носіїв заряду 

Ea, Ed 
– енергія іонізації дефекту акцепторних та донор-

них типів 

` – параметр регуляризації 

Y, F – деякі метричні простори 

y(s) – функція, що описує розподіл пасток за енергія-

ми h(E) 

ΔEn – глибина залягання енергетичних рівнів власних 

дефектів 

А – неперервний оператор, що переводить елементи  

Y в елементи F 
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ВСТУП 

Швидкий розвиток мікроелектроніки нерозривно 

пов’язаний із розробленням, освоєнням і використанням нових 

напівпровідникових матеріалів. Серед напівпровідників, що бу-

дуть визначати майбутнє сенсорики, опто-, акустоелектроніки та 

геліоенергетики, важливе місце займають сполуки А2В6, утворе-

ні елементами другої (Cd, Zn, Hg) та шостої (О, S, Se, Te) груп 

періодичної системи елементів. Підвищений інтерес до цих ма-

теріалів пояснюється унікальними фізичними властивостями, 

що дозволяє використовувати їх у різних приладах електроніки.  

Електричні властивості напівпровідникових матеріалів зна-

чною мірою визначаються наявністю глибоких пасток, здатних 

захоплювати вільні носії заряду. Дослідження локалізованих 

станів (ЛС) у забороненій зоні (ЗЗ) цих речовин є актуальним 

науковим завданням, оскільки вони зумовлюють такі важливі 

параметри матеріалу, як час життя носіїв заряду, їх довжину ві-

льного пробігу та інше, а отже, й експлуатаційні характеристики 

таких напівпровідникових приладів, як сонячні елементи, фото-

детектори, сенсори та інше. Особливістю сполук А2В6 є широ-

кий спектр ЛС у ЗЗ напівпровідників, це пов’язано з наявністю у 

матеріалах значної кількості залишкових домішок та електрич-

ною активністю власних точкових дефектів (ТД), таких як вака-

нсії, міжвузлові атоми, дислокації тощо. 

Монографія складається із семи розділів.  

У першому розділі роботи проведена класифікація ЛС у на-

півпровідниках, викладені основні поняття, пов’язані з електро-

провідністю, обмеженою просторовим зарядом при монополяр-

ній інжекції носіїв у напівпровідниках, розглянуті особливості 

ВАХ за наявності ЗЗ матеріалу моноенергетичних і неперервних 

розподілів пасток, наведені обмеження моделей слабкого та си-

льного заповнень пасток носіями та подані нові підходи до ви-
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значення параметрів глибоких пасток із вольт-амперних харак-

теристик (ВАХ) струмів, обмежених просторовим зарядом 

(СОПЗ). 

У другому розділі роботи наведені результати побудови тео-

ретичних ВАХ СОПЗ з використанням декількох різних методів 

за наявності у ЗЗ матеріалу складних розподілів ЛС за енергією 

(пряма задача експерименту). Проаналізовано вплив виду аналі-

тичних виразів, що використовувалися, на точність побудови 

ВАХ. Викладено наближений метод побудови залежностей 

струм – напруга за відомими розподілами носіїв заряду на паст-

ках, визначено вплив параметрів ЛС та температури вимірювань 

на їх вигляд.  

У третьому розділі монографії розглянуті особливості реко-

нструкції енергетичних розподілів ЛС із ВАХ СОПЗ методом 

інжекційної спектроскопії (ІС) (обернена задача експерименту). 

Наведені теоретичні основи цього методу, досліджений вплив 

експериментальних факторів та спрощень робочих співвідно-

шень на точність визначення параметрів ЛС із експерименталь-

них ВАХ методом ІС. Описані самоузгодження та високотемпе-

ратурне наближення методу. 

У четвертому розділі розглянутий вплив неоднородності ро-

зподілу пасток за товщиною зразка на точність визначення їх 

параметрів із ВАХ СОПЗ. Розглянуті випадки наявності припо-

верхневих ЛС поблизу однієї або обох поверхонь зразка. Наве-

дені результати розрахунку корегувальних коефіцієнтів, що до-

зволяють враховувати вплив неоднорідності матеріалу на точ-

ність визначення параметрів пасток.  

П’ятий розділ монографії присвячений класифікації механіз-

мів зарядоперенесення у напівпровідниках та процедурі іденти-

фікації інжекційних серед подібних за проявом на ВАХ.  
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У шостому розділі подані результати досліджень ансамблю 

ТД у плівках халькогенідів у рамках квазіхімічного формалізму. 

Розрахунки проведені для випадку відпалювання монокристалів 

CdTe під надлишковим тиском кадмію, плівок CdTe, ZnS при їх 

нанесенні на підкладку за різних температур. Також наведені 

результати моделювання ансамблю ТД у плівках телуриду кад-

мію та сульфіду цинку з використанням параметрів дефектоут-

ворення, розрахованих «ab initio». 

Останній розділ монографії присвячений визначенню пара-

метрів ЛС у плівках сполук ZnTe, CdTe, ZnS, CdS із ВАХ СОПЗ 

методом ІС та шляхом аналізу температурних залежностей про-

відності. Із використанням літературних даних проведена іден-

тифікація цих рівнів як таких, що належать власним точковим 

дефектам, неконтрольованим домішкам, а також їх комплексам.  

Перший розділ монографії підготовлений А. С. Опанасюком, 

розділи 2, 3 – Н. В. Тиркусовою, розділ 4 – М. М. Колесником, 

розділ 5 – О. А. Доброжаном, розділ 6 – В. В. Косяком, розділ 7 – 

Д. І. Курбатовим, В. В. Косяком, М. М. Колесником. 



15 

 

РОЗДІЛ 1 

СТРУМИ, ОБМЕЖЕНІ ПРОСТОРОВИМ ЗАРЯДОМ  

У НАПІВПРОВІДНИКАХ 

 

1.1. Класифікація локалізованих станів у напівпро-

відниках 

Напівпровідникові матеріали та діелектрики будь-якої чис-

тоти завжди містять неконтрольовані домішкові атоми, що ство-

рюють у ЗЗ матеріалу свої власні енергетичні рівні, які одержали 

назву домішкових. Ці рівні можуть розміщуватися як у дозволе-

них, так і в ЗЗ матеріалу на різній відстані від вершини валент-

ної зони або дна зони провідності. Рівні, розміщені досить гли-

боко (Et  kT, де kT – теплова енергія) у ЗЗ матеріалу одержали 

назву локалізованих станів (ЛС). Своїм виникненням, крім до-

мішкових атомів, вони можуть бути також зобов'язані таким не-

досконалостям кристалічної структури напівпровідника, як вла-

сні ТД, дислокації, межі зерен, поверхня та ін. [1–7]. Для опису 

ЛС прийнято використовувати фізичні параметри, що одержали 

назву глибини залягання рівня у ЗЗ матеріалу (Et), концентрації 

пасток (Nt), перетину захоплення носіїв заряду (електрона або 

дірки) дефектом (Sn), коефіцієнта прилипання носіїв () та ін. 1–

3, 8. 

Залежно від кінетики захоплення основних носіїв заряду ЛС 

їх поділяють на рекомбінаційні центри та пастки 1, 6, 7, 9, 10. 

Для того щоб встановити критерій розмежування центрів реком-

бінації і центрів прилипання носіїв за енергією залягання у ЗЗ 

напівпровідника, вводиться поняття про демаркаційні рівні. 

У подальшому будемо вважати, що процеси генерації–

рекомбінації носіїв відбуваються у матеріалі з електронним ти-

пом провідності.  
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Локалізований енергетичний рівень, розміщений на відстані 

Et нижче дна зони провідності, буде належати електронним пас-

ткам, якщо для електрона, що знаходиться на цьому рівні, ймо-

вірність термічного збудження в зону провідності буде більшою 

за ймовірність рекомбінації з вільною діркою валентної зони: 
 

,exp fpt
t

cnt pSn
kT

E
NSn  








  (1.1) 

 

де nt – концентрація електронів, захоплених пастками;  – 

теплова швидкість носія; Sn, Sp – перетини захоплення електрона 

(дірки) пастками; NC – ефективна густина станів у зоні провід-

ності напівпровідника;  k – стала Больцмана;  T – температура;  

рf  – концентрація дірок.  

Відповідно положення електронного демаркаційного рівня 

Edn визначається співвідношенням 
 

.exp fp

dn

Сn pS
kT

E
NS 








   (1.2) 

 

Таким чином, центр, що характеризується енергетичною 

глибиною Edn, розміщений на грані переходу з класу електрон-

них пасток до класу рекомбінаційних центрів і навпаки. Вира-

жаючи NC у співвідношенні (1.2) через концентрацію вільних 

електронів nf і енергію квазірівня Фермі FnE , одержимо зв'язок 

між електронним демаркаційним рівнем і електронним квазірів-

нем Фермі: 
 
















pf

nf

Fndn
Sp

Sn
kTEE ln .  (1.3) 
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Аналогічно вводиться поняття про дірковий демаркаційний 

рівень: 
 

exp .dn
p V n f

E
S N S n

kT

 
  
 

  (1.4) 

 

Очевидно, що 
 
















p

n
Fpdp

pS

nS
kTEE ln .  (1.5) 

 

Таким чином, для цього типу центрів із перетинами захоп-

лення електронів і дірок Sn, Sp  можна ввести два демаркаційні 

рівні (рис.1.1). 

 
Рисунок  1.1 – Відносне розміщення демаркаційних рівнів і квазі-

рівнів Фермі 

 

Демаркаційні рівні та квазірівні Фермі поділяють ЗЗ напівп-

ровідника на п’ять областей, що мають такі властивості. У най-

ближчій до зони провідності області містяться енергетичні рівні 
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електронних пасток, що перебувають у термічній рівновазі з да-

ною зоною. Очевидно, що ці рівні слабко заповнені електрона-

ми, тому вони одержали назву мілких пасток. У другій області 

розміщені енергетичні рівні, які поки що перебувають у терміч-

ній рівновазі із зоною провідності, але значно більше заповнені 

електронами. Вони одержали назву глибоких пасток. У третій 

області розміщені рівні рекомбінаційних центрів, заповнення 

яких визначається кінетикою рекомбінації. Ще нижче розміщені 

рівні істотно заповнені дірками, але такі, що поки що перебува-

ють у термічному обміні з валентною зоною і, нарешті, мілкі па-

стки для дірок.  

Необхідно враховувати, що положення демаркаційних рівнів 

у ЗЗ напівпровідника визначається відношенням величин попе-

речних перетинів захоплення електронів Sn і дірок Sp, яке зале-

жить від природи центра. Звідси зрозуміло, що центрам різних 

типів будуть відповідати різні демаркаційні рівні. Характер ЛС  

значною мірою визначається також концентрацією вільних носі-

їв того чи іншого типу в матеріалі. Так, у разі монополярної ін-

жекції носіїв у напівпровідник, якщо концентрація носіїв одного 

знака набагато більша, ніж іншого, ряд дефектів, які за звичай-

них умов є рекомбінаційними центрами, починають поводити 

себе як глибокі пастки 9, 10. 

Із ЛС у ЗЗ напівпровідників пов’язані як бажані, так і неба-

жані ефекти. Наприклад, наявність великої концентрації реком-

бінаційних центрів призводить до істотного зменшення часу 

життя і дифузійної довжини пробігу неосновних носіїв заряду. 

Як глибокі пастки ЛС можуть впливати на кінетику спаду фото-

провідності, ефекти накопичення заряду та ін. 1–3, 7, 10. У ряді 

випадків введення глибоких центрів контрольовано надає напів-

провідниковим матеріалам і відповідно електронним приладам 

на їх основі, необхідних властивостей 11, 12, наприклад, у разі 
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швидкодіючих приладів малий час життя носіїв заряду. Все це 

свідчить про важливість розуміння властивостей ЛС, необхід-

ність контролю їх наявності у матеріалі у процесі одержання та 

оброблення робочих шарів напівпровідникових приладів. 

 

1.2. Основні поняття, пов’язані з електропровідністю, 

обмеженою просторовим зарядом 

Областю об’ємного (просторового) заряду напівпровіднико-

вого матеріалу звичайно називають частину простору, в якому є 

надлишковий позитивний або негативний заряд. Об’ємний заряд 

може утворюватися у різноманітних ситуаціях, що виникають 

при використанні напівпровідників або діелектриків у електро-

ніці. Наприклад, якщо катод емітує за одиницю часу більше еле-

ктронів, ніж може прийняти об’єм матеріалу, залишок електро-

нів буде утворювати негативний об’ємний заряд, поле якого буде 

знижувати швидкість емісії електронів із катода. У результаті 

густина струму крізь зразок у цьому випадку буде контролюва-

тися не електродом, що інжектує носії, а об’ємними властивос-

тями напівпровідника або діелектрика, або, іншими словами, ру-

хливістю носіїв заряду в об’ємі речовини. Зазвичай, електрони, 

що емітовані, певним чином розподілені за енергією, а у самому 

матеріалі розміщені ЛС, що також мають розподіл за енергією, 

нарешті, існує ряд фізичних ефектів, викликаних наявністю у 

напівпровіднику сильних полів. Таким чином, реальна картина 

процесів, що відбуваються у речовині, досить складна, і для того 

щоб одержати ВАХ явища достатньо простим шляхом, потрібні 

спрощувальні припущення. 

Темновий СОПЗ, що не пов’язаний ні з поглинанням світла, 

ні з термічним збудженням носіїв заряду, виникає у тих випад-

ках, якщо контактні електроди спроможні інжектувати або елек-

трони у зону провідності, або дірки у валентну зону напівпрові-
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дника чи діелектрика, при цьому початкова швидкість такої ін-

жекції перевищує швидкість їх рекомбінації. Внаслідок цього 

інжектовані носії будуть створювати об’ємний заряд, що обме-

жує потік носіїв із контакту. Таким чином, СОПЗ контролюються 

об’ємними властивостями речовини.  

Існує декілька методів одержання інжектувальних контактів 

до напівпровідникових матеріалів, необхідних для забезпечення 

СОПЗ (рис. 1.2). Ці методи можна класифікувати таким чином 

[1, 13–16]: 

1. Інжекція електронів може здійснюватися за допомогою 

квантово-механічного тунельного переходу з метала у сильноле-

говану n
+
-область, а після цього за допомогою термічного збу-

дження – з цієї області в зону провідності напівпровідника n-

типу (рис. 1.2 а). Із рисунка можна побачити, що фактична висо-

та бар’єра для переходу електронів з n
+
-області в зону провідно-

сті виявляється значно меншою, ніж висота бар’єра, який елект-

рони повинні подолати при прямому збудженні з металу в зону 

провідності. 

2. Інжекція електронів з металу в зону провідності напів-

провідника може відбуватися за допомогою термоелектронної, 

автоелектронної або термоавтоелектронної емісії. Необхідно за-

значити, що у разі якщо метал контактує з іншою речовиною че-

рез достатньо тонке вістря, то поблизу його створюється інтен-

сивне електричне поле, яке зменшує ширину запірного бар’єра, 

сприяючи проникненню електронів через бар’єр за відносно ма-

лої прикладеної напруги. 

3. Інжекція електронів з метала у зону провідності напів-

провідника   може   здійснюватися  через   омічний   контакт 

(рис. 1.2 б). Він реалізується  за  умови  m < s  для  матеріалів 

n-типу провідності або m > s – для матеріалів р-типу. 
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Рисунок 1.2 – Схеми енергетичних рівнів для деяких контактів, 

що інжектують електрони: а) контакт вироджений n+ – невироджений 

n напівпровідник; б) омічний контакт; в) інжектувальний контакт із 

фотозбудженням 
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Тут m, s – робота виходу електронів із металу та напівпровід-

ника. 

4. Інжекція електронів з металу у напівпровідник або з ва-

лентної зони напівпровідника в його зону провідності на межі 

розділу з металом може відбуватися внаслідок збудження мате-

ріала світлом із частотою . У першому випадку енергія кванта 

h повинна перевершувати висоту бар’єра, у другому – ширину 

ЗЗ напівпровідника (рис. 1.2 в). 

5. Інжекція електронів із електрода в зону провідності речо-

вини може здійснюватися шляхом перенесення заряду. Контакт 

електроліт–ізолятор інжектує носії саме так. Такий процес пере-

несення заряду для інжекції носіїв звичайно використовують в 

органічних напівпровідниках. 

Варто відзначити, що приповерхневі стани на межі розділу 

між металом і напівпровідником можуть полегшувати інжекцію 

носіїв, а тонка плівка ізолятора між ними може змінювати швид-

кість інжекції основних і неосновних носіїв заряду завдяки ная-

вності різниці потенціалів на цьому шарі. 

Якщо інжектувальний контакт може слугувати резервуаром 

носіїв заряду, поведінка цих носіїв, а отже, і струм будуть конт-

ролюватися вже властивостями тієї речовини, у якій розміщені 

додаткові носії. У напівпровідникових матеріалах, як вже зазна-

чалося, завжди наявні ЛС, що створюються недосконалостями 

кристалів усіх типів. Ці пастки взаємодіють з носіями, інжекто-

ваними з контактів, і тим самим контролюють потік носіїв через 

багатошарову структуру, визначаючи вигляд ВАХ. 
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1.3. Вольт-амперна характеристика у випадку монопо-

лярної інжекції носіїв у напівпровідник 

Для визначення параметрів ЛС у напівпровідникових мате-

ріалах на цей час запропоновано багато різних методів 1, 13–

16. Усі ці методи умовно поділяють на стаціонарні та релакса-

ційні 16. Аналіз інформаційних можливостей, області застосу-

вання, переваг та недоліків різних методів проведений у роботах 

15, 16. Однак більшість відомих методів не може бути застосо-

вана для вивчення ЛС у високоомних матеріалах. 

Під час вивчення властивостей широкозонних напівпровід-

ників і діелектриків (напівізоляторів) широко використовують 

метод, заснований на аналізі ВАХ у режимі СОПЗ 1, 17–22. 

Метод ВАХ СОПЗ базується на монополярній інжекції основних 

носіїв заряду (ni, pi) у досліджуваний матеріал (аналогічно емісії 

електронів у вакуум) із металевого контакту шляхом прикладан-

ня до зразка напруги зміщення (U). Оскільки в реальних напів-

провідниках і діелектриках завжди наявні ЛС, частина інжекто-

ваних носіїв захоплюється пастками, утворює нерухомий об'єм-

ний заряд із густиною  і в перенесенні струму через зразок уча-

сті не бере. Поле цього об’ємного заряду знижує швидкість емі-

сії електронів із катода. Як наслідок величина струму через зра-

зок контролюється не характеристиками електрода, що інжектує 

носії заряду (катода), а об’ємними властивостями самого напівп-

ровідника або ізолятора. При цьому, як було показано у роботах 

21, 22, існує тісний зв’язок між видом ВАХ СОПЗ і параметра-

ми ЛС, такими як глибина їх залягання, концентрація, розподіл 

за енергіями та ін. Це дозволяє визначити характеристики пасток 

безпосередньо з експериментальних кривих. При виведенні рів-

нянь, що встановлюють зв’язок між енергетичним спектром пас-
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ток у ЗЗ матеріалу і видом ВАХ, автори 1, 17 використовували 

цілу низку припущень, викладених, наприклад, у 17, 19–21.  

Звичайно вважається, що: 

1. Для описування властивостей інжектованих носіїв може 

бути застосована зонна енергетична модель твердого тіла. 

2. Розглядаються лише інжектовані носії одного знака (елек-

трони або дірки), а омічні контакти, які їх інжектують, є ідеаль-

ними. Це означає, що струм, який проходить через структуру, не 

обмежений жодними електродними процесами. 

3. Рухливість вільних носіїв не залежить від величини елек-

тричного поля і характеру заповнення пасток. 

4. Розподіл вільних електронів (дірок) описується статисти-

кою Максвелла-Больцмана, у той самий час як захоплених носіїв 

– статистикою Фермі – Дірака. 

5. Електричне поле настільки сильне, що складовою струму, 

зумовленою дифузією, а також внеском від термічно згенерова-

них у зразку носіїв можна знехтувати. Перша умова виконується 

при прикладанні напруги, яка в декілька разів перевищує kT/q, 

так що переважальним у рівнянні неперервності струму стає 

дрейфовий член; друга умова буде виконуватися, якщо опір кон-

такта набагато менший, ніж власний опір зразка. 

6. Під час описування зарядоперенесення носіїв не врахову-

ють такі ефекти сильного електричного поля, як ефект Пула-

Френкеля, Онзагера, ударну іонізацію речовини, а також залеж-

ність рухливості носіїв струму від напруженості поля. 

7. Теоретична модель зарядоперенесення вважається одно-

вимірною (рис. 1.3). Площина x = 0 приймається за межу конта-

кта, що інжектує носії (катод), а площина x = L збігається з ме-

жею напівпровідник-анод (де L – товщина зразка). Цим припус-

кається, що напруженість електричного поля дорівнює нулю  
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Рисунок 1.3 – Модель зразка при проходженні СОПЗ 

 

(Ee = 0) при x = 0, і відстань між реальною поверхнею електрода 

і віртуальним анодом, тобто поверхнею, де dU/dx = Eе = 0, насті-

льки мала, що для простоти  можна  вважати, що Eе (x = L–Wa   

 L) = 0. Тут Wa  – ширина віртуального катода. Звичайно при-

пускається, що інжектувальні контакти до зразка є плоскими, 

хоча у праці [17] розглянуті й інші випадки. 

У загальному випадку ВАХ СОПЗ при інжекції електронів 

може бути одержана шляхом спільного розв’язання рівняння не-

перервності струму, рівняння Пуассона і рівнянь балансу носіїв 

заряду як вільних, так і зв'язаних, у напівізоляторі. У найбільш 

загальному вигляді цю систему можна записати у такий спосіб 

1–3: 
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де j – густина струму, що проходить через зразок; jdiff, jdrift – 

дифузійний та дрейфовий струми;  – рухливість носіїв заряду; 

Еe(x) – напруженість електричного поля уздовж зразка; 0,  – 

абсолютна діелектрична стала та відносна діелектрична проник-

ність матеріалу; е – заряд електрона; nf0 – рівноважна концентра-

ція вільних носіїв у зразку; )(xnn ff   – фактична концентрація 

вільних носіїв, що змінюється за товщиною зразка L; 
0j

tn , 
jtn  – 

рівноважна та фактична концентрація носіїв, захоплених на пас-

тки j-ю групою рівнів; NC(V) – ефективна концентрація вільних 

станів у зоні провідності (валентній зоні); f(E) – функція Фермі –

Дірака; E, EF – поточна енергія та енергія Фермі; 
dE

dN
xEh t),(  – 

функція, що описує просторовий та енергетичний розподіли па-

сток у зразку в інтервалі енергій (El, Eu); 
3

* 2
( )

( ) 3

2(2 )n p

C V

m kT
N

h


 ; m

*
n, 

m
*

p – ефективні маси електронів і дірок; h – стала Планка; g - 

фактор спінового виродження електронних пасток, що, зазвичай, 

приймають таким, що дорівнює одиниці. 

Вираз 
0

0[( ) ( )]
j jf f t t

j

e n n n n      описує величину густини 

об'ємного заряду, що відповідає за обмеження наскрізного стру-

му через зразок. При розв’яанні системи  рівнянь дифузійним 

струмом у співвідношенні (1.6), зазвичай, нехтують. 

Система рівнянь (1.6) – (1.9) розв’язується за граничної умо-

ви Ее(0) = 0. Розв’язання цієї системи для основних фізично ва-

гомих випадків проведено в роботах 1–3.  

Систему рівнянь (1.6) – (1.9) також можна звести до інтегра-

льних співвідношень, як це зроблено в 23: 
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де 
cf

n , 
Lfn  – концентрація вільних носіїв заряду на катоді та 

аноді відповідно. 

Рівняння (1.10) і (1.11) визначають ВАХ СОПЗ у параметри-

чному вигляді для довільного розподілу пасток у ЗЗ матеріалу 

поблизу анода. Це пов’язане з тим, що внаслідок інжекції носіїв 

з катода розподіл носіїв у матеріалі стає неоднорідним. Концен-

трація носіїв, а відповідно, і провідність напівпровідника буде 

найбільшою поблизу катода, у той самий час як біля анода вона 

буде найменшою. У подальшому індекс a, який свідчить про те, 

що фізичні величини, які визначаються на аноді, будемо опуска-

ти. 

 

1.3.1. Залежність струм – напруга за наявності у напів-

провіднику моноенергетичних пасток  

Розв’язання системи рівнянь (1.6)–(1.9) для випадку твердо-

го тіла без пасток вперше проведено в 1.  

Одержимо ВАХ СОПЗ для простого випадку інжекції носіїв 

одного знака, наприклад, електронів, за відсутності пасток і вла-

сних носіїв заряду в напівпровідниковому матеріалі. При нехту-

ванні дифузійним струмом перенесення інжектованих носіїв 

здійснюється електричним полем: 
 

( ) ( )n f ej e n x E x .   (1.12) 
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Напруженість електричного поля визначається рівнянням 

Пуассона. Для цього випадку воно має вигляд 
 

0

( )fe
en xdE

dx 
 .   (1.13) 

 

Підставивши вираз еn(x) з першого рівняння у друге і проін-

тегрувавши його за граничної умови x = 0, Ее = 0, одержимо: 
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Повне падіння напруги на напівпровіднику дорівнюватиме: 
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Тоді залежність густини струму від напруги матиме вигляд 

 

3

2

0
8

9

L

U
j n .    (1.16) 

 

Як наслідок одержуємо добре відоме рівняння Мотта і Герні 

[24], що описує ВАХ СОПЗ в ідеальному напівпровіднику. Фак-

тично рівняння (1.16) характеризує максимальний струм моно-

полярної інжекції можливий у напівпровіднику за заданої відс-

тані між  катодом і  анодом  L та відомій рухливості носіїв заря-

ду n.  

Під час виведення рівняння ми знехтували впливом терміч-

но генерованих носіїв у напівпровіднику. За наявності таких но-

сіїв і малих значеннях прикладеної напруги ВАХ може описува-
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тися законом Ома, якщо густина термічно генерованих вільних 

носіїв nf0 перевищує концентрацію інжектованих: 
 

2

0 0 3

9

8
f n n

U U
en

L L
   .  (1.17) 

 

Початок відхилення від закону Ома та виникнення провід-

ності, зумовленою СОПЗ, буде спостерігатися тоді, якщо ця не-

рівність перетвориться у тотожність. Звідси можна обчислити 

напругу, що відповідає цій умові:  
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  .   (1.18) 

 

Аналогічні розрахунки для напівпровідників з пастками, що 

описуються  – функцією, у параметричному вигляді з викорис-

танням безрозмірних змінних наведені у 25. Однак одержані 

рівняння досить громіздкі, що обмежує їх практичне викорис-

тання та ускладнює аналіз. Тому, зазвичай, для розрахунку ВАХ 

використовують наближення мілких та глибоких пасток, або 

метод  регіональних  наближень 1.  У  разі  мілких  пасток  

(Et < EF) ВАХ СОПЗ може бути одержана таким чином. 

Із рівнянь (1.7) та (1.8), враховуючи, що ( ) ( )t th E N E E  , 

обчислимо nt(x): 
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Підставлення виразу (1.19) у (1.7) дає 
 

0

( )
( )

1 / ( )

e t
f

t f

dE x Ne
n x

dx N n x 

 
    

. (1.20) 

 

Аналітично розв’язати це рівняння залежно від прикладеної 

напруги не можна, хоча для окремих реальних випадків можли-

вий числовий розв’язок спільно зі співвідношеннями (1.6). Якщо 

пастки мілкі, то ( )t fN n x  . Множачи обидві частини співвід-

ношення (1.20) на 2Ee(x) і підставляючи вираз (1.6), одержимо 
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Інтегрування цього рівняння з використанням граничної 

умови 
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де функція 1
1

f

f t

n

n n




 

 
 – відношення концентрації ві-

льних носіїв (nf) на аноді до загальної концентрації (вільних та 

захоплених) носіїв (ns).  

Отже, для мілких пасток концентрації nf і ns пропорційні од-

на одній, при цьому коефіцієнт пропорційності  залежить від 

глибини залягання пасток. Це і зрозуміло, тому що чим глибше 

лежать пастки, тим менша частина електронів залишається в зо-
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ні провідності, оскільки збільшується енергія викиду електронів 

із пасток. 

Одержані ВАХ СОПЗ (співвідношення (1.16), (1.22)) легко 

лініаризуються при поданні їх у подвійному логарифмічному 

масштабі, а ступінь ВАХ у цих координатах легко обчислити, 

визначивши першу похідну 
ln

ln

d j

d U
  . 

Рівняння (1.22) відрізняється від рівняння (1.16) лише чис-

ловим множником , і оскільки  << 1, то і струм через зразок за 

наявності мілких пасток буде значно меншим, ніж у діелектрику 

без пасток. Наявність електронних пасток у матеріалі таким чи-

ном призводить до сильного зменшення густини інжекційного 

струму, оскільки ці пастки, будучи спочатку порожніми, захоп-

люють переважну частину інжектованих електронів, не допус-

каючи їх переміщення електричним полем. Електрони, захоплені 

на пастки, створюють об'ємний заряд, але не беруть участі в пе-

ренесенні струму через напівпровідник чи діелектрик. При цьо-

му квадратична залежність струму від напруги і кубічна залеж-

ність від товщини зберігається. Але так буде відбуватися лише у 

разі, якщо інжектованих електронів не вистачає для помітного 

заповнення пасток. 

Перехід від омічної провідності зразка до провідності, 

пов’язаної із СОПЗ, визначається умовою (1.17). Звідси перехід-

на напруга дорівнює 
 

2

0

0

( 1)8
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fen L
U







 .     (1.23) 

 

Ця напруга збільшується при збільшенні концентрації тер-

мічно генерованих носіїв nf0 та пасток Nt. 
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При підвищенні напруги концентрація інжектованих вільних 

носіїв збільшується, що приводить до зміщення квазірівня Фер-

мі. Внаслідок цього пастки можуть стати глибокими (EF > Et). Як 

результат, їх переважна частина заповнюється носіями. При гра-

ничному значенні напруги (UTFL) густина струму через зразок 

буде швидко збільшуватися від малої величини, що відповідає 

області вільних пасток, до значення безпасткового СОПЗ 
 

2

00
2

L

t
TFL TFL

eN L
U E dx


  .   (1.24) 

 

Це рівняння є базовим для визначення концентрації пастко-

вих рівнів у матеріалі і широко використовується до цього часу 

18–20, 26–34. 

У разі, якщо  не дуже мале, тобто 
16 1

9
t foN n





 
  

 
, одер-

жуємо UTFL > U.. 

Якщо стрибку струму на ВАХ безпосередньо передує квад-

ратична ділянка, то струм на ньому визначається виразом (1.22). 

Розрахувавши безпастковий струм, для відомих геометричних 

розмірів досліджуваного зразка легко обчислити параметр Лам-

перта . Відзначимо також, що цей параметр може бути визначе-

ний за напругою переходу від омічної ділянки струму до квадра-

тичної (співвідношення (1.23)).  

Якщо відомі значення концентрації пасток Nt і параметр , 

глибину залягання пасток Et розраховують з використанням 

співвідношення 1, 17. 

ln c
t

t

N
E kT

gN
 .   (1.25) 
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Звернемо увагу на те, що для розрахунку параметрів пасток 

необхідно знати фізичні сталі матеріалу (n, NC) та фактор спіно-

вого виродження ЛС (g). У більшості праць припускається, що 

g = 1, хоча, як показано в 9, залежно від виду центра та його 

заповнення носіями g може набувати значення ½, 1 та 2. 

Більш надійним методом визначення Et є вимірювання па-

раметра  на пастковій квадратичній ділянці як функції темпера-

тури 17. При цьому результуючий графік залежності lnj – 1/T 

на квадратичній ділянці ВАХ СОПЗ є прямою з тангенсом кута 

нахилу Et/k, а відрізок, що вона відтинає на осі ординат 1/Т, до-

рівнює lnNC/gNt. Зазначений метод визначення Et вимагає знання 

температурної залежності n, однак похибка у визначенні рухли-

вості відбивається на величині Et лише логарифмічно. Методика 

визначення параметрів напівпровідника з ВАХ СОПЗ у випадку 

монорівнів докладно викладена в 35. 

Якщо моноенергетичні пастки, що містяться в напівпровід-

нику, є глибокими (Et > EF0), вираз для напруги повного запов-

нення пасток має вигляд 
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 .  (1.26) 

 

У цьому разі усі носії, інжектовані з контакту, спочатку за-

повнюють пастки. Саме тому напругу UTFL можна розглядати як 

таку, що необхідна для початку переходу від омічної провідності 

до СОПЗ, тобто як U.. Однак для випадку глибоких пасток цей 

перехід є переходом від омічної провідності до безпасткових 

СОПЗ, оскільки всі ЛС уже заповнені (UTFL = U). 

ВАХ СОПЗ у подвійних логарифмічних координатах за 

наявності у напівізоляторі як мілких, так і глибоких 

моноенергетичних пасток наведені на рис. 1.4. 
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Рисунок 1.4 – ВАХ СОПЗ у подвійних логарифмічних 

координатах за присутності у напівізоляторі моноенергетичних пасток 

 

Якщо у матеріалі існують пастки двох або більше типів, що 

дають кілька дискретних енергетичних рівнів, то рівняння (1.22) 

залишається справедливим, якщо  замінити на 1 1

i

i

    де 

 1 expC
ti

i ti

N
E kT

g N
    . Тут всі величини з індексом відносятьcя 

до i-го дискретного монорівня. 

Необхідно зазначити, що задача розрахунку ВАХ СОПЗ на-

віть у випадку моноенергетичного рівня різко ускладнюється 

при спробі врахувати дифузійні струми 1, залежність рухливо-

сті носіїв заряду від напруженості поля 36, неоднорідність 

провідності за товщиною зразка 17 або наявності у зразках по-

ряд із пастками донорних або акцепторних центрів 37. 

 



35 

 

1.3.2. Особливості вольт-амперної характеристики у ви-

падку неперервних розподілів пасток 

Експериментальні дослідження засвідчують, що дискретні 

пасткові рівні є характерними для чистих монокристалічних ма-

теріалів. У матеріалах із високим ступенем структурної невпо-

рядкованості, для яких характерна полікристалічна або аморфна 

структура, можна очікувати  наявності у ЗЗ матеріалу ЛС, які 

розподілені за енергіями неперервно 17. У працях [38, 39] по-

казано, що такий квазінеперервний розподіл пасток за енергіями 

можна пов'язати із статистичною дисперсією поляризаційної 

енергії носіїв заряду, зумовленої флуктуаційними нерегулярнос-

тями кристалічної ґратки матеріалу. Він може бути описаний га-

уссівською функцією з різною півшириною. 

З іншого боку, структурна невпорядкованість ґратки матері-

алу приводить до того, що необхідно враховувати велику кіль-

кість різних груп ЛС. Унаслідок цього набір близько розміщених 

нормальних розподілів може сприйматися як більш складний 

розподіл пасткових рівнів, розподілених за енергіями. Це зви-

чайно враховують, взявши до уваги те, що їх спектр описується 

однорідним [40–43], експоненціальним [44, 45] чи гауссівським 

[46–49] розподілами. При цьому будь-який неперервний енерге-

тичний розподіл пасток може фіксуватися експериментально, 

наприклад, як ряд однорідно чи експоненціально розподілених 

за енергіями рівнів, якщо характерна енергія розподілу багатора-

зово перевищує термічну енергію ґратки (E > kT), чи навпаки, 

як сукупність деяких гауссівських розподілів – при зворотному 

співвідношенні енергій (E < kT) 24. У той самий час, незале-

жно від характеру розподілу ЛС за енергіями, стаючи глибоки-

ми, ці стани сприймаються на залежності струм – напруга як рі-

вні граничного заповнення пасток 1, 17.  



36 

 

Добре відомо, що у випадку розподілів пасток, відмінних від 

моноенергетичного, точний аналітичний вираз для опису ВАХ 

СОПЗ одержати неможливо, а метод регіональних наближень 

[1], який традиційно використовують для розрахунку теоретич-

них кривих, дає похибки, що сягають 70 %. У зв'язку з цим для 

розрахунку залежностей струм – напруга використовують асим-

птотичні рівняння, одержані в припущенні заповнення мілких чи 

глибоких пасток 17, 26, 41–53. Відповідні аналітичні вирази 

для ВАХ СОПЗ наведені в табл. 1.1.  

У разі експоненціального розподілу ЛС (див. табл. 1.1), що 

починається від краю зони провідності (чи валентної зони) або 

від деякого дискретного рівня Etс, ВАХ при EF > Etc записується у 

вигляді 45: 
1 1
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2 1
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,  (1.27) 

 

де Тс – параметр розподілу; l = Tc/T; Nt’ – концентрація пас-

ток, що відповідає максимуму розподілу. 

Під час аналізу експериментальних результатів у цьому разі 

з температурної залежності струмів на суперлінійній ділянці 

ВАХ визначають концентрацію пасток N’t, а з нахилу ВАХ у по-

двійному логарифмічному масштабі () – значення l. Якщо ві-

домо l, то Тс обчислюють із співвідношення 1 
T

T
l c . Це 

дозволяє визначити основні параметри експоненціального роз-

поділу, що починається від краю зони провідності (чи валентної 

зони). Якщо розподіл починається від деякого рівня Etc, то буду-

ють графік залежності lnN’t від 1/kTc. Потім із нахилу одержаної 

прямої визначають Etc, а екстраполюючи пряму до 1/kTc = 0 – 

обчислюють значення N’t 45.  
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Таблиця 1.1 – Вирази, що описують ВАХ СОПЗ у разі відсутності або наявності пасток у напівпровіднику 

 

3
7
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У разі гауссівського розподілу пасток (див. табл. 1.1) рів-

няння, що описує ВАХ 46–49, аналогічні співвідношенню, оде-

ржаному для випадку пасток з  експоненціальним розподілом  у 

середині ЗЗ матеріалу, за винятком того, що l замінено на вираз 
2/1222 )16/21( Tkm t . ВАХ СОПЗ для пасток з однорідним 

розподілом рівнів у вузькій зоні енергій між El  і Eu , розміщеній 

усередині ЗЗ напівпровідника, була одержана в 40–43.  

Співвідношення, що описують ВАХ СОПЗ у разі наявності в 

матеріалі пасток, що мають різний розподіл за енергією, наведе-

ні у таблиці 1.1. Вирази для визначення напруги U  і UTFL для 

експоненціального, гауссівського та однорідного розподілів ЛС 

наведені в табл. 1.2. 

 

1.3.3. Обмеження моделей слабкого та сильного запов-

нення пасток носіями 

У бездифузійній теорії СОПЗ звичайно застосовують на-

ближення необмеженої прикатодної концентрації носіїв (віртуа-

льного катода), при цьому задачу про вигляд ВАХ розв’язують 

лише в граничних випадках мілких і глибоких пасток 1, 17. Ра-

зом із тим концентрація інжектованих носіїв, а отже, і ступінь 

заповнення пасток у реальному матеріалі істотно змінюється на 

міжелектродній відстані так, що біля катоду заповнення може 

мати характер, який істотно відрізняється від об'ємного.  

Правомірність наближення слабкого і сильного заповнення 

для напівпровідника із неідеальним інжектувальним контактом 

розглянута в працях 24, 53–60. Автори розрахували відхилення 

максимального ступеня ВАХ від значень, що передбачаються 

аналітичною теорією, і встановили діапазон значень відношень 

nf0/nfk (де nfk – приконтактна концентрація носіїв), за яких мож-

ливе застосування моделей слабкого і сильного 
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Таблиця 1.2 – Вирази для розрахунку U  і UTFL  для різних типів розподілу пасток за енергіями у напівпро-

віднику 

Тип розподілу U UTFL 

Відсутність пасток 
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заповнення пасток. Показано, що у разі їх слабкого  заповнення 

максимум кривої (U) виявляється плавним, а нахил ВАХ СОПЗ 

у подвійних логарифмічних координатах близький до квадрати-

чного ( ~ 2) лише у разі, якщо інжекція з контакту досить інте-

нсивна. При виконанні критерію сильного заповнення пасток 

максимум кривої (U) стає різким, так що відрізок, де  = max, 

стягується в точку (при U = UTFL). У цьому разі вигляд ВАХ іс-

тотно залежить від інжекційних властивостей контакту, а її сту-

пінь завжди більший ніж два.  

Надалі в 24 було показано, що піддіапазонні апроксимації 

Мотта – Генрі і Пекара, а також цілий ряд інших ступеневих ап-

роксимацій ВАХ, які широко використовуються в теорії інжек-

ційно-контактних явищ, придатні лише у вузькому діапазоні зна-

чень j і U. У працях 54, 55 безпосереднім розрахунком ступеня 

ВАХ продемонстровано, що ступенева апроксимація виду 

  аn
m
, m = const > –1, яка звичайно використовується при роз-

рахунках залежностей струм – напруга, має точковий характер. 

Відповідно на експериментальних кривих j - U спостерігаються 

як довгі ділянки (U) ~ const, що представляють собою плоскі 

екстремуми ступеня ВАХ, так і порівняно вузькі піки ступеня, 

останні звичайно відповідають чистим напівпровідникам.  

З урахуванням точкового характеру будь-якого екстремуму 

ступеня залежностей струм–напруга автори [24] запропонували 

апроксимацію, що ґрунтується на параболічній інтерполяції ходу 

ступеня ВАХ поблизу екстремуму, що описується виразом 
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У цьому разі ВАХ СОПЗ може бути наведена у вигляді 
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Точкова апроксимація дозволяє одержати ВАХ, що збігають-

ся із залежностями струм–напруга, розрахованими в припущенні 

ступеневої апроксимації в діапазоні  
2( ) ext

ext

ext

U U





 


. 

Автори 24 також оцінили фізичні умови виникнення мак-

симумів (''ext < 0) і мінімумів (''ext > 0) ступеня ВАХ у випадку 

використання ряду моделей розподілу пасток за енергіями. При 

цьому використовувалися співвідношення, одержані в 51. 

Оскільки вирази (1.10) і (1.11) є безмодельними та можуть бути 

застосовані для будь-якого об'ємного механізму зарядоперене-

сення через зразок, авторам [24] на основі відповідного оброб-

лення статичних ВАХ вдалося розробити цілий комплекс нових 

вимірювальних методик визначення фізичних параметрів інжек-

ційних структур. При цьому, знаючи числові значення основних 

інжекційних параметрів структури, можна ідентифікувати інже-

кційні процеси серед подібних по прояву на ВАХ, конкретизува-

ти характер інжекції (монополярна чи подвійна), а також скласти 

деякі кількісні уявлення про інтегральну потужність спектра ЛС 

(чи його узагальнені рекомбінаційні властивості). 

У разі високоінжекційної вимірювальної методики, вирази, 

одержані в 24, дають лише загальне уявлення про потужність 

(зарядову чи рекомбінаційну) ЛС, що обмежують струм, а також 

характер їх заповнення носіями. Для деталізації спектра цих 

станів у 57 використані деякі модельні уявлення і розрахункові 

дані. На підставі проведеного аналізу автори [24] запропонували 
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методику, що дозволяє ідентифікувати вузькі і широкі енергети-

чні розподіли в ЗЗ напівпровідника, а також визначати парамет-

ри ЛС в обох випадках. Ефективність розробленого способу ви-

значення параметрів таких станів із ВАХ (модель Зюганова) 

продемонстрована експериментально в [24] шляхом одночасного 

проведення досліджень із використанням трьох різних методів 

визначення параметрів пасткових центрів: високоінжекційного, 

низькоінжекційного і термостимульованої провідності. 

Необхідно зазначити, що в працях 24, 53–60 фактично впе-

рше зроблена спроба розв’язати обернену задачу досліджень, 

тобто на безмодельній основі одержати інформацію про пасткові 

розподіли безпосередньо з експериментальних ВАХ СОПЗ. Од-

нак використання для деталізації спектра станів додаткових мо-

дельних уявлень, хоч і найбільш загальних, дозволило вирішити 

цю задачу лише частково.  

 

1.3.4. Нові підходи до визначення параметрів глибоких 

пасток із вольт-амперних характеристик струмів, обмежених 

просторовим зарядом 

Оскільки форма і величина струму ВАХ залежать від конце-

нтрації та енергетичного положення ЛС, можна одержати інфо-

рмацію про їх параметри з експериментально виміряних залеж-

ностей струму від напруги. У більшості праць, де використову-

валася подібна методика 18–20, 26–34, 61–64, параметри пас-

ток знаходили з порівняння експериментальних кривих із досту-

пними аналітичними рівняннями, одержаними для типових роз-

поділів. При цьому використовували так званий метод «підгон-

ки», тобто у припущенні, що пастки описуються одним з типо-

вих розподілів за енергією, підбирали параметри ЛС таким чи-

ном, щоб теоретична крива якомога точніше збігалася з експе-

риментальною.  
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Із використанням цього методу в працях 30–34 в ряді мате-

ріалів розраховані параметри ЛС, у припущенні наявності у ЗЗ 

моноенергетичних пасток (модель Ламперта), у той час як у 

працях 1, 35, 61–64 розраховані параметри експоненціальних 

розподілів пасток (модель Роуза). 

Спосіб оброблення експериментальних кривих, застосова-

ний у працях 1, 30–34, 61–64, є типовим прямим методом дос-

ліджень і має істотні недоліки, пов’язані з інтегральним характе-

ром співвідношень, які використовували при розрахунках. Крім 

того, ця методика потребує незалежного визначення ряду пара-

метрів напівпровідника, таких як рухливість носіїв заряду, ефек-

тивна концентрація носіїв у зоні провідності та ін. 

Додатковим фактором, що ускладнює одержання достовір-

ної інформації про енергетичний спектр пасткових рівнів мето-

дом ВАХ, є наявність цілого ряду конкуруючих і супутніх СОПЗ 

механізмів зарядоперенесення, що приводять до якісно подібних 

залежностей струму через структуру від прикладеної напруги: 

показникові за напругою ділянки, які розділені стрибками стру-

му 60. Незважаючи на це, ідентифікація механізмів зарядопе-

ренесення в зразках, що досліджуються, як правило, не прово-

диться, а стрибки струму на ВАХ апріорно пов'язуються з меха-

нізмом СОПЗ 18–20, 26–29.  

Останнім часом у ряді праць розроблені підходи, що дозво-

ляють, принаймні частково, уникнути недоліків традиційного 

методу ВАХ СОПЗ, відзначених вище. У теоретичній праці 51 

були одержані рівняння, які пов’язують величини, що можуть 

бути виміряні експериментально (U, j), та ті, що визначають за-

рядоперенесення у зразку за наявності пасток (nt, ): 
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На підставі цих рівнянь автори 65–72 розвивають метод ІС 

глибоких пасток, що дозволяє одержувати інформацію про па-

раметри ЛС безпосередньо з експериментальних ВАХ СОПЗ 

шляхом їх диференціального аналізу (обернена задача експери-

менту). Але цей метод залишається маловідомим і майже не ви-

користовується на практиці, очевидно, у зв’язку з тим, що потре-

бує досить складного оброблення даних. У небагатьох експери-

ментальних працях 65, 71, де застосовувався цей метод, як 

правило, використовували його низькотемпературне наближення 

та спрощені диференціальні співвідношення, що містять лише 

першу похідну, що дає істотні похибки при розрахунках параме-

трів пасток. У працях [72–74] подано самоузгоджений метод 

аналізу ВАХ СОПЗ, що дозволяє зробити деталізацію енергети-

чної топології рівнів у ЗЗ напівпровідника без залучення додат-

кових експериментальних методик. Але метод 72–74 апробова-

ний лише для високомолекулярних сполук (полімерів) із шири-

ною ЗЗ Eg >3 еВ, для яких характерні розмиті за енергією розпо-

діли пасток. Нарешті, у працях 24, 57, 59, 60 запропонований 

спосіб однозначної ідентифікації механізму зарядоперенесення 

через досліджуваний зразок за однією експериментальною ВАХ. 

Праці 24, 51, 57, 59, 60, 65–74 дозволяють розробити принци-

пово новий підхід до визначення параметрів глибоких пасток із 

ВАХ СОПЗ, який ми розвинули у цій монографії. 
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РОЗДІЛ 2 

ВОЛЬТ-АМПЕРНІ ХАРАКТЕРИСТИКИ СТРУМІВ,  

ОБМЕЖЕНИХ ПРОСТОРОВИМ ЗАРЯДОМ У ВИПАДКУ 

СКЛАДНИХ РОЗПОДІЛІВ ЛОКАЛІЗОВАНИХ СТАНІВ  

ЗА ЕНЕРГІЄЮ (ПРЯМА ЗАДАЧА ЕКСПЕРИМЕНТУ) 

 

2.1. Аналіз придатності аналітичних виразів для корект-

них розрахунків вольт-амперних характеристик струмів, 

обмежених просторовим зарядом  
 

Для перевірки коректності результатів, одержаних при роз-

в'язанні оберненої задачі експерименту, яка є математично до-

сить складною, ми розв’язували пряму задачу: за заданими мо-

дельними розподілами ЛС у ЗЗ матеріалу розраховували теоре-

тичні ВАХ СОПЗ. При цьому використовували процедуру, до-

кладно описану пізніше. При розрахунках вважалося, що зразки, 

в які здійснюється інжекція носіїв заряду, мають плоскопарале-

льну форму, крім того, задовольняються звичайні фізичні при-

пущення теорії СОПЗ [17]. За модельні нами взяті розподіли па-

сток, що традиційно використовуються в літературі та відобра-

жають ситуації, які спостерігаються у реальних зразках [1, 17]. 

Ми, зокрема, розглядали випадки, коли у ЗЗ матеріалу наявні па-

стки, розподіл яких за енергією описується за допомогою однієї 

або декількох дельта-функцій, гауссівських, експоненціальних та 

інших функцій, а також їх комбінацій. Відповідні вирази, що 

описують дані розподіли, наведені в таблиці 1.1. Для спрощення 

розв'язання задачі в першій частині роботи припускалося, що ЛС 

розподілені за об’ємом матеріалу однорідно, тобто досліджувані 

зразки є просторово гомогенними h  h(x). 

Для визначеності також вважалося, що напівпровідниковий 

матеріал має p-тип провідності (це є характерним для сполук 

CdTe, ZnTe), відповідно з контакту здійснюється інжекція дірок, 
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а ЛС є дірковими пастками. Відлік енергії залягання пасткових 

рівнів у цьому разі проводили від краю валентної зони. Необхід-

но зазначити, що всі наведені у роботі співвідношення можуть 

бути також використані для розрахунку ВАХ матеріалу n-типу 

провідності шляхом простої заміни у виразах NV на NC, а також 

зміни початку відліку рівня енергії (від краю зони провідності). 

При обчисленнях ми в основному використовували параме-

три напівпровідників, які є характерними для сполук А2В6 (зок-

рема, телуриду кадмію). CdTe є гарним модельним матеріалом 

для дослідження глибоких пасток завдяки здатності до самоком-

пенсації 75–80. Це дозволяє легко одержувати плівки напів-

провідника з високим питомим опором, у яких реалізується ре-

жим СОПЗ. Обрані параметри пасткових центрів є характерними 

і для таких типових напівпровідників різних груп періодичної 

системи елементів, як Si, GaAs, ZnTe. Тому одержані результати 

можуть бути використані для пояснення властивостей великої 

групи напівізолювальних матеріалів. 

Як зазначалося раніше, точні аналітичні вирази для ВАХ 

СОПЗ можна одержати лише у разі моноенергетичних пасток. 

Тому ми використали цей розподіл для перевірки можливості 

застосування інтегральних співвідношень (1.10), (1.11) для точ-

ного розрахунку залежностей струм – напруга. З цією метою для 

різноманітних параметрів пасток ми будували ВАХ як із викори-

станням точного параметричного методу [50], так і шляхом чи-

сельного інтегрування співвідношень (1.10) і (1.11). 

У разі наявності в напівпровідниковому матеріалі моноенер-

гетичних пасток густина об'ємного заряду може бути подана у 

вигляді 
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де 






 


kT

E
Nn t

V exp1
.  

Якщо у ЗЗ напівпровідника є декілька монорівнів із глиби-

ною залягання Et1, Et2, Et3 … і концентрацією Nt1, Nt2, Nt3 … 

відповідно, то співвідношення (2.1) набере вигляду 
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Підставляючи відповідні вирази у (1.10) і (1.11), легко одер-

жати співвідношення, придатні для розрахунку ВАХ у разі наяв-

ності у ЗЗ матеріалу одного або декількох монорівнів. Парамет-

ром при цьому є верхня межа інтегрування (концентрація носіїв 

на аноді), водночас концентрацію носіїв на катоді брали такою, 

що дорівнює нескінченності (випадок необмеженої інжекції з 

контакту). При чисельному інтегруванні співвідношень (1.10), 

(1.11) як змінну у зразку замість nf використовували енергію ква-

зірівня Фермі EF при заданому рівні інжекції. У цьому випадку 

параметр інтегрування змінюється в інтервалі EF0  EF < EV, де 

EF0 – рівноважне положення квазірівня Фермі у зразку за відсут-

ності інжекції. 

Результати порівняння ВАХ СОПЗ, розрахованих із викори-

станням двох різних методів, наведені на рис. 2.1. Із рисунка ба-

чимо, що у разі наявності у ЗЗ матеріалу моноенергетичних рів-

нів   залежності   струм – напруга,   одержані   з  використанням  
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Рисунок 2.1 – ВАХ СОПЗ, розраховані за різних температур із ви-

користанням параметричного методу, інтегральних співвідношень 

(1.10) (1.11) та співвідношень (3.24), (3.25). Випадок моноенергетич-

них пасток із параметрами: □ –Et = –0,57 eB, Nt = 10
20

 м
–3

;  

∆ – Et = –0,57 eB, Nt = 10
19

 м
–3

 ; + – Et = -0,47 eB, Nt = 10
20

 м
–3

 

(співвідношення (1.10) (1.11)); суцільна лінія – параметричний метод;         

 – запропонована методика (1.30), (1.31).  

Температура, K: 200 (1), 300 (2) (а); 300 (б) 
 

параметричного методу та інтегральних співвідношень (1.10), 

(1.11), збігаються. Це дало можливість зробити  висновок, що ці 

співвідношення можуть також ефективно застосовуватися для 

точного розрахунку ВАХ у разі більш складних розподілів пас-

ток, наприклад експоненціального або гауссівського. При розра-

хунку ВАХ СОПЗ для таких розподілів ЛС густину об'ємного 

заряду записували у вигляді 
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де h(E) – функція, що описує енергетичний розподіл пасток;  

f(E-EF) – функція Фермі–Дірака. 
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Після цього була застосована процедура обчислень, аналогі-

чна розрахунку проведеному для випадку моноенергетичних ЛС. 

Криві, одержані за допомогою інтегральних рівнянь (1.10), 

(1.11), надалі ми використовували як еталонні при подальшому 

порівнянні з ВАХ, розрахованими за допомогою інших методів. 

Добре відомо, що у разі розподілів пасток, відмінних від 

моноенергетичних, неможливо одержати точні аналітичні вирази 

для ВАХ СОПЗ, а метод регіональних наближень [1], що тради-

ційно використовується для обчислення теоретичних кривих, дає 

похибки, що досягають 70 %. У зв'язку з цим для розрахунку за-

лежностей струм – напруга звичайно використовуються аналіти-

чні рівняння, одержані в припущенні заповнення мілких або 

глибоких пасток [17, 41–50]. Відповідні аналітичні вирази наве-

дені у таблиці 1.1. 

На рисунку 2.2 наведені ВАХ СОПЗ для випадку гауссівсь-

кого розподілу пасток за енергіями, розраховані з використанням 

інтегральних рівнянь, а також за допомогою наближених аналі-

тичних формул (табл. 1.1). Оскільки аналітичні вирази дозволя-

ють одержати ВАХ лише у граничних випадках мілких або гли-

боких пасток, для побудови повної кривої проводили «зшиван-

ня» декількох розрахункових залежностей струм – напруга. З ри-

сунка 2.2 добре бачимо, що за низьких температур вимірювання 

(T = 100 K) криві, одержані цими двома методами, мають значну 

відмінність лише в області найбільшої крутизни ВАХ (на ділянці 

переходу від граничного заповнення пасток до безпасткового за-

кону), в той самий час за кімнатної температури (T = 300 K) від-

мінність кривих дуже значна практично на всьому інтервалі змі-

ни прикладеної до зразка напруги. ВАХ, одержані з використан-

ням аналітичних рівнянь, краще збігаються з еталонними у ви-

падку вузьких розподілів пасток, при  збільшенні  півширини 

розподілу  похибки розрахунків зростають. 
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Рисунок 2.2 – ВАХ СОПЗ розраховані для гауссівського розподілу 

пасток  (h(E) = Nt / (2)
1/2
 exp –(E – Et)

2
/22

 ) з  параметрами     

Et = –0,50 eB, Nt = 10
20

 м
–3

  –  = 0,025 еВ,  j  100 – аналітичне набли-

ження;   –  = 0,05 eB – аналітичне наближення; суцільна лінія – ін-

тегральні співвідношення (1.10)–(1.11); температура, K: 

 100 (а), 300 (б) 

 

Розглянемо причину такої великої похибки розрахунку ВАХ 

із використанням наближених аналітичних співвідношень, наве-

дених у [73]. 

Як бачимо із таблиці 1.1, параметри  і  у робочих співвід-

ношеннях, які традиційно використовуються для обчислень, 

вважаються константами, що не залежать від напруги 73. Вод-

ночас залежність  = f(E) від положення квазірівня Фермі має 

вигляд східчастої функції: 
 










FtF
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EEconst

EEconst

,

,
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1
 , 

 

де EFt’ – деяка константа, що залежить від виду функції роз-

поділу пасток h(E). 
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Визначимо, наскільки правильні подібні припущення. Для 

цього, виходячи з основних визначень, одержимо співвідношен-

ня, що зв'язують параметр Ламперта  із напругою і положенням 

квазірівня Фермі у зразку. 

Оскільки 
tf

f

s

f

nn

n

n

n


 , а відповідні концентрації вільних 

і захоплених носіїв заряду описуються співвідношеннями 
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можна остаточно записати 
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Цей параметр є функцією координат  = (x), проте вигляд 

ВАХ визначається його значенням на електроді, що колектує но-

сії, (L). Характер просторового розподілу напруженості елект-

ричного поля, положення квазірівня Фермі та інших змінних ве-

личин у зразках при інжекції обговорений  у праці 17. 

У звичайному наближенні мілких пасток (EF < EL)  параметр 

Ламперта  не залежить від положення рівня Фермі EF і відпові-

дно від напруги, прикладеної до зразка. У цьому разі співвідно-

шення (2.6) можна записати у вигляді 
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де значення  залежить від форми функції розподілу ЛС 

h(E).  

Значення  для деяких типових розподілів пасток у разі міл-

ких пасток розраховані в роботах [1, 17, 40–48] і наведені у табл. 

1.1. 

Використовуючи рівняння безперервності струму і Пуассона 

(1.6), (1.7) для випадку мілких пасток, легко також одержати за-

лежності, що зв'язують струм і напругу у структурі з положен-

ням рівня Фермі у зразку 
2
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Рівняння (2.10) показує, що під час зміни положення квазірі-

вня Фермі напруга у зразку зростає експоненціально. Вираз (2.9) 

є базовим рівнянням методу ІС, розглянутому нижче, (обернена 

задача експерименту), оскільки демонструє, що за зростання на-

пруги, прикладеної до зразка, відбувається зсув квазірівня Фермі 

у ЗЗ матеріалу, а це, у свою чергу, дозволяє здійснювати скану-

вання розподілів пасток. 

За достатньо високої зовнішньої напруги, прикладеної до 

зразка, квазірівень Фермі перетинає розподіл ЛС EL < EF < EU, 

спрощення (2.7) більше непридатне для обчислень, і параметр  

стає залежним від положення квазірівня Фермі EF. Оскільки ін-
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теграл у (2.6) можна розрахувати лише для окремих випадків ро-

зподілів ЛС за низьких температур, універсального загального 

розв’язку у цьому разі не існує. У зв'язку з цим в асимптотичних 

рівняннях, одержаних у [40–49], дійсні значення  і  замінюва-

лися певними усередненими значеннями сер  і сер відповідно. 

Реально, як бачимо з рис. 2.3, де наведені розрахунки цих 

величин із використанням співвідношень (1.10), (1.11), параметр 

   не  є  константою  і  його з начення  за  низької температури 

(T = 150 K) у разі  гауссівського  розподілу змінюється від 10
–23

  
 

 
Рисунок 2.3 – Залежність /е, U, j, ,  від положення квазірівня 

Фермі EF для гауссівського розподілу пасток із параметрами:  

Et  = –0,5 еВ, Nt = 10
20

 м
–3

,  = 0,025 еВ, T = 300 K (а, б); Т = 150 K 

(в). Суцільна лінія – вхідний розподіл h(E);  – густина об'ємного за-

ряду (EF)/е;   – U(EF),  – j(EF), + – (EF), □ – (EF) 
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до 10
–1

, у той самий час як за кімнатних температур (T = 300 K) 

він лежить в інтервалі 10
–3 

<  < 10
–1

 (рис 2.3 б). 

Параметр , розрахований із використанням аналітичних 

виразів (табл. 1.1), на квадратичній ділянці  ВАХ для цього виду 

розподілу пасток дорівнює ~ 2,17, у той самий час як більш точ-

ні обчислення показують, що його значення змінюється в інтер-

валі від 2    12.  

Таким чином, результати точних розрахунків параметра  

підтверджують висновки авторів [24] про те, що степеневі апро-

ксимації ВАХ СОПЗ вигляду j  U
m
, що широко використову-

ються на практиці [40–49], дійсні лише в обмеженому діапазоні 

значень j та U. Реальні залежності  = f(U) являють собою криві 

з максимумом, характер поведінки яких (вузькі піки ступеня 

ВАХ чи розмиті плоскі екстремуми) визначається видом розпо-

ділу ЛС за енергіямии у ЗЗ напівпровідника.  

За деякої напруги квазірівень Фермі зміщується достатньо 

високо у ЗЗ матеріалу так, що всі ЛС стають розміщеними нижче 

від нього (глибокі пастки). Із співвідношення (2.6) випливає, що 

практично  всі  глибокі  центри  при  цьому заповнені  носіями 

( ~ 1) і зразок поводиться як безпастковий діелектрик. Відпові-

дно рівняння (2.8) – (2.10) на цій ділянці набирають вигляду 
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Отже, напруга U у цьому разі залежить від EF експоненціа-

льно, а струм підпорядковується закону Чайлда 1. Відповідно 
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напруга повного заповнення пасток UFTL може бути обчислена з 

використанням співвідношення (1.26). 

Результати розрахунків параметрів , , , U залежно від по-

ложення квазірівня Фермі у матеріалі для випадку гауссівського 

розподілу пасток наведені на рис. 2.3. Проаналізуємо їх більш 

детально. 

Як бачимо з рисунка, на залежностях , j, U – EF можна ви-

ділити три характерні області. В області 1, де EF < Et – 2
/kТ 

(квазірівень Фермі розміщений нижче від розподілу пасток), на-

пруга залежить від EF експоненціально, а параметр  залишаєть-

ся практично незмінним. У цьому разі величина струму пропор-

ційна квадрату напруги (див. співвідношення (2.8)), параметр 

 ~ 2, і аналітичний вираз достатньо добре описує ВАХ СОПЗ.  

В області 2 – Et – 2
/kТ < EF < EU (квазірівень Фермі перети-

нає розподіл пасткових рівнів) параметр  сильно зростає за змі-

ни EF, у той самий час як напруга не залежить від EF і дорівнює 

UTFL. У результаті вигляд залежності j  EF визначається в осно-

вному характером зміни параметра . Як показали розрахунки, 

чим нижча температура вимірювань, тим більший кут нахилу 

прямої ln – EF на цій ділянці. Параметр  тут також істотно 

змінюється і залежність   EF являє собою криву з максимумом 

при EF ~ Et+
2
/kТ. Відповідно аналітичні вирази на цьому інтер-

валі погано описують ВАХ СОПЗ. Вони не дозволяють одержати 

зміну струму від напруги за умови EF ~ Et і розрахункові криві 

мають максимальну похибку поблизу U = UTFL. 

В області 3 – EF > EU (рівень Фермі розміщений вище від ро-

зподілу пасток) практично всі глибокі центри заповнені носіями 

і зразок поводиться як безпастковий діелектрик чи напівпровід-

ник (  1). Оскільки  є тут константою, похибка розрахунку 
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ВАХ із використанням аналітичних рівнянь на цій ділянці істот-

но знижується. 

 

2.2. Наближений метод розрахунку залежностей струм – 

напруга за відомими розподілами носіїв заряду на пастках 

Інтегральні рівняння (1.10) – (1.11), що використовують для 

розрахунку ВАХ СОПЗ, мають деякі обмеження. Як буде пока-

зано нижче, в деяких випадках виникає необхідність побудови 

ВАХ СОПЗ не за відомим розподілом пасток h(E), а за розподі-

лом носіїв заряду ns  на пастках, що при цьому заданий у вигляді 

таблиці. У цьому разі співвідношення (1.10) – (1.11) для побудо-

ви залежностей струм – напруга використані бути не можуть. 

Аналогічна ситуація виникає також тоді, якщо розподіл пасток 

описаний частково. 

Для цих випадків ми використовували метод наближеного 

розрахунку ВАХ, заснований на ряді ідей, запропонованих у 

[79]. Метод ґрунтується на співвідношеннях, одержаних уперше 

Мюллером [82]: 
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де α – коефіцієнт, що враховує відмінність напруженості 

електричного поля поблизу анода від його середнього значення 

Ее(L) = αU/L у зазорі між контактами зразка; β – коефіцієнт, що 

враховує відмінність ns поблизу анода від середньої концентрації 

інжектованих у зразок зарядів ns(L) = βns. 
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Рівняння (2.14), (2.15) з урахуванням співвідношення (2.4) 

дозволяють розрахувати ВАХ СОПЗ у параметричному вигляді 

за змінним параметром EF, якщо відомі α і β. 

Визначимо значення цих коефіцієнтів для довільного розпо-

ділу ЛС. Із співвідношень (2.14) і (2.15) випливає 
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Відповідно для коефіцієнта  одержимо: 
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звідси знаходимо, що 
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Підставляючи значення 1/j і U/j
2
 обчислені із (1.10) – (1.11), 

одержимо остаточно такі співвідношення:  
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Продиференціюємо рівняння (2.18), (2.19) за nf : 
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Після диференціювання одержимо: 
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Оскільки α і β змінюються повільно за зміни EF, у першому 

наближенні можна взяти 1/β = 1+y. Підставивши це значення в 

співвідношення (2.20), обчислимо β: 
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Аналогічно, підставляючи в співвідношення (2.21) початко-

ве наближення α = 1+β, запишемо  
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У результаті рівняння (2.14), (2.15) наберуть вигляду 
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Як бачимо зі співвідношень (2.24) і (2.25), для розрахунку 

залежності струм – напруга необхідно знати значення функцій nf, 

ns, ns', водночас саме ці функції є вихідними параметрами під час 

оброблення експериментальних ВАХ СОПЗ диференціальним 

методом, що буде розглянутий нами пізніше. Значення ns'' можна 

обчислити, використовуючи або методи чисельного диференці-

ювання функцій, заданих у вигляді таблиці, або використовуючи 

процедуру побудови кубічного сплайна 83–85. 

Як показали наші розрахунки, запропонований метод доста-

тньо зручний для комп'ютерної реалізації і дозволяє досить точ-

но розрахувати ВАХ СОПЗ за відомими значеннями концентра-

цій вільних і захоплених носіїв заряду. При розв'язанні модель-

них задач порівнювалися ВАХ, одержані з використанням інтег-

ральних співвідношень (1.10) – (1.11) і запропонованим методом 

(рис. 2.1). Результати чисельного моделювання показали, що по-

хибка розрахунків кривих практично на всіх ділянках ВАХ не 

перевищує 1-2 % і лише в області найбільшої кривизни кривої 

досягає 10 %, навіть у разі монорівня, коли похибки розрахунків 

завжди максимальні. У випадку використання інших розподілів 

пасток похибка розрахунків кривих значно зменшувалася. 
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2.3. Вплив параметрів локалізованих станів та темпера-

тури вимірювань на вигляд вольт-амперних характеристик 

струмів, обмежених просторовим зарядом  
 

Для визначення того, як впливають параметри ЛС і темпера-

тура вимірювання на вигляд ВАХ СОПЗ, нами було проведено 

комп'ютерне моделювання ряду задач, оскільки у літературі, за 

вийнятком випадку монорівня 1, 17, такі розрахунки з викорис-

танням точного методу відсутні. У припущенні, що ЛС є моное-

нергетичними або такими, що описуються функцією Гаусса чи 

подвійною експонентою (вхідний розподіл, див. вставку на 

рис. 2.5 а, б), нами розраховувалися теоретичні залежності  – 

EF і 1/e(d/dEF) – EF. Як вже зазначалося під час обчислень вико-

ристовувалися значення фізичних констант телуриду кадмію, що 

наведені в підрисункових написах. Далі з використанням рівнянь 

(1.10) – (1.11) були одержані теоретичні ВАХ для цих розподілів 

за різноманітних параметрів пасток (Et, N t , ) і температурі ви-

мірювання. 

Як бачимо з рис. 2.4, значення напруги повного заповнення 

пасток UTFL визначається величиною Nt і не залежить від глиби-

ни залягання ЛС Et, ширини розподілу , а також його типу і те-

мператури вимірювання. Водночас величина стрибка струму на 

ВАХ і його значення за фіксованої напруги істотно залежать від 

цих параметрів. Тип розподілу в основному визначає особливос-

ті ВАХ при переході від її омічної області до квадратичної діля-

нки. Так, наприклад, у разі наявності у ЗЗ матеріалу гауссівсько-

го розподілу за збільшення його півширини  кут нахилу кривої 

на цій ділянці збільшується (рис. 2.4 б). Слабкий вплив на зага-

льний вигляд ВАХ типу пасткового розподілу зумовлений тим 

фактом, що при моделюванні вибиралися в основному достатньо 

вузькі розподіли ЛС,  характерні  для  моно- та полікристалічних  



61 

 

 

Рисунок 2.4 – ВАХ, розраховані для різних типів розподілу ЛС:  

а – монорівень з глибиною залягання  Et = – 0,40 еВ (1) та  

Et = – 0,57 еВ (2) (відлік енергії проводиться від краю валентної 

зони), Т = 150 K:  – Nt’  = 10
19

 м
–3

; о –  Nt’  = 10
20

 м
–3

; б – гауссівський 

розподіл із глибиною залягання Et = –0,40 еВ (1) та Et = - 0,57 еВ (2); 

густина        станів      описується   функцією   h(E) = Nt  / [ (2)
1/2

] 

exp[ – (E – Et)
2
/ 22

],  Т = 150 K:   – Nt  = 10
19

 м
–3

,  = 0,025 еВ;   

о  – Nt   = 10
20

 м
–3

,  = 0,025 еВ;  + – Nt   = 10
20

 м
–3

,  = 0,05 еВ. 

 

матеріалів. Під час використання розмитих за енергіями розпо-

ділів пасток залежності струм – напруга набувають вигляду, ана-

логічного наведеним у [73] (рис. 2.5 а). 

У випадку пасток, що описуються експоненціальною функ-

цією, на ВАХ спостерігаються добре виражені ділянки степене-

вої залежності струму від напруги (j  U

, де  > 2) (рис. 2.5 а) 

описані у 17. 

На рисунку 2.5 б наведені ВАХ СОПЗ, розраховані для 

більш складного випадку пасткових розподілів за енергією: двох 

дискретних рівнів або двох рівнів, що описуються функцією Га-

усса. Для наочності значення параметрів пасток (Et1, Nt1, Et2, Nt2)  
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Рисунок 2.5 – ВАХ, розраховані для різних типів розподілу ЛС, 

наведених на вставці: а – Т = 150 K, Et  = –0,57 еВ, Nt  = 10
20

 м
–3

:  

+ – монорівень;  – гауссівський розподіл,  = 0,025 еВ,  j10; о – 

подвійний експоненціальний розподіл, густина станів описується фун-

кцією h(E) = Nt/[2kТс] exp[ – |E–Et| / kТс], kТс = 0,025 еВ, j100;  

б – о – два дискретних рівні з енергією залягання Е1 = – 0,47 еВ, 

Е2 = – 0,4 еВ та концентрацією Nt1 = 1,210
19 

м
–3

, Nt2 = 2,510
19 

м
–3

, від-

повідно j10. Суцільна лінія – два гауссівських розподіли Е1 = - 0,47 

еВ; Е2 = – 0,4 еВ, Nt1 = 1,210
19 

м
–3

, Nt2 = 2,510
19 

м
–3

,  = 0,025 еВ. Тем-

пература, K: 100 (1), 150 (2), 200 (3), 300 (4) 

 

при моделюванні в першому і в другому випадках обрані одна-

ковими.  

Як бачимо з рисунка, для таких ВАХ характерна наявність 

двох стрибків струму, зумовлених заповненням глибоких 

центрів. Перший стрибок струму є вираженим слабко, тому що 

він визначається пастковим рівнем із низькою концентрацією. 

Рисунок 2.5 наочно демонструє, що особливості ВАХ, зумо-

влені наявністю у ЗЗ матеріалу різних типів пасткових розподі-

лів, добре  помітні  лише  за  низьких  температур  вимірювань 
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(T = 100 K). За підвищення цієї температури до кімнатної, а саме 

за таких умов проводиться більшість вимірювань, залежності 

струм – напруга для розглянутих випадків стають практично од-

наковими. Оскільки за традиційного підходу (пряма задача екс-

перименту) під час оброблення ВАХ СОПЗ модель пасткового 

розподілу вибирається, зазвичай, апріорно, можливі принципові 

похибки. 

Це неминуче призводить до істотних похибок за розрахунків 

таких параметрів глибоких центрів, як їх глибина залягання Et та 

концентрація Nt, а в деяких випадках і навіть при визначенні са-

мого вигляду розподілу ЛС за енергіями. 
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РОЗДІЛ 3 

ОСОБЛИВОСТІ РЕКОНСТРУКЦІЇ ЕНЕРГЕТИЧНИХ 

 РОЗПОДІЛІВ ЛОКАЛІЗОВАНИХ СТАНІВ МЕТОДОМ  

ІНЖЕКЦІЙНОЇ СПЕКТРОСКОПІЇ 

 (ОБЕРНЕНА ЗАДАЧА ЕКСПЕРИМЕНТУ) 

 

3.1. Теоретичні основи методу інжекційної спектроскопії  

Як вже зазначалося, інформацію про глибину залягання, 

концентрацію і характер розподілу пасткових рівнів за енергіями 

на цей час, зазвичай, одержують шляхом порівняння експериме-

нтальних ВАХ із розрахованими теоретично для дискретного, 

рівномірного, експоненціального, подвійного експоненціально-

го, гауссівського та інших видів розподілів [1, 17] (рис. 2.5). Та-

кий спосіб одержання інформації про ЛС є типовим прикладом 

розв'язання прямої задачі експерименту і має істотні недоліки, 

пов'язані із апріорним завданням моделі розподілу пасток та ін-

тегральним характером співвідношень, що використовують для 

аналізу ВАХ. Все це призводить до істотного зниження інформа-

тивності методу та деякої некоректності одержаних за його до-

помогою результатів. 

Принципово інший підхід запропонований авторами 70, де 

зроблена спроба одержати співвідношення, що дозволяють ре-

конструювати профіль розподілу пасток безпосередньо з ВАХ 

СОПЗ на безмодельній основі (обернена задача експерименту). 

Однак у цій роботі були виведені робочі вирази у вигляді, що, як 

показали наші дослідження, є непридатними для оброблення ре-

альних експериментальних кривих. У зв'язку з цим, використо-

вуючи підхід, запропонований у 70, одержимо співвідношення, 

які можна застосовувати для розв’язання оберненої задачі під 

час оброблення реальних експериментальних ВАХ. 
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Для одержання вихідних виразів із використанням рівнянь 

(1.10) і (1.11) визначимо першу і другу похідні від z за y. Перша 

похідна має такий вигляд: 
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а друга  визначається наступним співвідношенням  
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Оскільки ВАХ СОПЗ прийнято наводити у подвійних лога-

рифмічних координатах, то рівняння (3.1), (3.2) зручно записати 

з використанням похідних 
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Тоді одержимо такі співвідношення:  
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Із використанням обернених похідних 

,
)(ln

)(ln
,

)(ln

)(ln
2

2

jd

Ud

jd

Ud
   

3

3

)(ln

)(ln

jd

Ud
  вирази (3.3), (3.4) можуть 

бути подані у вигляді 
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У результаті з рівнянь безперервності та Пуассона ми одер-

жали фундаментальні співвідношення, які в явному вигляді зв'я-

зують концентрацію вільних носіїв (енергію Фермі) і густину 

об'ємного заряду на аноді з напругою і густиною наскрізного 

струму через структуру. Ці рівняння, як показано нижче, дозво-

ляють одержувати інформацію про розподіл пасток у ЗЗ напівп-

ровідника безпосередньо з експериментальних кривих на безмо-

дельній основі.  

Установимо, як із використанням виразів (3.3) і (3.4) або 

(3.5) і (3.6) може бути реконструйований розподіл пасток у ЗЗ 

досліджуваного матеріалу. Для визначеності, як було зазначено 

раніше, розглянемо інжекцію дірок.  

У стані термодинамічної рівноваги повна концентрація носі-

їв (ns0), концентрація локалізованих на пастках (nt0) і вільних за-

рядоносіїв (nf0) у напівпровіднику пов'язані очевидним співвід-

ношенням 
000 fts nnn  , де 








 


kT

EE
Nn

FV

Vf
0

0
exp  у випадку, як-

що EV – EF  3kТ (3kТ = 0,078 еВ за кімнатної температури).  
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Інжекція носіїв із електрода приводить до виникнення у зра-

зку об’ємного заряду, що складається з носіїв, локалізованих на 

пастках, і вільних зарядоносіїв  
 

)]()[()(
000 ftftssi nnnnenneen  , (3.7) 

 

У режимі СОПЗ концентрація інжектованих носіїв значно 

перевищує їх рівноважну концентрацію в матеріалі і в той самий 

час істотно менша від повної концентрації пасткових центрів 

( 0f i tn n N  ). Тому надалі, за винятком особливо відзначених 

випадків, другим доданком у співвідношенні (3.7) будемо нехту-

вати. Звідси sen . 

Як було показано раніше, напруга, прикладена до зразка, і 

положення квазірівня Фермі пов’язані між собою співвідношен-

ням (2.13). У результаті за зміни зовнішньої напруги та внаслі-

док інжекції носіїв заряду з електрода рівень Фермі починає ру-

хатися поміж розподілених у ЗЗ матеріалу ЛС у напрямку краю 

зони провідності. Таке зміщення EF приводить до заповнення 

пасток носіями і, в кінцевому підсумку, зміні провідності струк-

тури. Оскільки напруга і густина струму пов'язані з концентраці-

єю пасток і положенням квазірівня Фермі, виникає можливість 

сканування енергетичних розподілів ЛС. Ця залежність є фізич-

ною основою методу ІС. 

Збільшення концентрації зарядоносіїв dns у зразку за малої 

зміни положення рівня Фермі задається співвідношенням 
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Концентрація носіїв на глибоких станах може бути обчисле-

на з використанням статистики Фермі–Дірака: 
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Після підставлення (3.9) у співвідношення (3.8) одержимо 

робочий вираз, що зв'язує функції 
FdE

d
 та h(E): 
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Таким чином, за довільних температур задача реконструкції 

розподілів ЛС зводиться до обчислення функції h(E) із згортки 

(3.9) чи (3.10) за відомими функціями ns(EF) або 
FdE

d
. При цьо-

му, як з’ясуємо пізніше, перевагу варто надавати виразу (3.9). У 

загальному випадку розв’язання цієї задачі є досить складним і 

ми розглянемо його пізніше. Однак у разі низьких температур 

задача спрощується, оскільки тоді функцію Фермі–Дірака у 

(3.10) можна замінити на функцію Хевісайда, звідси, нехтуючи 

nf, одержимо 
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Із цього рівняння випливає, що графік залежності 

F

F

E
dE

d

e


1
 у низькотемпературному наближенні безпосередньо 

дає форму розподілів ЛС у ЗЗ напівпровідника. Використовуючи 

співвідношення (3.1) і (3.2), вираз (3.10) наведемо у вигляді, 

більш зручному для оброблення експериментальних кривих. 
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Оскільки відповідні співвідношення можна записати у такий 

спосіб: 
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вираз (3.10) набере вигляду 
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Із використанням похідних , ', " легко записати це рів-

няння також у формі 
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Співвідношення (3.14) також може бути записано лише че-

рез першу похідну (). Для цього введемо позначення 
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У результаті одержимо вираз 
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Запишемо також цей вираз із використанням обернених по-

хідних , ', ". Для цього знайдемо зв'язок між відповідними по-

хідними: 
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У результаті одержимо: 
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Відповідно співмножник у (3.14), що містить похідні, набере 

вигляду 
 

)]1)(2([
)1)(12(

1
112




























  

 

Із урахуванням цього одержимо у кінцевому підсумку: 
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Ці вирази у низькотемпературному наближенні методу ІС 

дозволяють розрахувати концентрацію ЛС у матеріалі за відо-

мими експериментальними кривими струм – напруга. 

Енергетичний масштаб при реконструкції розподілів глибо-

ких пасток може бути знайдений шляхом підставлення співвід-

ношень (3.3), (3.5) або (3.12) у рівняння (3.4). Тоді з використан-

ням різних похідних одержимо 
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Спільне використання одержаних виразів дозволяє визначи-

ти функцію, що описує розподіл ЛС у ЗЗ матеріалу за енергією. 

Для реконструкції пасткових розподілів безпосередньо з ВАХ 

СОПЗ можуть бути використані як співвідношення (3.13), (3.18), 

так і (3.14), (3.18) або (3.17), (3.18), оскільки з аналітичної точки 

зору усі вони є ідентичними. Разом з цим, одночасне викорис-

тання для оброблення ВАХ виразів, записаних у різному вигляді, 

дозволяє підвищити достовірність кінцевих результатів, тому що 

дає можливість деякою мірою компенсувати некоректність, зу-

мовлену числовим диференціюванням експериментальних ВАХ.  

Зі співвідношень (3.13), (3.18), так і (3.14), (3.18) або (3.17), 

(3.18) бачимо, що для одержання інформації про пасткові розпо-

діли необхідно визначити три похідні у кожній точці залежності 

струму від напруги в різних координатах. Безпосередньо в екс-

перименті ВАХ вимірюється поточково, тому задача зводиться 

до побудови кривої, що апроксимує експериментальні дані, із 

наступним диференціюванням її у вузлах. Ця проблема вирішу-
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валася нами шляхом побудови згладжувального кубічного 

сплайна 83–85. Оскільки чисельне диференціювання є матема-

тично некоректною операцією, а похибка диференціювання збі-

льшується за обчислення похідних високих порядків, 

з’ясовувалася можливість проведення цієї процедури з мініма-

льною похибкою. Для цього ми використовували методику 

комп’ютерного моделювання, що передбачала розв’язання спо-

чатку прямої, а потім оберненої задачі експерименту. Розглянемо 

її більш детально. 

Під час розв’язання прямої задачі ми за відомим розподілом 

пасток у ЗЗ матеріалу (вхідний розподіл) із використанням спів-

відношень (3.9) (3.10) розраховували залежності  – EF і 

F

F

E
dE

d

e


1  (див. рис. 3.1). Потім, із використанням процедури, 

описаної раніше, будували теоретичні ВАХ СОПЗ. Необхідно 

зазначити, що операції, що при цьому використовувалися, є ма-

тематично коректними. Для розв’язання оберненої задачі ВАХ 

оброблялися з використанням диференціальної методики. При 

цьому застосовувалися як співвідношення (3.14), (3.18), так і 

(3.17), (3.18). У результаті знову був одержаний розподіл глибо-

ких центрів у ЗЗ матеріалу (вихідний розподіл). Критерієм коре-

ктності процедури оброблення ВАХ під час розв’язання оберне-

ної задачі був збіг вхідного і вихідного розподілів ЛС. Результа-

ти розрахунків наведені на рис. 3.1.  

Як бачимо з рисунка, за використання диференціальних 

співвідношень як у вигляді, записаному як через похідні , ', '' , 

так і через похідні , ', '', вхідний розподіл 
F

F

E
dE

d

e


1
 відт-

ворюється   достатньо   точно.  У  той   самий  час  використання  
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Рисунок 3.1 – Залежність 
1

F

F

d
E

e dE


  для гауссівського розподілу 

ЛС у ЗЗ матеріалу з параметрами Et = –0,57 eB, Nt = 10
20

 м
–3

,  

 = 0,025 еВ, одержана у результаті оброблення ВАХ СОПЗ із ви-

користанням різних методів: суцільна лінія – вхідний розподіл h (E);  

– із використанням похідних , ', ''; + – за допомогою похідних , ', 

'';  – із використанням співвідношень (3.14), (3.18) за різних темпе-

ратур. Температура, K: 150 (a), 300 (б) 

 

робочих виразів у вигляді (3.29) – (3.30), відомому з літератури 

65, призводило до неприйнятної похибки реконструкції форми 

розподілів пасток. У разі використання співвідношень (3.14), 

(3.18) в області екстремумів функції 
F

F

E
dE

d

e


1  також спостері-

гався певний розкид даних. Подібний недолік однак відсутній, 

якщо для обчислень застосовувати формули у вигляді (3.17), 

(3.18). 

З'ясуємо причини, що призводять до збільшення похибок 

результатів у разі використання похідних , ', ". Як відзнача-

лося раніше, у випадку якщо U  UTFL, за малої зміни напруги на 

ВАХ спостерігається різкий стрибок струму, і внаслідок цього 
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похідна d(lnj)/d(lnU) може зростати на декілька порядків. Очеви-

дно, що процес чисельного диференціювання в околі цієї точки є 

нестійким, тому що за практично сталого U значення похідної 

змінювалося в інтервалі 2 <  < A, при цьому величина А у разі 

вузьких розподілів пасток наближалася до нескінченності. У той 

самий час, оскільки функція U(j) не має областей різкої зміни 

значень змінної (тому що є оберненою для функції j(U)), похідна 

d(lnU)/d(lnj) у цьому випадку змінюється в межах від 1/2 до 0 і, 

як наслідок, чисельне диференціювання буде давати більш стійкі 

результати (рис. 3.2 а). Відзначене вище наочно демонструє рис. 

3.2, де наведені залежності похідних першого і більш високих 

порядків від змінної U або j. Розрахунок був проведений для ви-

падків монорівня і гауссівського розподілу пасток із глибиною 

залягання Et = –0,57 еВ і напівшириною  = 0,025 еВ.  

Із рисунка 3.2 зрозуміло, що у разі диференціювання кривої 

U(j) похідна другого порядку практично на всьому інтервалі змі-

ни напруги істотно менша від похідної першого порядку. Анало-

гічне співвідношення спостерігається і між похідними третього і 

другого порядків. Можна побачити, що в цьому випадку внесок 

у остаточний результат похідних високого порядку, що розрахо-

вуються з максимальною похибкою, мінімальний. Внаслідок 

цього загальна похибка розрахунків знижується. Принципово 

інша ситуація складається при диференціюванні кривої j(U). Із 

рисунка 3.2 бачимо, що в цьому разі друга і третя похідні значно 

перевищують першу. Відповідно похибка розрахунку функції 

h(E) істотно зростає. 

Як відзначалося вище, для обчислення похідних експериме-

нтальні значення j(U) апроксимувалися кубічним сплайном. Ця 

процедура дає більш коректні результати, якщо аргумент зміню-

ється з рівномірним кроком, при цьому його значення у вузлах 

апроксимації повинні бути такими, що зростають  
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Рисунок 3.2 – Залежність похідних , ', '' (а) та , ', '' від lnU 

(б, в, г) для монорівня з параметрами Et = –0,57 еВ, Nt = 10
20

 м
–3

 та га-

уссівського розподілу з параметрами Et = –0,57 еВ, Nt  = 10
20

 м
–3

,  

 = 0,025 еВ, Т = 300 K;  (lnU),  (lnU) для монорівня – □; для гауссів-

ського розподілу – +; '(lnU), '(lnU) для монорівня – ; для гауссівсь-

кого розподілу – ; ''(lnU), ''(lnU) для монорівня – ; для гауссівсь-

кого розподілу – . Пунктирна лінія – значення U, що відповідає мак-

симуму розподілу пасток 
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(x1<…<xi<…<xn). У випадку вузьких розподілів пасток за низь-

ких температур для функції j(U) в області U UTFL, як показали 

розрахунки, ця умова виконується не завжди.  

Необхідно відзначити, що оскільки для одержання інформа-

ції про спектр глибоких ЛС методом ІС потрібне достатньо 

складне математичне оброблення експериментальних ВАХ 

СОПЗ, що передбачає чисельне диференціювання, під час вимі-

рювань експериментальних ВАХ повинні бути виконані певні 

вимоги. 

Першою вимогою, що дозволяє знизити похибку визначення 

параметрів пасток, є використання для вимірювання струму і 

напруги високоточних цифрових приладів. 

Другою вимогою є проведення вимірювань в умовах, за яких 

сітка вузлів даних у логарифмічному масштабі повинна бути 

близькою до рівномірної. Третя вимога стосується вибору кроку 

зміни струму і напруги під час вимірювань. Оскільки напівши-

рина ЗЗ багатьох напівпровідників не перевищує 1 еВ, то скану-

вання енергетичної шкали доцільно проводити з точністю не бі-

льше ніж 0,005 еВ, що дозволяє досягти точності у визначенні  

Et  0,5 % (не гірше точності приладів, що використовують під 

час вимірювань). 

З'ясуємо, яким чином необхідно здійснювати вимірювання 

експериментальних залежностей струм–напруга, щоб скануван-

ня енергетичної шкали відбувалося з необхідною точністю. Для 

цього, використовуючи вирази (3.1) – (3.2), обчислимо відно-

шення похідних 
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Після спрощення цього співвідношення одержимо 
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або в остаточному вигляді: 
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Із використанням рівняння (3.20), беручи dEF  EF, d(lnj)  

j/j, розрахуємо крок зміни струму, що забезпечує визначення 

глибини залягання пасток із заданою точністю. Для зазначеного 

вище значення EF  0,005 еВ  за T = 300 K цей крок становить 

d(lnj)   j/j  0,1. 

У результаті аналізу даних комп'ютерного моделювання мо-

жна зробити висновки, що дозволяють знизити похибки реконс-

трукції розподілів ЛС методом ІС за  його практичного застосу-

вання: 

 під час зняття експериментальних ВАХ доцільно будува-

ти залежність U(j), а не j(U), як прийнято традиційно; 

 під час  математичного оброблення кривих варто викори-

стовувати диференціальні співвідношення у вигляді (3.17) (3.18); 

 необхідно використовувати визначений крок зміни стру-

му для одержання відповідного кроку зміни енергетичного мас-

штабу, при цьому сітка вузлів за струмом у логарифмічному ма-

сштабі повинна бути рівномірною. 
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3.2. Визначення параметрів глибоких пасток для різних 

типів розподілів локалізованих станів 

Для граничних випадків наявності у ЗЗ матеріалу монорівня 

або рівномірного розподілу пасток за енергією встановимо, яким 

чином за відомою залежністю 
F

F

E
dE

d

e


1  можуть бути визначе-

ні глибина залягання і концентрація ЛС. У разі монорівня розпо-

діл пасток може бути записаний у вигляді 
 

)()( Ft EENEh   ,   (3.21) 

 

де  – дельта-функція. 

Після підставлення співвідношення (3.21) у вирази (3.9),  

(3.10) одержимо 
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де g – фактор спінового виродження ЛС, що, як вже відзна-

чалося, звичайно береться таким, що дорівнює 1. 

Значення цієї функції в максимумі (EF = Et) за  g = 1 дорів-

нює  
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Таким чином, побудувавши залежність 
F

F

E
dE

d

e


1  і визначи-

вши на ній максимуми з використанням рівняння (3.24), можна 

обчислити параметри дискретних моноенергетичних рівнів. 

У разі, якщо у ЗЗ матеріалу наявні ЛС, розподілені за енер-

гіями рівномірно, h (E) = ANt = const, одержуємо, що 
 

F

t
dE

d

e
EhN

1
)(  .   (3.25) 

 

Тобто, концентрація пасток за наявності таких розподілів 

обчислюється безпосередньо із залежності 
F

F

E
dE

d

e


1 . 

У загальному випадку, якщо розподіл ЛС у ЗЗ матеріалу 

описується функцією довільного вигляду, їх концентрація визна-

чається площею під кривою  
F

F

E
dE

d

e


1  і за низьких температур 

може бути розрахована зі співвідношення  
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t dEEhN . 

 

Точність визначення концентрації пасток із залежності 

F

F

E
dE

d

e


1  можна перевірити, скориставшися залежністю  – EF. 

У разі монорівня у точці, де квазірівень Фермі збігається з гли-

биною залягання пасток, із (3.22) одержуємо  
2

][ t

Et

N
n

Fm
 . 
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Звідси 

FmEtt nN ]2[ . 

 

Якщо розподіл ЛС описується функцією Гаусса, скористав-

шися роботою [17] можна одержати наближення для визначення 

nt : 
 

 





E

m

vft

tF

t

t

t

t NnH
kTZEEg

dZZN
n /1

22

2/1
)/(

/)exp[(1

)2/exp(

)2(




,   (3.26) 

 

де 2/1222 )16/21(,)/exp()2/( TkmmkTEgNH tttt  , 

.tZ E E   

У випадку, якщо Et = EF, із (3.26) можна обчислити співвід-

ношення для розрахунку nt і Nt , аналогічні одержаним раніше 

для монорівня: 

tt

t

t gnN
g

N
n 2,

2
 . 

 

3.3. Вплив експериментальних факторів на точність  

визначення параметрів глибоких локалізованих центрів  

методом інжекційної спектроскопії  

Як було показано раніше, співвідношення (3.14), (3.17), 

(3.18) дозволяють реконструювати вид пасткових розподілів 

безпосередньо з ВАХ СОПЗ. Водночас під час їх виведення був 

зроблений ряд припущень, що реалізуються лише у визначених 

експериментальних ситуаціях. Одним із найбільш істотних при-

пущень є припущення про те, що функція Фермі–Дірака може 

бути замінена функцією Хевісайда (низькотемпературне набли-

ження методу). Водночас здебільшого залежності струм – напру-

га реальних зразків знімаються за температур, близьких до кім-
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натної. При одержанні виразів (3.3), (3.4), (3.17) також вважало-

ся, що омічним струмом через зразок можна знехтувати (nf0 << 

ni), фактор спінового виродження ЛС дорівнює одиниці (g = 1), а 

умови знімання ВАХ є стаціонарними. Ці припущення можуть 

призводити до викривлення інформації, одержаної з ВАХ СОПЗ, 

зниження роздільної здатності методу, а також обмеження при-

датності методу ІС. 

Цей розділ присвячений вивченню впливу ряду експеримен-

тальних факторів, зокрема температури вимірювання, фактора 

спінового виродження та іншого на точність визначення параме-

трів ЛС. Для дослідження впливу температури та інших параме-

трів на достовірність реконструкції розподілів пасток із ВАХ 

СОПЗ методом ІС ми використовували процедуру комп'ютерно-

го моделювання, що передбачала розв’язання спочатку прямої, а 

потім оберненої задачі, описаної вище. За модельні використо-

вували розподіли глибоких центрів, наведені на вставці рис. 

2.5 а. 

Результати порівняння вхідного і вихідного розподілів пас-

ток для типових моделей ЛС, одержані за різних температур, на-

ведені на рис. 3.3. На цих рисунках вхідні розподіли h(E) зобра-

жені суцільними лініями, у той самий час як розрахункові зале-

жності  – EF  і 
F

F

E
dE

d

e


1  – штриховими і штрихпунктир-

ними. Оскільки в реальних зразках фактор виродження ЛС може 

набувати значень g = 1/2, 1, 2, залежно від зарядового стану пас-

ток розрахунки проводилися як для випадку g = 1 (рис. 3.3 а, б), 

так і для g = 2 (рис. 3.3 в). Із рисунка бачимо, що залежності 

F

F

E
dE

d

e


1  мають вигляд розмитих кривих із максимумами, 

форма яких у разі монорівнів не залежить від значень Et і Nt .  
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Рисунок 3.3 – Густина об'ємного заряду і розподіл ЛС у ЗЗ матері-

алу: суцільна лінія – вхідний розподіл; штрихпунктирна лінія – розра-

хована залежність 1

F

d

e dE

  (Т = 100 K); пунктирна лінія – розрахована 

залежність 1

F

d

e dE

   (Т = 300 K);   – реконструйований  розподіл  

(T = 150 K);  – реконструйований розподіл (T = 300 K); а – випа-

док монорівня, Et = –0,57 еВ, Nt  = 10
20

 м
–3

, g = 1; б – випадок гауссівсь-

кого розподілу Et = –0,57 еВ, Nt  = 10
20

 м
–3

,  = 0,025 eB, g = 1; в – ви-

падок подвійного експоненціального розподілу Et = –0,57 еВ,  

Nt  = 10
20

 м
–3

, kТс = 0,025 еB, g = 2 
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Водночас на залежностях  – EF спостерігали вихід на наси-

чення, якщо квазірівень Фермі перетинає максимум розподілу 

пасток. Кут нахилу залежності  – EF на ділянці, де пастки є міл-

кими, залежить від температури і за її збільшення зменшується.  

Як бачимо з рис. 3.3 а, за низьких температур вимірювання 

форма вихідних розподілів досить добре збігається з формою 

вхідних. При цьому дискретні енергетичні рівні відтворюються 

як дифузійні криві з півшириною, що залежить від температури. 

Як показали розрахунки, за збільшення температури вимірюван-

ня ВАХ їх півширина зростає. Розподіли, відмінні від моноенер-

гетичного, диференціальним методом також реконструюються з 

деяким розширенням за енергіями (рис. 3.3 б, в). При цьому зна-

чення функції 
F

F

E
dE

d

e


1  у максимумі за збільшення темпе-

ратури зменшується, у той самий час як площа під кривою за-

лишається незмінною. 

Як ми встановили в результаті моделювання (рис. 3.3), вико-

ристання співвідношень низькотемпературного наближення ме-

тоду ІС призводить до викривлення форми реконструйованих 

розподілів пасток порівняно з формою вхідних, особливо за під-

вищених температур (близьких до кімнатної). При цьому якщо 

під час обчислень фактор виродження дорівнював одиниці, мак-

симуми вхідного і вихідного розподілів пасток збігаються, однак 

якщо g = 2 відбувається зсув положення максимуму реконстру-

йованого розподілу відносно вхідного (рис. 3.3 в).  

Розглянемо причини, що призводять до похибок при відтво-

ренні профілю енергетичного розподілу ЛС. 

У низькотемпературному наближенні, як відзначалося рані-

ше, функція Фермі–Дірака у співвідношенні (3.10) замінюється 
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функцією Хевісайда, тоді крива 
F

F

E
dE

d

e


1  безпосередньо 

дає розподіл ЛС (див. співвідношення (3.11)) за енергією. Реаль-

но за довільних температур зв'язок між h(E) і 

F

s

dE

dn  задається ви-

разом (3.10), звідси зрозуміло, що крива (
F

F

E
dE

d

e


1 ) дозво-

ляє визначити функцію, що описує розподіл носіїв заряду, лока-

лізованих на глибоких центрах. Ця функція за довільних темпе-

ратур вимірювання відрізняється від функції, що характеризує 

розподіл пасток у ЗЗ напівпровідника h(E). Проаналізуємо від-

мінності. 

Припустимо, що у ЗЗ матеріалу розміщений моноенергетич-

ний рівень пасток. Із рівняння (3.23) випливає, що дискретні рі-

вні повинні відтворюватися як вузькі розподіли симетричної фо-

рми, півширина яких за енергетичною шкалою залежить від те-

мператури і визначається виразом 

 

kTkTE 5,3
83

83
ln2/1 












 .   (3.27) 

Очевидно, що за підвищення температури вимірювання по-

хибка реконструкції форми монорівня збільшується. Цей висно-

вок підтверджується результатами комп'ютерного моделювання, 

наведеними на рис. 3.3 а. 

У разі, якщо в ЗЗ матеріалу наявні ЛС, розподілені за енергі-

ями рівномірно, із співвідношення (3.25) випливає, що  

nt(E) = h(E). Таким чином бачимо, що подібні розподіли методом 

ІС відновляються точно. Похибка, що виникає при відтворенні 

довільного розподілу пасток, розміщена між цими двома грани-
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чними випадками і не перевищує 2kТ. Результати моделювання 

для глибоких станів, що мають гауссівский розподіл або опису-

ються подвійною експонентою, підтверджують цей висновок. 

Розглянемо вплив фактора спінового виродження g на поло-

ження максимуму кривої 
F

F

E
dE

d

e


1 . Покажемо, що у разі 

монорівня похідна d/dEF у співвідношенні (3.6) має максимум 

за gkTEE tF lnmax  . 

Отже, якщо параметр g для ЛС не відомий, диференційний 

метод дозволяє визначити енергію залягання моноенергетичних 

рівнів із точністю  kTln(g) (у випадку матеріалів із двократно 

виродженою зоною провідності  kTln(4)). Аналогічний висно-

вок можна зробити для інших модельних розподілів пасток. Від-

значимо, що похибка обчислення енергетичного положення рів-

ня розглянутим методом залежить від температури вимірювання. 

Якщо провести вимірювання залежностей струм – напруга 

за температур Т1  та Т2 і розрахувати відповідні залежності 

F

F

E
dE

d

e


1 , то виникає можливість визначення фактора спі-

нового виродження g, а отже, більш точно зазначити його при-

роду: 
 

)(
ln

12

max1max2

TTk

EE
g FF




 ,  (3.28) 

 

де EF1max, EF2max – положення  максимумів функції 

F

F

E
dE

d

e


1  за температур  Т1  та  Т2  відповідно. 

Оскільки під час вимірювання ВАХ СОПЗ на реальних зраз-

ках сканування розподілу пасток за енергіями відбулося з де-
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яким кроком Е, важливо вибрати інтервал Т = Т2 – Т1  таким 

чином, щоб величина EF2max – EF1max  була більшою, ніж Е. Ре-

зультати відповідних розрахунків наведені у таблиці 3.1. Тут на-

ведені результати розрахунків для різних комбінацій типів роз-

поділів та факторів спінового виродження за різних температур 

вимірювання. За результатами комп’ютерного моделювання 

можна зробити висновок, що різниця температур для коректного 

визначення  g повинна становити приблизно 50 K. 

У разі, якщо g  1, значення функції d/dEF  у максимумі за 

довільного g у випадку монорівня задається виразом (див. 

(3.23)): 

2)1(

1

gkT

gN

dE

d

e

t

F 



. 

 

Звідси обчислюємо концентрацію ЛС за відомим g: 
 

FmEF

t
dE

d

eg

kTg
N 










1)1( 2

. 

 

Ми також досліджували вплив наявності власних носіїв за-

ряду у зразку на вигляд функції h(E). Оскільки власні носії обу-

мовлюють наявність на залежності j–U омічного струму за низь-

кіої напруги, прикладеної до напівпровідника, проводився роз-

рахунок ВАХ із урахуванням цього струму та без його урахуван-

ня. Потім одержані ВАХ оброблялися відповідно до процедури, 

описаної вище. Результати моделювання для гауссівського роз-

поділу пасток показали, що у разі, якщо під час оброблення реа-

льних ВАХ не віднімався омічний струм, на залежності h(E) ви-

никав похибковий максимум в області енергії, що наближено ві-

дповідає положенню рівноважного рівня Фермі. 
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Таблиця 3.1  –  Визначення   параметрів  знімання   ВАХ   для   розрахунку   коефіцієнта    спінового 

виродження ЛС g 

Tип 

розподілу 

Et, 

еВ 

Nt, 

м-3 

, еВ g (lng) T0, K T1, K T2, K T3, K T4, K T5, K T6, K T7, K 

     250 275 280 285 290 300 325 346 

Гауссівский 0,80 1020 0,03 2,0 (0,693)  0,928 0,773 0,663 0,580 0,464 0,618 0,725 

Подвійна 

експонента 

–0,40 1020 0,025 4,0 (1,386)  1,856 1,546 1,326 1,740 1,392 1,547 1,450 

Гауссівский –0,20 1020 0,015 2,0 (0,693)  0,0 0,773 0,663 0,580 0,464 0,618 0,483 

     270 285 290 300 315 330 345 350 

Гауссівский –0,80 1020 0,01 4,0 (1,386)  1,547 2,320 1,547 2,062 1,933 1,856 1,740 

Гауссівский –0,60 1020 0,015 0,5 (–0,693)  0,0 0,0 –0,773 –0,515 –0,773 –0,928 –0,870 

Гауссівский –0,20 1020 0,02 2,0 (0,693)  1,547 1,160 0,773 1,031 0,773 0,928 0,870 

     300 325 350 375 400 

Монорівень –0,75 1020  1 (0)  0,0 0,0 0,0 0,0 

Монорівень –0,5 1020  2 (0,693)  0,928 0,464 0,773 0,696 

Монорівень –0,25 1020  4 (1,386)  0,928 1,392 1,160 1,392 

     270 300 320 345 360 

Гауссівский –0,65 1019 0,025 2 (0,693)  0 0,464 0,618 0,516 

Гауссівский –0,40 21019 0,03 4 (1,386)  1,547 1,392 1,547 1,547 

 

8
7
 



 

88 

 

3.4. Вплив спрощень робочих співвідношень на точність 

визначення параметрів пасток методом інжекційної спект-

роскопії 

Як було показано в попередньому розділі, використання то-

чних співвідношень диференціальної методики, що містять по-

хідні високих порядків (ураховуючи третю), можливе лише для 

оброблення експериментальних ВАХ, одержаних за допомогою 

високоточної цифрової апаратури при виконанні цілого ряду 

спеціальних вимог у процесі знімання кривих. Водночас у ряді 

випадків виникає завдання визначення параметрів глибоких пас-

ток із ВАХ СОПЗ, знятих звичайним способом. Одним із мож-

ливих способів при цьому є використання спрощених виразів 

диференціальної методики, у яких нехтують похідними високих 

порядків. Оскільки чисельне диференціювання є процедурою, 

що вносить основну похибку у точність визначення параметрів 

пасток, особливо під час обчислення похідних високих порядків, 

цей спосіб дозволяє використовувати метод ІС для реконструкції 

профілів розподілів пасток безпосередньо з експериментальних 

ВАХ СОПЗ із прийнятною точністю. У цьому розділі розглянуті 

спрощені диференціальні співвідношення методу, а також про-

ведене оцінювання похибок визначення глибини залягання ЛС 

та їх концентрації, що виникають при використанні цих виразів. 

Оскільки найбільш прийнятні результати були одержані під час 

оброблення ВАХ СОПЗ із використанням диференціальних 

співвідношень у вигляді (3.17), (3.18), ми і застосовували їх для 

аналізу. При цьому використовували процедури моделювання, 

докладно описані вище. 

Розрахунок проводили для традиційних моделей пасткових 

розподілів – монорівня і гауссівського. Результати реконструк-

ції пасткових розподілів, одержані з використанням точних ди-

ференціальних співвідношень, а також спрощених виразів, у 

яких нехтують третьою похідною ('' = 0) або другою і третьою 
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похідними ('' = ' = 0), подані на рис. 3.4, 3.5. У цих випадках 

робочі співвідношення методу мали такий вигляд: 
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Рисунок 3.4 – Вплив спрощень розрахункових виразів на  

реконструкцію розподілу пасток для випадку монорівня з параметра-

ми Et = –0,57, Nt = 10
20

 м
–3

  залежнос від температури Т = 150 K (а),  

Т = 300 K (б);  – точні співвідношення;   – '' = 0;   – '= 0, '' = 0; 

вхідний розподіл  – суцільна лінія; розрахована залежність 
F

kT d

e dE


 – 

пунктирна лінія 
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Рисунок 3.5 – Вплив спрощень розрахункових виразів на реконст-

рукцію розподілу пасток для випадку ЛС, що описуються функцією 

Гаусса з параметрами  Et = –0,57 еВ, Nt  = 10
20

 м
–3

,  = 0,025 еВ,  

залежно від температури Т = 150 K (а), Т = 300 K (б):  – точні 

 співвідношення;   – '' = 0;  – ' = 0, ''= 0. Вхідний розподіл –  

суцільна лінія; розрахована залежність 
1

F

d

e dE


 – пунктирна лінія 

 

Під час моделювання використовували також наближення, в 

якому бралися коефіцієнти (2 – ) =  і '+(2 – )(1 – ) = ∙ у 

співвідношеннях (3.17), (3.18), що є константами [65]. Ми пока-

зали, що значення цих коефіцієнтів розміщені в інтервалах 

 1    2, 0  ∙  2, де нижня межа  = 1, ∙ = 0 відповідає 

омічній провідності, а верхня   2, ∙  2 – граничному за-

повненню пасток. У разі безпасткового напівпровідника або на-

півпровідника, що містить лише мілкі ЛС, ці коефіцієнти дорів-

нюють  = 3/2, ∙ = 3/4. Беручи до уваги, що   = const,  

∙ = const, із використанням співвідношення (3.17) після дифе-

ренціювання одержимо спрощений розрахунковий вираз у ви-

гляді 
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( 1) 1F
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h E

e dE eL kT eL kT

  

 
  

 
. (3.29) 

 

Відповідно для енергії квазірівня Фермі запишемо співвід-

ношення  
 

ln lnF

C

L j
E kT kT

N e U 
  .  (3.30) 

 

 

Необхідно зазначити, що ці вирази, з математичної точки зо-

ру, еквівалентні співвідношенням, що використали автори 65 у 

їх спрощеному методі аналізу експериментальних ВАХ СОПЗ, а 

при  = 2,  = 1 збігаються з виразами, використаними у 211 

при моделюванні. 

Із співвідношення (3.29) можна також помітити, що залеж-

ність h (E) може бути одержана шляхом множення функції 
1

1


 

на параметр, що залежить від прикладеної до зразка напруги U. 

Розрахунок цієї функції для різних видів розподілів наведений 

на рис. 3.6. Відповідно стає зрозуміло, що функція 
1

1 
 у ряді 

випадків (наприклад, у разі монорівня) може бути використана 

для визначення глибини залягання пасток, а також їх концентра-

ції, як це зроблено в праці 68. 

Результати аналізу похибок, що виникають при використанні 

спрощених співвідношень методу ІС, для випадку монорівня та 

гауссівського розподілу пасток зведені в таблицях 3.2–3.4. Було 

встановлено, що у разі нехтування третьою похідною '' у виразі 

(3.17) похибка у визначенні функції h(E) у точці EF = Et не пере-

вищує 0,4 %. У той самий час в інтервалі F t| –E E | kT  ця похи-

бка дещо зростає, але не перевищує 2–4 %. 
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Рисунок 3.6 – Залежність 1/( – 1) від EF для різних розподілів з 

параметрами: Et = –0.57, Nt = 10
20

 м
–3

, Т = 300 K,  – монорівень;  

 – гауссівський розподіл;   – подвійний експоненціальний роз-

поділ. Штрихова лінія визначає максимум пасткового рівня 
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Таблиця 3.2 – Вплив спрощень на похибки розрахунку 
1

F

d

e dE


 для монорівня з параметрами  Et = –0,57 eB, 

Nt = 10
20

 м
–3

, T = 300 K 

 

Значення коефіцієнтів 
EF – Et, eB 

0 –kT kT 

 0,2063 0,3240 0,1065 

' –0,0895 –0,07205 –0,0699 

'' 0,0008 –0,0202 0,0267 

1 1,8040 1,6760 1,8930 

2 1,5300 1,2100 1,7800 

Вид спрощення Похибка у визначенні 

FdE

d

e

1 , % 

'' = 0 0,1 4 7 

' = 0, '' = 0 45 30 56 

1 = 2, 2 = 1 23 27 52 

9
3
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Таблиця 3.3 – Вплив спрощень на похибки розрахунку 

FdE

d

e

1  для гауссівського розподілу пасток  

з параметрами Et = –0,57 eB, Nt = 10
20

 м
–3

,  = 0,025 еВ, T = 300 K 

 

Значення коефіцієнтів 
EF – Et, eB 

0 –kT kT 

 0,1949 0,3020 0,1158 

' –0,0695 0,0589 –0,0599 

'' 0,0013 –0,0108 0,0148 

1 1,805 1,697 1,880 

2 1,380 1,240 1,590 

Вид спрощення 
Похибка у визначенні 

FdE

d

e

1 , % 

'' = 0 0,28 2,30 4 

' = 0, '' = 0 43 27 49 

1 = 2, 2 = 1 17 13 42 

9
4
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Таблиця 3.4 – Вплив спрощень на похибки розрахунку 

FdE

d

e

1  для гауссівського розподілу пасток  

з параметрами Et = –0,57 eB, Nt = 10
20

 м
–3

,  = 0,05 еВ, Т = 300 K 

 

Значення коефіцієнтів 
EF – Et, еВ 

0 –kT kT 

 0,176 0,226 0,120 

' –0,0448 –0,043 –0,041 

'' 0,0021 –0,0028 0,0059 

1 1,824 1,774 1,879 

2 1,458 1,330 1,610 

Вид спрощення Похибка у визначенні 

FdE

d

e

1 , % 

'' = 0 0,40 0,70 2 

' = 0, ''= 0 32 26 39 

1 = 2, 2 = 1 10 6 28 

9
5
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Така низька похибка зумовлена тим фактором, що похідна 

'', як бачимо з рис. 3.2, проходить через нуль поблизу точки  

EF = Et (звичайно в інтервалі 
F t|E E |– 0,2kT ). У результаті, хоча 

третю похідну не можна визначити з вимірювань із достатньою 

точністю, це не позначається на диференціальному обробленні 

ВАХ на найбільш важливій її ділянці в області, де квазірівень 

Фермі збігається з глибиною залягання пасток. У разі нехтуван-

ня у робочих виразах похідною другого порядку похибка у ви-

значенні функції h(E) у найбільш вагомій області (EF  Et) стано-

вить 30–40 %. В обох випадках спрощення не вносять похибку у 

точність визначення енергетичного положення рівня ЛС. 

Ситуація принципово змінюється при використанні для об-

роблення ВАХ СОПЗ диференціальних співвідношень у вигляді 

(3.29), (3.30). Як бачимо з таблиць 3.2–3.4, у випадку, якщо 

1 = 2, 2 = 1, похибка визначення концентрації пасток може ся-

гати 30–50 %. При цьому вноситься систематична похибка як у 

результати визначення концентрації пасток Nt, так і їх глибини 

залягання Et. Одержані значення глибини залягання ЛС будуть 

на kТ глибше від істинних, а їх концентрація на 30–50 % менша. 

Варто зазначити, що навіть у цьому випадку похибка визначення 

параметрів глибоких рівнів порівнянна з тією, що утворюється 

під час використання методу ВАХ СОПЗ у його традиційній фо-

рмі. Відзначимо також, що похибки визначення параметрів пас-

ток для більш розмитих розподілів нижчі, ніж для вузьких, бли-

зьких до монорівня. 

Отже, у результаті моделювання встановлено, що застосу-

вання для оброблення експериментальних ВАХ спрощених спів-

відношень методу ІС, у яких нехтують похідними високих по-

рядків, приводить до похибок визначення параметрів пасток, що 

у цілому ряді випадків є прийнятними для оброблення кривих, 
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оскільки похибка визначення Nt навіть за кімнатної температури 

не перевищує 30–40 %. 

Більшість стрілкових приладів, що досить часто використо-

вують для вимірювання значень струмів і напруги, дозволяють 

проводити вимірювання з точністю 5 % (5-й клас приладів). Та-

ким чином, використання спрощених співвідношень диференці-

альної методики, де нехтуєть третьою похідною, для оброблення 

таких даних є цілком прийнятним. 

 

3.5. Самоузгоджений метод інжекційної спектроскопії 

Істотним недоліком диференціального методу аналізу ВАХ 

СОПЗ, як і традиційного, є те, що у вираз (3.18), що визначає 

енергетичний масштаб, входять фізичні константи і параметри 

електроперенесення напівпровідникового матеріалу NV, , g, які 

повинні бути визначені незалежними методами. Водночас рух-

ливість носіїв заряду  істотно залежить як від виду напівпрові-

дника, так і від технологічних режимів одержання плівок і тому 

повинна вимірюватися на зразках-свідках у кожному конкретно-

му випадку, наприклад, методом Холла. У разі високоомних зра-

зків, для яких можна застосувати метод ВАХ СОПЗ, це зробити 

досить проблематично. 

У той самий час якщо для традиційних напівпровідникових 

матеріалів ефективна густина вільних станів NV відома і є довід-

ковою величиною, то у випадку нових екзотичних матеріалів во-

на також потребує визначення, що є ще більш складною пробле-

мою. Все це призводить до того, що метод ІС повинен бути до-

повнений цілою низкою допоміжних методик вимірювання фун-

даментальних характеристик напівпровідників. На жаль, це істо-

тно ускладнює процедуру визначення параметрів пасткових ста-

нів із використанням методу ВАХ СОПЗ. 

У цьому розділі розглянемо самоузгоджену модифікацію ме-

тоду ІС, що у процесі реконструкції розподілів пасток не лише 
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не потребує будь-яких додаткових вимірювань, а й дозволяє ви-

значити ряд важливих характеристик напівпровідникового мате-

ріалу і конкретного зразка, зокрема рухливість носіїв . 

Незалежний метод визначення енергетичного масштабу під 

час дослідження ЛС може бути одержаний у такий спосіб [71]. 

Підставивши у рівняння (3.18) значення для EF та EF0, обчисли-

мо робоче співвідношення для енергії квазірівня Фермі у вигляді 
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де e

oj д  – величина струму, одержаного екстраполяцією оміч-

ного закону (за низької напруги) ВАХ до дійсної напруги, що 

прикладена до зразка. 

Останній параметр може бути безпосередньо визначений із 

активаційної енергії, обчисленої на омічній ділянці ВАХ (із за-

лежності ln – 1/T).  

Із урахуванням вищевикладеного, мікроскопічну рухливість 

носіїв заряду можна обчислити в результаті спільного 

розв’язання рівнянь (3.5) і (3.6). Тоді для довільної точки ВАХ 

СОПЗ одержимо 
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На омічній ділянці ВАХ ( = 1) це рівняння набере вигляду 
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Із використанням співвідношень (3.3), (3.5), (3.14), (3.17) 

може бути також одержаний вираз, що дозволить визначити 

дрейфову рухливість носіїв у зразку: 
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Ще більш радикальний засіб незалежного визначення енер-

гетичного масштабу може бути запропонований із використан-

ням концепції так званого домінувального рівня, тобто рівня, що 

переважає в статистиці захоплення носіїв заряду пастками, роз-

виненої у праці [86]. Згідно з цією концепцією для будь-якого 

положення квазірівня Фермі існують ЛС (домінувальні стани) з 

енергією Ed
*
 (яка у загальному випадку відрізняється від EF), що 

переважають у статистиці захоплення носіїв заряду, тобто зада-

ють не лише положення рівня Фермі, але і концентрацію вільних 

і захоплених носіїв, але й фактор Ламперта . Фактично запро-

понована концепція дозволяє звести задачу про переміщення 

квазірівня Фермі поміж розподілених у ЗЗ матеріалу ЛС до зада-

чі, де розглядається моноенергетичний рівень пасток, положення 

якого збігається з енергією Ed
*
, що змінюється при зміщенні ква-

зірівня Фермі. Положення домінувального рівня за довільного 

рівня інжекції в зразок визначається співвідношенням 
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,   (3.31) 

 

де  
Fs

Ff

dEdn

dEdn

/

/
*  , 

)2)(1( 






B  – величина, що зале-

жить від другої похідної  за U; Ea’ – енергія активації СОПЗ. 

Енергія активації обчислюється з використанням виразу 
 

 
'

ln

(1/ )
a

d j
E

d kT
  .

                  (3.32) 

 

Важливо, що активаційна енергія Ea може бути визначена 

експериментально шляхом вимірювання ВАХ за різних темпера-

тур. Тоді враховуючи, що ( )f T  , із співвідношення (3.31) 

можна обчислити положення домінувального рівня енергії Ed
*
 за 

довільної напруги, прикладеної до зразка. 

Можливість використання концепції домінувального рівня 

для незалежного визначення енергетичного масштабу під час 

дослідженя ЛС та розрахунків рухливості носіїв ми перевіряли 

шляхом комп'ютерного моделювання. Обчислення Ed
*
 проводили 

таким чином. Для вибраної модельної функції h(E) розраховува-

лися ВАХ СОПЗ за різних температур поблизу заданої T. Потім 

із використанням співвідношень (3.31), (3.32) визначали енергію 

активації Еa, а отже, і Ed
*
. Для моделювання були вибрані розпо-

діли пасток, що описуються функцією Гаусса з різною дисперсі-

єю . Результати розрахунків наведені на рис. 3.7. Глибина заля-

гання пасток та їх концентрація наведені у написах під рисунка-

ми. Як бачимо з рис. 3.7, у разі розмитих розподілів пасток  

( . 0,1 еВ) положення домінувального рівня енергії, як і ствер-

джують автори [72–74], дійсно збігається з положенням енергії 
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Фермі в досить широкому інтервалі значень ЕF. При цьому цей 

інтервал розширюється за зменшення температури вимірювання 

ВАХ і звужується – за її збільшення. Істотне зменшення інтерва-

лу, в якому спостерігається збіг енергій ЕF та Еd
*
, відбувається 

також за зменшення півширини енергетичних розподілів пасток, 

що використовувалися під час моделювання. Встановлено, що у 

переважній більшості різниця між цими енергіями різко зроста-

ла, якщо квазірівень Фермі зміщувався таким чином, що перети-

нав максимум розподілу пасток. Так, для прикладу, при зміщенні 

квазірівня Фермі на 0,1 еВ відносно положення максимуму у ви-

падку гауссівського розподілу пасток (див. рис. 3.7) різниця між 

ЕF та Еd
*
 сягала 0,2 еВ. 

 

 
 

Рисунок 3.7 – Залежність положення енергії активації Ea (+) та 

домінувального рівня Ed
* 
 ( – T = 300 K;  – T = 150 K) від положення 

рівня Фермі EF для різних розподілів ЛС, E'F () – положення рівня 

Фермі, розраховане з використанням методу [73] (T = 300 K): гауссів-

ський розподіл із Et = – 0,57 еВ, Nt  = 10
20

 м
–3

,  = 0,1 еВ, g = 1 (а) два 

гауссівських розподіли з параметрами  = 0,025 еВ, g = 1,  

Et1 = – 0,55 еВ, Nt1  = 210
20

 м
–3

, Et2  = – 0,45 еВ, Nt2  = 2,510
20

 м
–3

 (б) 
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Із наведених результатів стає зрозумілим, що концепція до-

мінувального рівня енергії дозволяє правильно визначати енер-

гетичний масштаб лише в обмеженому інтервалі енергій. Зазви-

чай, на цьому інтервалі квазірівень Фермі розміщений усередині 

розподілу ЛС. У результаті енергетичне положення максимуму 

розподілу пасток у ЗЗ матеріалу за допомогою цього методу ви-

значається майже точно, у той самий час як реальний профіль 

відтворюється з викривленням. Відповідно це призводить до по-

хибок при визначенні повної концентрації пасток. 

Результати розрахунків функції h(Ed*) з використанням спів-

відношень (3.31) і (3.19) наведені на рис. 3.8. Як бачимо з рисун-

ка, у разі вузьких розподілів пасток метод, запропонований у 

72, призводить до значних похибок у визначенні енергетичного 

профілю ЛС, що робить його використання недоцільним.  
 

 
 

Рисунок 3.8 – Розподіл ЛС у ЗЗ матеріалу для випадку двох гаус-

сівських розподілів із параметрами: Et1 = –0,55 eB, Nt1 = 210
19

 м
–3

,  

Et2 = –0,45 eB, Nt2 = 2,510
19

 м
 –3

,  = 0,025 еВ, g = 2, NV = 1,7910
25

 м
–3

,  

T = 300 K: вхідний розподіл – суцільна лінія; розрахована залежність 

1

F

d

e dE


 – пунктирна лінія; вихідний розподіл, розрахований із викори-

станням Ed
*
 – ; вихідний розподіл, розрахований із використанням 

73 EF  –  
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Таким чином, результати розрахунків свідчать про обмеже-

ність підходу, запропонованого в [72–74], особливо у разі вузь-

ких розподілів пасток, характерних для моно та полікристаліч-

них плівок, та високих температур вимірювання. 

 

3.6. Високотемпературне наближення методу інжекцій-

ної спектроскопії  

Як було показано раніше, використання низькотемператур-

ного наближення призводить до значних похибок при реконст-

рукції форми розподілів пасток методом ІС уже за температури 

близької до кімнатної (рис. 3.3). У той самий час більшість дос-

ліджень параметрів пасток, як вже неодноразово зазначалося, 

проводили саме за кімнатних температур. У зв'язку з цим вини-

кає необхідність розроблення модифікації методу ІС, що дозво-

ляла б одержати невикривлені профілі розподілу ЛС за енергією 

за будь-якої температури вимірювання ВАХ. 

Для визначення енергетичного розподілу пасток ми викори-

стовували вирази (3.6), (3.9) та (3.18). За довільних температур 

заміна функції Фермі–Дірака на функцію Хевісайда у співвід-

ношенні (3.9) не є коректною, в результаті задача реконструкції 

форми розподілів пасток зводиться до визначення функції h (E) 

із згортки (3.9) або (3.10) у разі, якщо відома функція ns чи 

dns/dEF. Згортка (3.9) для розв’язання цієї задачі краща, оскільки, 

як встановлено раніше, внаслідок моделювання функція ns  вихо-

дить на насичення за енергій EF  Et., а також не містить похідну 

третього порядку. Для розглянутого випадку ця проблема у цей 

час не вирішена, хоча подібні задачі виникають, наприклад, під 

час розв'язання оберненої задачі еліпсометрії та деяких інших 

випадків 87. 

Розглянемо, як можна визначити функцію енергетичного ро-

зподілу ЛС, використовуючи дані, одержані в результаті застосо-

вування для оброблення експериментальних ВАХ СОПЗ дифе-
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ренціальної методики. Об'єднуючи рівняння (3.9) і співвідно-

шення (3.5), (3.6), одержимо 
 

  
2

1

2

0 )1)(2()()(

E

E

Ft
eL

dEEEfEhn 
 , 

 



2

1

2

0

)2(

1
)1)(2()()(

E

E

F
Ue

jL

eL
dEEEfEh




 . (3.33) 

 

Співвідношення (3.33) являє собою рівняння Фредгольма  

1-го роду і у загальному вигляді може бути записане у формі 

 

      ,,, dxcxdssysxKAy
b

a

      (3.34) 

 

де K(x,s), (x) – відомі функції; y(s) – невідома функція, яку 

необхідно визначити.  

Функція K(x,s) – дійсна і неперервна в області {a  s  b;  

c  x  d}. У нашому випадку K(x,s) являє собою функцію Фер-

мі–Дірака (f(E–EF)), y(s) – функція, що описує розподіл пасток за 

енергіями h(E), а  (x) – об’ємний заряд у зразку. 

Співвідношення (3.34) зручно записати в операторній формі  
 

Ay = ,  yY, F,   (3.35) 
 

де  Y і F – деякі метричні простори; А – неперервний опера-

тор, що переводить елементи yY в елементи F. 

Проаналізуємо можливість розв’язання цього рівняння. Згі-

дно з 87 задача розв’язання рівняння (3.35) є коректною за 

Адамаром, якщо:  

а) будь-якому F відповідає розв’язок yY (умова існуван-

ня розв’язку);  
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б) із Ay1 = Ay2  випливає y1 = y2 (умова однозначності 

розв’язку);  

в) малим похибкам вихідних даних відповідають малі похи-

бки розв’язання (умова стійкості розв’язку). 

Функція  (x) у нашому випадку задана із похибками, зумо-

вленими таким: 

 експериментальними факторами, оскільки похибки вини-

кають при вимірюванні залежностей струм – напруга (похибки 

приладів); 

 обчислювальними факторами (похідні , ' обчислюються 

за допомогою диференціювання кубічних сплайнів, і, як наслі-

док, енергетична шкала та об'ємний заряд визначені з похибка-

ми); 

 похибками теорії, що виникають через наближений опис 

явища монополярної інжекції (передбачається, що зразки гомо-

генні за товщиною та ін.). 

Як наслідок – задача розв’язання рівняння (3.33) є некорект-

ною, і навіть невеликі похибки правої частини  (x) можуть при-

зводити до досить великих похибок за його чисельного 

розв’язання, у результаті замість істинного розв’язку утворюєть-

ся так звана знакозмінна «пилка». 

Задачу розв’язання рівняння (3.35) називають умовно корек-

тною, якщо:  

 апріорі відомо, що розв’язок існує і належить деякій без-

лічі коректності М; 

 розв’язок є єдиним у класі функцій, що належать М;  

 нескінченно малим варіаціям , що не виходять за клас 

М, відповідають нескінченно малі варіації y.  

У нашому випадку на розв’язок не можна накласти жорсткі 

обмеження, іншими словами, клас можливих розв’язків не є 

компактом. Такі задачі називають істотно некоректними. Підхід, 

що дає стійкі розв’язки істотно некоректних задач, розроблений 
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А. М. Тихоновим [88–90]. У його основу покладене поняття ре-

гуляризувального оператора. Використаємо цей підхід для 

розв’язання рівняння (3.33). 

Припустимо, що (x)L2, y(x)W2
1
, і замість точного зна-

чення функції (x) відоме її наближення )(x  таке, що  
 

( ) ( )x x   
, 

 

де  – верхня оцінюванна похибки правої частини рівняння. 

Уведемо згладжувальний функціонал  
 

2[ , ] [ ( )] [ ]

d

c

Ф y Ay x dx y       , 

 

де стабілізувальний функціонал   дорівнює: 
 

2 2[ ] { ( ) [ ( )] } , 0

b

a

y y s q y s ds q     

 

де  ’ – параметр регуляризації;  q – порядок регуляризації. 

З умови мінімуму функціонала випливає рівняння Тихонова 

88: 

'[ ( ) ( )] ( , ) ( ) ( ), ,

b

a

y t qy t R t s y s ds F t a t b         

де  


b

a

dxsxKtxKtsRstR ),(),(),(),( , 

.)(),()( 
d

c

dxxtxKtF   

 

Тут крайові умови вибрані у вигляді ( ) ( ) 0.y a y b 
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У цьому разі замість некоректного рівняння першого роду 

одержуємо рівняння другого  роду (інтегральне рівняння Фред-

гольма 2-го роду при q = 0, або інтегродиференціальне при  

q  0). Значення величини q пов’язане з порядком регуляризації: 

якщо q = 0, то йде мова про регуляризацію 0-го порядку, а якщо 

q  0, – про регуляризацію 1-го порядку. 

Існує декілька способів вибирання параметра регуляризації 

 87, 89, 90. Вони відрізняються кількістю й характером необ-

хідної додаткової інформації. Одним із найбільш ефективних і 

детально досліджених є спосіб нев’язки 89. Відзначимо, що як 

додаткову інформацію використовують значення верхньої оцінки 

похибки правої частини рівняння.  

Спосіб нев’язки вибору  полягає в тому, що за  беруть та-

ке  = d , за якого 
 

2( ) 0d    , 

 

де 

2
2

( ) ( , ) ( ) ( )

d b

F
c a

Ay K x s y s ds x dx   
 

    
 
  . 

Спосіб квазіоптимального значення  не потребує додатко-

вої інформації про похибку правої частини рівняння (3.37) і по-

лягає в тому, що за  вибирають найменше із значень  > 0 

  = к.о., за якого реалізується локальний мінімум функції 
2

( )
Y

dy

d

 


  , де  = dy/d розв’язок рівняння  

v – Av = Ay – F 91. 

Для порівняння переваг і недоліків розглянутих методів ви-

бір параметра регуляризациї ’ під час розрахунків здійснювався 

як із використанням принципу нев’язки, так і способом визна-

чення квазіоптимального значення параметра. 
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Розв’язання задачі ускладнювалося тим, що функція h (E), 

яку необхідно було знайти, змінюється на 16–20 порядків на ін-

тервалі енергій E  0,2 еВ. У зв’язку з цим проводили норму-

вання рівняння (3.33). Нормувальним множником обирали зна-

чення nsm, що відповідало найменшій за модулем енергії квазірі-

вня Фермі ЕFm , за якої функція 

FdE

d

e

1  набувала локального мі-

німуму. Цю величину ми обчислювали за допомогою рівнянь 

(3.6), (3.17) і (3.18) таким чином: 

 розраховували значення функції 
F

F

E
dE

d

e


1 ; 

   знаходили мінімуми цієї функції та визначали енергію 

квазірівня Фермі ЕFm; 

 обчислювали  nsm  при Е = EFm; 

 одержане значення nsm використовували як нормувальний 

множник. 

У результаті нормоване співвідношення (3.33) за допомогою 

чисельного алгоритму (див. додаток) зводили до системи ліній-

них алгебраїчних рівнянь із тридіагональною матрицею. Одер-

жану систему розв’язували методом Халецького.  

Перевіряли коректність запропонованого методу 92–94 ре-

конструкції розподілів пасток із ВАХ СОПЗ за довільних темпе-

ратур шляхом зіставлення вхідних розподілів глибоких ЛС і роз-

поділів, одержаних у результаті послідовного розв’язування 

прямої, а потім оберненої задачі (вихідний розподіл). 

Оскільки для розрахунку теоретичних ВАХ СОПЗ на прак-

тиці найчастіше використовують наближені методи, визначали 

також похибки, що вносять під час вимірювання параметрів гли-

боких пасток. Для цього водночас із точним методом розрахунку 

залежностей струм – напруга використовували наближений ме-

тод. Цей метод, як з’ясували раніше, дає похибки під час обчис-
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лення ВАХ, що не перевищують 5–10 % для різних розподілів 

пасток. 

Результати зіставлення вхідних і вихідних розподілів пасток, 

одержаних із використанням високотемпературного наближення, 

наведені на рис. 3.9–3.11. 

 
Рисунок 3.9 – Розподіл ЛС у ЗЗ матеріалу для випадку  

Et  = –0,57 eB, Nt = 10
 20

 м
 –3

, NV = 1,79  10
25

 м
 –3

,
 
 g = 2, T = 300 K: 

 а – гауссівський розподіл з параметром:  = 0,015 еВ; б – подвійний 

експоненціальний розподіл з параметром kTc  = 0,025 еВ. Вхідний роз-

поділ h (E) – суцільна лінія; вихідний розподіл:  – розрахунок з вико-

ристанням низькотемпературної методики; високотемпературне на-

ближення методу ІС:  – метод квазіоптимального значення ;  – ме-

тод нев’язки 

 

Якщо використовувати точні співвідношення (1.10), (1.11) 

для розрахунку ВАХ СОПЗ, форма енергетичних розподілів ЛС 

запропонованим методом відтворюється майже точно навіть у 

випадку дуже вузьких розподілів, що описуються функцією Га-

усса із  = 0,015 еВ. Похибка у визначенні концентрації пасток 

при цьому не перевищує 3–5 %, тоді як енергію залягання гли-

боких рівнів (положення максимумів функції h (E)) можна ви-

значити  точно. У випадку  більш  розмитих  розподілів  похибка  
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Рисунок 3.10 – Розподіл ЛС у ЗЗ матеріалу для випадку двох гаус-

сівських розподілів із параметрами: NV = 1,79  10
25

 м
–3

, g = 2,  

T = 300 K: а – Et1 = –0,60 eB, Et2 = –0,50 eB, Nt = 10
20

 м
–3

,  = 0,025 еВ;  

б – Et1 = –0,50 eB, Et2 = –0,45 eB, Nt = 10
20

 м
–3

,  = 0,015 еВ; вхідний ро-

зподіл – суцільна лінія;  – вихідний розподіл, розрахований  

за низькотемпературною методикою; вихідний розподіл, розрахо-

ваний за високотемпературною модифікацією методу ІС:  – метод 

квазіоптимального значення параметра ,  – метод нев’язки 

 

відтворення їх форми значно зменшувалася (рис. 3.10) і не пере-

вищувала 1–3 %.  

Для порівняння зазначимо, що у разі використання низько-

температурного наближення моноенергетичні рівні відтворю-

ються у вигляді дифузних кривих із півшириною  3,5 kT  

( = 0,091 еВ за кімнатної температури), у той час як інші розпо-

діли реконструюються з розширенням ~ 2 kT (рис. 3.3). У разі 

подвійного експоненціального розподілу похибки реконструкції 

форми у точці EF = Et під час використання запропонованого ме-

тоду обумовлені відсутністю першої похідної в точці злому кри-

вої h (E) (рис. 3.2 б). 

Результати розрахунків вхідних розподілів ЛС у разі, якщо 

параметр регуляризації ’ обчислювали з використанням прин-

ципу нев’язки й квазіоптимального значення параметра, відріз-
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няються незначно (рис. 3.9 б, 3.10). Але з точки зору практично-

го використання метод квазіоптимального значення більш прий-

нятний, оскільки не потребує знання похибок визначення функ-

ції ns у співвідношенні (3.33) під час розв’язання модельних за-

дач. Ці похибки можна задавати лише апріорі під час оброблення 

реальних ВАХ СОПЗ. 

Із рисунка 3.11 також бачимо, що під час оброблення ВАХ 

наближеними методами (використовували найбільш точний) та-

кож виникають похибки при реконструкції функції розподілу  
 

 

Рисунок 3.11. Густина об’ємного заряду та розподіл пасток у ЗЗ 

матеріалу, що описуються функцією Гаусса з параметрами: Et = –0,57 

eB, Nt  = 10
20

 м
–3

, NV = 1,7910
25

 м
–3

,  = 0,05 еВ, g = 2, T = 300 K: Вхід-

ний розподіл h(E) – суцільна лінія; вихідний розподіл розрахунок із 

використанням низькотемпературної методики:   – ВАХ обчислені за 

інтегральними рівняннями; □ – за наближеними рівняннями; високо-

температурне наближення методу ІС (метод квазіоптимального зна-

чення ):  – ВАХ обчислені за інтегральними рівняннями;  – за на-

ближеними рівняннями 
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носіїв заряду, локалізованих на глибоких пастках s

F

dn

dE
, і функції 

розподілу пасток h (E). Ці похибки значні й можуть сягати 15 % 

у випадку монорівня. Похибки зростають зі зменшенням глиби-

ни залягання ЛС у ЗЗ матеріалу. Таким чином, практика викори-

стання наближених методів розрахунків ВАХ закладає підґрунтя 

для одержання некоректних результатів під час визначення па-

раметрів пасток. 

Для визначення роздільної здатності високотемпературної 

модифікації методу ІС за енергіями проводили моделювання для 

випадку двох рівнів пасток, розміщених на різній глибині в ЗЗ 

матеріалу. Під час обчислень змінювали глибину залягання ЛС, 

енергетичну відстань між ними, а також концентрацію пасток 

(рис. 3.10, 3.11). Результати комп’ютерного моделювання свід-

чать, що роздільна здатність високотемпературного методу ІС 

залежить від співвідношення концентрацій глибоких станів, їх 

півширини й глибини залягання. 

Установлено, що для рівнів близьких до дискретних похибка 

визначення Et становить  (2  3) kT і зменшується під час вико-

ристання більш розмитих розподілів. Якщо монорівні або вузькі 

гауссові розподіли розміщені за енергіями ближче, вони реконс-

труюються як один розподіл (рис. 3.10 б). Установлено, що роз-

дільна здатність також збільшується, якщо концентрація пасток 

зростає. 

Потрібно зазначити, що цим методом вдавалося виявити 

енергетичні рівні, що за використання низькотемпературного 

наближення, зазвичай, реконструюються як один (рис. 3.10 а, 

3.12 б). 

Ще одним чинником, що знижує роздільну здатність розро-

бленого методу для мілких пасток, є вплив концентрації вільних 

носіїв, що завжди наявні в реальних зразках. Ця концентрація, 

крім  того,  залежить  від  рівня  інжекції  носіїв  із  контакту. На  
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Рисунок 3.12 – Розподіл ЛС у ЗЗ матеріалу для випадку двох гаус-

сівських розподілів із параметрами: NV  = 1,79  10
25

 м
–3

,  = 0,025 еВ,  

g = 2, T = 300 K: а – Et1 = –0,55 eB, Nt1 = 2  10
19

 м
–3

, Et2 = –0,45 eB,  

Nt2 = 2,5  10
19

 м
–3

; б – Et1 = –0,57 eB, Nt1 = 1,2  10
19

 м
–3

, Et2 = –0,50 eB, 

Nt2 = 2,5  10
19

 м
–3

. Вхідний розподіл – суцільна лінія; вихідний розпо-

діл, розрахований за низькотемпературною методикою ; вихідний 

розподіл, розрахований за високотемпературною модифікацією методу 

ІС:  – метод квазіоптимального значення параметра  

 

рисунку 3.13 наведені криві розподілу пасток, розраховані з ура-

хуванням і без урахування концентрації вільних носіїв у матері-

алі. Зрозуміло, що дозаповнення пасток вільними носіями пере-

дусім у випадку мілких ЛС може приводити до того, що методом 

ІС вони розрізнятися не будуть. Відповідний розрахунок наведе-

но на рис. 3.13, де ЛС, що мають малу глибину залягання (або 

концентрацію), диференціальним методом не розрізняють. Ниж-

ню межу Emin, що лімітує застосування вищезгаданого методу,  

можна визначити із співвідношення: 

 

2

max / ( )exp( / ) 10VN h E E kT dE    ,  (3.36) 

 

де   – фактор Ламперта. 
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Рисунок 3.13 – Розподіл ЛС у ЗЗ матеріалу для випадку двох гаус-

сівських розподілів із параметрами: NV  = 1,79  10
25

 м
–3

,  = 0,025 еВ, 

 g = 2, T = 300 K: Et1 = –0,47 eB, Nt1 = 1,2  10
19

 м
–3

, Et2 = –0,40 eB,  

Nt2 = 2,5  10
19

 м
-3

. Вхідний розподіл – суцільна лінія,  – вихідний роз-

поділ, розрахований за низькотемпературною методикою;  – вихідний 

розподіл, розрахований за високотемпературною модифікацією методу 

ІС з урахуванням вільних носіїв, + – без урахування вільних носіїв 

 

Для параметрів пасток і фізичних констант матеріалу, вико-

ристаних у дослідженнях, ця межа за кімнатної температури 

становить  0,30  0,40 еВ і зменшується під час зниження тем-

ператури вимірювань і збільшення концентрації ЛС. Таким чи-

ном, розглянутий метод, як і традиційну методику ВАХ СОПЗ, 

можна застосовувати для вивчення достатньо глибоких пасток. 

На завершення відзначимо, що запропонований метод реко-

нструкції функції h (E) відтворює моноенергетичні рівні як дуже 

вузькі ( = 0,015 еВ) розподіли, що описуються функцією Гаус-

са, оскільки для розв’язання інтегрального рівняння (4.37) пе-

редбачають, що невідома функція безперервна. 
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Результати комп’ютерного моделювання свідчать про високу 

інформативність і точність диференціального методу ІС пасток у 

запропонованій модифікації. Цей метод можна з успіхом засто-

совувати як для дослідження розподілів ЛС, близьких до моное-

нергетичних, так і для інших типів розподілів, наявних у реаль-

них полікристалічних та аморфних високоомних напівпровідни-

ках чи інших матеріалах. 
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РОЗДІЛ 4  

ІНЖЕКЦІЯ НОСІЇВ В  УМОВАХ НЕОДНОРІДНОГО 

ПРОСТОРОВОГО  РОЗПОДІЛУ ЛОКАЛІЗОВАНИХ   

СТАНІВ 
 

4.1. Основні підходи до визначення параметрів локалізо-

ваних станів у напівпровідниках методом аналізу  

вольт-амперних характеристик струмів, обмежених  

просторовим зарядом 

Метод, що ґрунтується на аналізі ВАХ СОПЗ за різних тем-

ператур і освітленості, на сьогодні широко використовують для 

одержання інформації про параметри ЛС у високоомних органі-

чних і неорганічних напівпровідникових матеріалах [17, 30, 95–

103]. На цей час існує два основних підходи для аналізу ВАХ.  

Загальновизнаний підхід базується на розв’язанні так званої 

прямої задачі експерименту. У цьому разі параметри ЛС з екс-

периментальних ВАХ СОПЗ одержують шляхом їх порівнюван-

ня з теоретичними кривими, розрахованими з припущення, що в 

ЗЗ напівпровідника наявні деякі модельні розподіли пасток носі-

їв заряду [1, 17]. Зазвичай, задачу вдається розв’язати для най-

простіших випадків – моноенергетичного [25], однорідного [42], 

експоненціального [44], подвійного експоненціального [104] і 

гаусcівського [47, 48] розподілів пасток за енергіями в набли-

женні слабкого або сильного заповнення ЛС [1, 17]. Цей підхід 

має принципові недоліки, що докладно розглядають у [93, 105]. 

Вони приводять до істотного зменшення інформативності пря-

мого методу, а також деякої некоректності результатів, одержа-

них за його допомогою. Незважаючи на це, цей підхід продов-

жують використовувати для дослідження ЛС дотепер [100–103].  

Принципово інший підхід, позбавлений недоліків загально-

відомого, – це метод ІС для оброблення ВАХ СОПЗ, запропоно-

ваний і розвинений у працях [65, 68–69, 73, 74, 93, 105–108]. Він 
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базується на розв’язуванні зворотної задачі експерименту. Ме-

тод ІС дозволяє знайти функцію h(E), що описує енергетичний 

розподіл ЛС у ЗЗ досліджуваних зразків, безпосередньо з експе-

риментальних ВАХ шляхом їх диференціального оброблення. 

Відповідні вирази ми навели вище та у працях [68–69, 73, 74, 

105–108]. У результаті виникає можливість одержання найбільш 

повної та коректної інформації про основні параметри ЛС у ма-

теріалі, такі як їх глибина залягання (Et) і концентрація (Nt). 

Можливості, межі застосування й роздільну здатність методу ІС 

докладно розглядають у [93, 105]. 

Необхідно зазначити, що при обох підходах до аналізу ВАХ 

зазвичай вважають, що просторовий розподіл ЛС у зразках од-

норідний [17, 21, 24, 42, 44, 46, 48, 63, 65, 67, 69, 73, 74, 93, 95–

99, 101–108]. Це припущення придатне для монокристалічних 

об’ємних матеріалів, але його не використовують для полікрис-

талічних або аморфних плівок, отриманих вакуумною конденса-

цією чи іншими методами. Добре відомо, що в цьому разі поб-

лизу підкладки формується перехідний шар із підвищеним уміс-

том дефектів, що можуть бути пастками [110].  

Додаткові ЛС також виникають на міжфазових поверхнях 

напівпровідник – метал або напівпровідник – напівпровідник 

[111], що є обов’язковим елементом приладових структур. Від-

повідно концентрація ЛС у зразках змінюватиметься за товщи-

ною. Просторова неоднорідність матеріалу може істотно впли-

нути на вигляд ВАХ СОПЗ і призвести до некоректності визна-

чення параметрів ЛС у напівпровідникових шарах.  

 

4.2. Врахування  впливу  просторової  неоднорідності 

зразків на точність визначення параметрів локалізова- 

них станів  

Вплив просторової неоднорідності зразків на вигляд основ-

них виразів, що описують ВАХ СОПЗ, теоретично проаналізу-
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вали в праці [17]. Автори вважали, що функцію, яка описує роз-

поділ ЛС, можна розбити на дві частини, що залежать лише від 

енергії та просторової координати      xSEhxEh , , де h (E) – 

функція, що описує енергетичний, а S (x) – просторовий розпо-

діл пасток. Просторовий розподіл ЛС описували експоненціаль-

ною функцією або функцією Гаусса з максимумом на одному чи 

двох електродах. Ці функції мають вигляд: 
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де x – відстань від катода; L – товщина зразка; А, В і   

х0  деякі константи, що характеризують просторовий розподіл 

пасток.  

Аналіз показав, що врахування просторової неоднорідності 

зразків не приводить до зміни виду виразів, що описують ВАХ 

СОПЗ і напругу заповнення пасток UTFL, однак реальну товщину 

зразків у цьому разі потрібно замінити деякою ефективною, яку 

визначуть співвідношенням [17]: 
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де 
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 – для випадку енергетичного розподілу 

пасток, що описується функцією Гаусса; 
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1
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c
d jT

m l
T d U

     – 

для енергетичного розподілу, що описується експонентою. 

Тут Lef – ефективна товщина зразка; Tc –  параметр енерге-

тичного розподілу пасток;   – півширина гауссівського розпо-

ділу. 

У цьому разі для довільного енергетичного розподілу ЛС 

можна записати закон подібності: j/L (L/Lef) = f [U/L
2 (L/Lef)

2
]. У 

подальшому автори [17] розрахували залежності def /d від d/x0 

для різних значень сталих А, В, С1, С2, х0. Деякі з них демон-

струє рис. 4.1.  

 

 
 

Рисунок 4.1 – Залежність Lef /L від L/x0 для пасток з експонентним 

розподілом рівнів за енергією і в просторі (співвідношення 1.1), при 

l = 2 (а); гауссівським розподілом  рівнів за енергією і у просторі 

(співвідношення 1.2) (б) [17]: S (x) = 1 (1); А = 0,5 (2); А = 1 (3); А = 2 

(4); В = 0,5 (5); В = 1 (6); В = 2 (7); (а) С1 = 1, С2 = 1: m = 1 (1); m = 2 (2); 

m = 3 (3); m = 4 (4); m = 5 (5); (б) С1 = 2, С2 = 2: m = 1 (6); m = 2 (7); 

m = 3 (8); m = 4 (9); m = 5 (10); (б) 
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Із графіків бачимо, що істотне відхилення відношення Lef /L 

від одиниці проявляється лише в області, де товщина зразка L 

мала. Це означає, що вплив неоднорідності просторового розпо-

ділу ЛС найбільше проявляється в зразках із малою товщиною, 

тобто в плівках. Тому для більш точного визначення параметрів 

пасток у тонких шарах напівпровідників обов’язково необхідно 

враховувати їх просторову неоднорідність. 

Потрібно зазначити, що оскільки функції S (x) у виразах 

(4.1)–(4.2) ненормовані на одиницю, одержані авторами [17] за-

лежності більшою мірою відображають зміну середньої концен-

трації ЛС 

L

dxxS
L

S
0

)(
1

 від параметрів розподілів, ніж вплив 

неоднорідності просторового розподілу пасток на остаточні ре-

зультати. ВАХ структур з об’ємними й приповерхневими ЛС із 

перших принципів для окремих випадків розраховували в [112]. 

Експериментально наявність пасток, розподілених у просто-

рі, в плівках органічних напівпровідників, підтверджена у [40]. 

Као і Хуанг вимірювали ВАХ конденсатів антрацену залежно 

від їх товщини. Плівки розміщували між двома срібними елект-

родами, отриманими нанесенням на скляну підкладку у вакуумі 

за Т = 333 K. Аналіз ВАХ свідчить, що густина струму  j через 

зразки була пропорційною U
 3
. Це свідчить про експоненціаль-

ний розподіл пасток за енергією всередині ЗЗ матеріалу, водно-

час параметр l дорівнював 2. Оскільки залежність j від L вияви-

лася нелінійною, автори пов’язують це з просторовою неоднорі-

дністю зразків. 
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4.3. Вплив   просторової   неоднорідності    зразків   на 

точність визначення параметрів локалізованих станів мето-

дом аналізу вольт-амперних характеристик струмів, обме-

жених просторовим зарядом 

Електричні властивості напівпровідникових матеріалів зна-

чною мірою залежать від наявності глибоких пасток, здатних 

захоплювати вільні носії заряду. Дослідження ЛС у ЗЗ цих речо-

вин – актуальне наукове завдання, оскільки вони зумовлюють 

такі важливі параметри матеріалу, як час життя носіїв заряду, їх 

довжину вільного пробігу та інше, а отже, й експлуатаційні ха-

рактеристики напівпровідникових приладів, таких, наприклад, 

як сонячні елементи, фотодетектори створені на їх основі. 

Як зазначали, для дослідження ЛС у високоомних матеріа-

лах на сьогодні широко використовують метод, що ґрунтується 

на аналізі ВАХ у режимі СОПЗ [97, 100, 103, 113]. Так, ZnTe і 

CdS були одними з перших матеріалів, у яких спостерігали ін-

жекційні струми [1]. Водночас інформацію про параметри гли-

боких пасток одержують шляхом порівнювання експеримента-

льних ВАХ СОПЗ із кривими, розрахованими теоретично за до-

помогою припущення, що в напівпровіднику наявні деякі моде-

льні розподіли ЛС [1, 17]. Під час інтерпретування ВАХ СОПЗ 

також вважають, що зразки, які вивчаються, просторово однорі-

дні [1]. Це припущення придатне у разі монокристалічних 

об’ємних матеріалів, але його не можна використовувати для 

полікристалічних чи аморфних плівок, отриманих вакуумною 

конденсацією або іншими методами. У цьому випадку біля під-

кладки формується перехідний шар із підвищеною кількістю 

дефектів, що можуть бути пастками. Саме такий механізм росту, 

наприклад, властивий конденсації плівок сполук А2В6 на неоріє-

нтувальних підкладках [114, 115].  

До просторової неоднорідності зразків можуть також при-

водити операції, пов’язані з їх післяростовим обробленням, такі 
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як відпалювання, травлення та інше. Такі процедури звичайні 

під час виготовлення сонячних елементів, фотодетекторів та ін-

ших приладів електроніки на основі гетеропереходів [116].  

Додаткові ЛС обов’язково виникають на міжфазових повер-

хнях напівпровідник – метал або напівпровідник – напівпровід-

ник, що є обов’язковим елементом приладових структур [126]. 

Наприклад, приповерхневі стани з концентрацією, що може ся-

гати 10
11

–10
14

 см
–2

, виникають у гетеропереходах на основі спо-

лук А2В6 [126].  

Таким чином, оскільки вимірювання параметрів пасток у 

напівпровідниковому матеріалі проводять у багатошаровій 

структурі, нехтування приповерхневими станами, як це роблять 

у класичних працях [1, 97, 100, 103, 113], фізично неприпустиме. 

Досліджувані напівпровідникові плівки майже завжди просто-

рово неоднорідні. Це може істотно змінити вигляд кривих струм 

– напруга й призвести до некоректності визначення параметрів 

ЛС з ВАХ СОПЗ.  

У зв’язку з вищезазначеним, у цому розділі ми аналізуємо 

вплив неоднорідності просторового розподілу пасток на вигляд 

ВАХ СОПЗ і надійність визначення параметрів ЛC із них у напі-

впровідникових шарах.  

 

4.4. Вольт-амперні характеристики струмів, обмежених 

просторовим зарядом неоднорідних матеріалів 

Рівняння, що описують ВАХ СОПЗ плоско-паралельних на-

півпровідникових зразків із пастками й струмознімальними  

електродами, один із яких забезпечує інжекцію носіїв заряду в 

матеріал, можна одержати шляхом сумісного розв’язання систе-

ми рівнянь (1.12)–(1.13) [1]: 
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У подальшому всіма доданками у співвідношенні (1.13), 

окрім тих, що містять nt, будемо нехтувати, що виправдано в 

режимі СОПЗ, тоді    xnxn
j

ts j
~ .  

У більшості досліджень [1, 97, 100, 103, 113] просторовий 

розподіл пасток у напівпровідниках вважають однорідним, тоді 

з рівнянь (1.12) і (1.13), у разі якщо h (E, x) = h (E), можна одер-

жати такі співвідношення для розрахунку ВАХ СОПЗ гомоген-

них зразків [117]: 
 

 
Ue

jL
Ln f


 ,    (4.4) 

2

0)(
eL

U
Lnh

s


 ,   (4.5) 

 

де  Lnh

f
 – концентрація вільних носіїв на аноді; )(Lnh

s
 – 

повна концентрація інжектованих носіїв, захоплених у матеріалі 

поблизу анода;  – коефіцієнт, що враховує відмінність напру-

женості електричного поля поблизу анода від її середнього зна-

чення  в зазорі між електродами;  – коефіцієнт, що враховує 

відмінність  Lnh

s  поблизу анода від середнього значення в за-

зорі між електродами. 

Повну концентрацію носіїв у матеріалі можна визначити із 

співвідношення  dELEnLn
E

hh

s S ,)( . Далі використовуватиме-

мо низькотемпературне наближення [74, 105], тоді функцію Фе-

рмі – Дірака можна замінити на функцію Хевісайда й 

ns (E, L) ~ h (E, L). 

Зазвичай під час обчислень ВАХ коефіцієнти  і  у спів-

відношеннях (4.4) і (4.5) беруть сталими [65, 117], але більш то-

чна теорія [118] свідчить, що вони є функціями густини струму 

й напруги:  
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  2 ,                     (4.6) 
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 .   (4.7) 

 

Далі другою похідною   , що істотно менша від першої  

[105], будемо нехтувати, тоді  = 1 – . Оскільки похідна  в ре-

жимі СОПЗ під час  збільшення напруги зміщення U, прикладе-

ної до зразка, змінюється від 0,5 до 0, легко побачити зі співвід-

ношень (4.6) – (4.7), що ці параметри на квадратичній ділянці 

ВАХ набувають значень  = 1,5,  = 0,5, у той час як у матеріалі 

з повністю заповненими пастками   2,   1.  

Для врахування просторової неоднорідності зразків будемо 

вважати, що функцію, яка описує розподіл пасток, можна розби-

ти на дві частини, що залежать лише від енергії та просторової 

координати      xSEhxEh , , де h (E) – функція, що описує  

енергетичний, а S(x) – просторовий розподіл пасток. У цьому 

випадку, як зазначають у [17], для довільного енергетичного ро-

зподілу ЛС можна записати закон подібності:  
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,                    (4.8) 

 

де Lef – ефективна товщина зразка. 

Зі співвідношення (4.8) випливає, що напівпровідник із не-

однорідним просторовим розподілом пасток еквівалентний ма-

теріалу з однорідним розподілом ЛС, якщо дійсну товщину зра-

зка замінити деякою ефективною. 

Ефективну товщину для напівпровідника з пастками, розпо-

діленими за енергією експоненціально, або на «хвостах» розпо-
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ділів іншого виду, з використанням коефіцієнтів  і   визнача-

ють таким чином: 
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ef dtdxxSdtdxxSL . (4.9) 

 

Легко показати, що у разі просторово однорідних матеріа-

лів, якщо S(x) = const = 1, їх ефективна товщина збігається з дій-

сною: 

LdtdxxSL
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Як ми показали в [114], ураховуючи неоднорідність напів-

провідника за об’ємом у випадку експоненціальних енергетич-

них розподілів або на «хвостах» розподілів іншого вигляду спів-

відношення (4.4) і (4.5) наберуть вигляду: 
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де  Lninh

f
 – концентрація вільних носіїв на аноді у випадку 

неоднорідного матеріалу;  Lninh

s  – повна концентрація вільних 

носіїв на аноді;   ef

d

LdxxSS 
0

 – усереднене за товщиною 

шару значення функції просторового розподілу. 
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Можна побачити, що співвідношення (4.11) і (4.12) відріз-

няються від аналогічних виразів (4.4), (4.5), одержаних із при-

пущення просторової однорідності матеріалу, наявністю кори-

гувальних коефіцієнтів  та .  

Коефіцієнти і  можна розрахувати з використанням та-

ких співвідношень: 
 

 
0

1

L

ef ef ef

S x dx
L L

S
L L L






 
 
  
 
  
 


,      (4.13) 

 

1

2 2

10
2

L

ef ef ef

S x dx
L L

S
L L L
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де S  – усереднена за товщиною зразка концентрація пас-

ток. 

Водночас для просторово однорідних зразків  =   . 

Із використання виразів (1.9), (4.11) і (4.12) у низькотемпе-

ратурному наближенні [74, 105] легко одержати основні спів-

відношення методу ІС  для випадку негомогенних зразків:  
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де h
h
(EF,L), h

inh
(EF,L) та  h

FE d ,  inh

FE d  – функції, що опису-

ють розподіл пасток за енергіями у випадку просторово однорі-

дних і неоднорідних шарів.  

Таким чином, задачу врахування впливу існування розподі-

лу ЛС за товщиною зразків зводять до визначення параметрів  

і залежно від вигляду функції S (x). 

 

4.5. Врахування приповерхневих станів, розміщених 

 поблизу однієї поверхні зразка 

Ми виконали розрахунки ВАХ СОПЗ і коригувальних кое-

фіцієнтів ,  для найбільш реалістичних енергетичних і прос-

торових розподілів пасток у напівпровідникових сполуках А2В6 

(ZnTe, CdTe, ZnS, ZnSe та ін.). Енергетичний розподіл ЛС у ЗЗ 

матеріалу описувався експоненціальною або гауссівською фун-

кцією, оскільки саме такі розподіли зазвичай простежують у по-

лікристалічних та аморфних плівках напівпровідників, отрима-

них різними методами [1, 17, 42, 100]. Вважали також, що мате-

ріал просторово неоднорідний і містить об’ємні пастки, концен-

трація яких стала за товщиною зразка, й приповерхневі пастки з 

максимумом густини на одному з електродів. Розподіл ЛС за 

товщиною тоді можна описати функцією  
 

   110 exp rxSSxS     (4.17) 

 

або  
 

  210 exp)( rLxSSxS  ,  (4.18) 

 

де S0 – описує внесок об’ємних; S1 – приповерхневих ЛС на 

інжектувальному (катоді) або колектувальному (аноді) електро-

дах відповідно; r1, r2 – параметри просторового розподілу при-

поверхневих станів.  
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Відповідні розподіли наведені на рис. 4.2. Ми розглянули 

випадки: коли матеріал однорідний зі сталою концентрацією 

об’ємних пасток (рис. 4.2, крива 1); ЛС наявні лише на поверхні 

зразка, а об’ємних пасток немає (криві 2, 3); і, нарешті, найбільш 

загальний випадок, коли присутні як об’ємні, так і приповерхне-

ві ЛС (криві 4, 5). 

 

 
 

Рисунок 4.2 – Просторовий розподіл ЛС, що враховує наявність 

об’ємних (S0) і приповерхневих станів (S1) на катоді (2, 3) або аноді (4, 

5).  Наведені випадки: 1 – L/r  0, – матеріал є однорідним;  

2 – L  r = 10; 3 – L/r = 100 – ЛС наявні лише на поверхні зразка: S0 = 0 – 

об’ємних пасток немає; 4 – L/r = 10; 5 – L/r = 100 – ЛС наявні лише на 

поверхні зразка: S0 = 0,4 

 

Далі будемо вважати, що технологія  оброблення  обох по-

верхонь зразка однакова, тому сталі r1 = r2 = r і не залежать від 

товщини шару напівпровідника. Такий опис просторового роз-

поділу пасток дозволяє розглянути весь спектр фізично можли-

вих ситуацій. Дійсно, у випадку, якщо L << r, глибокі пастки 

майже однорідно розподілені за товщиною матеріалу, таким чи-

ном його можна вважати однорідним (рис. 4.2, крива 1). Якщо 
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L >> r, маємо ЛС, розміщені безпосередньо на поверхні напів-

провідника (рис. 4.2, криві 3, 5).  

Під час розрахування коефіцієнтів 1 і2 ми нормували фу-

нкцію S(x) на одиницю: S(x) = S0 + S1 = 1. Водночас параметри 

S0 і S1 вибирали з таких міркувань. Зазвичай концентрація 

об’ємних пасток у сполуках А2В6 становить Nt = 10
13 

– 10
15

 см
–3

 

[1, 100, 103, 113]. Якщо вважати, що в поверхневому шарі мате-

ріалу товщиною 10 нм виникає одна пастка на 10
4
–10

5
 атомів, 

одержимо загальну концентрацію приповерхневих станів 10
16

–

10
17 

см
–3

. Таким чином, відношення концентрації приповерхне-

вих пасток до концентрації об’ємних може досягати 10
3
–10

4
. 

Моделювання проводили для двох крайніх випадків  = 1,5, 

 = 0,5 і  = 2,  = 1, що відповідає зміні кута нахилу ВАХ СОПЗ 

в інтервалі 0,5    0. Це дозволило охопити весь спектр мож-

ливих енергетичних розподілів пасток у напівпровідниках – від 

моноенергетичних до однорідних. Під час моделювання, як і ра-

ніше, ми використали значення параметрів глибоких станів і фі-

зичні константи, властиві напівпровідникам групи А2В6 (ZnTe, 

CdTe та ін.) [119]. Одночасно для вибраних енергетичних і прос-

торових розподілів пасток за допомогою співвідношень (1.12), 

(1.13), (4.4)–(4.6) розрахували ВАХ СОПЗ. У цьому разі енерге-

тичний розподіл пасток задавали гауссівською функцією 

 

2

21
2

exp
2

)( 






 




tt EEN
Eh , де  – півширина розподілу. Під 

час моделювання враховували зміну нахилу кривих струм – на-

пруга в подвійних логарифмічних координатах і відповідно кое-

фіцієнтів  і   в процесі заповнення пасток розподілених за 

енергією. Для цього використовували таке співвідношення [74]:  
 

        ln , 1h

s Fd n E x d E x kT     . (4.19)  
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Типові ВАХ СОПЗ, одержані для зразків із неоднорідним та 

однорідним розподілами пасток, ілюструє рис. 4.3. 

 

 
Рисунок 4.3 – Вольт-амперні характеристики, розраховані для од-

норідних і неоднорідних за товщиною плівок ZnTe: 1 – однорідний 

розподіл пасток; максимум концентрації поверхневих станів на катоді  

(2 – d/r = 1, 4 – d/r = 10); на аноді (3 – d/r  =1, 5 – d/r = 10). Наведені 

розрахунки для випадку S1/S0 = 10
3
. Енергетичний розподіл пасток 

описує функція Гаусса    2
21

2)(exp2)( 
tt

EENEh  , 

де Nt = 10
20

 м
–3

, Et  = – 0,57 eB,  = 0,025 еВ, Т = 300 K 

 

Як свідчать розрахунки, неоднорідність розподілу пасток за 

товщиною зразка приводить до істотної зміни напруги повного 

заповнення пасток UTFL і відповідно великих похибок у визна-

ченні дійсної концентрації ЛС, оскільки Nt ~ UTFL. Ці похибки 

зростають у випадку, коли максимум просторового розподілу 

пасток знаходиться поблизу анода. На величину стрибка струму 

на ВАХ СОПЗ просторовий градієнт концентрації ЛС впливає 

слабко. Відповідно глибину залягання пасток визначають із не-

великою похибкою.  

Результати моделювання свідчать, що в деякому діапазоні 

напруги струм через просторово неоднорідний зразок істотно 
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залежить від полярності напруги зміщення. Виникає ситуація, 

коли у випадку симетричної структури метал – напівпровідник – 

метал можна спостерігати асиметричні ВАХ. Подібні ВАХ 

СОПЗ спостерігали в багатьох експериментальних дослідженнях 

автори [1, 17, 112], а також ми для структур Cr/ZnTe/Cr [120–

122]. Проведені розрахунки свідчать, що цю асиметрію може 

обумовлювати просторова неоднорідність зразків, пов’язана з 

особливостями їх механізму росту, а також різні режими отри-

мання струмознімальних контактів до напівпровідника і відпо-

відно різна концентрація пасток на міжфазовій межі. 

Різний вплив приповерхневих ЛС, розміщених поблизу ка-

тода й анода, на напругу заповнення пасток UTFL і відповідно 

вигляд ВАХ СОПЗ можна пояснити з використанням таких мір-

кувань. Зразок із приповерхневими пастками, у який здійснюють 

монополярну інжекцію носіїв, можна розглядати як плоский 

конденсатор, що заряджається напругою зміщення. Ємність 

пристрою визначають просторовим розподілом пасток. Якщо 

пастки розміщені поблизу катода, ємність конденсатора мала, 

оскільки 
1~ LC , відповідно зовнішня напруга, необхідна для 

заповнення цих пасток, велика (UTFL ~ C
–1

). Іншими словами, 

заряд не інжектується в об’єм зразка, поки прикладена напруга 

не приведе до заповнення всіх приповерхневих пасток, і ця на-

пруга велика (рис. 4.3, криві 2, 4). 

Якщо приповерхневі ЛС розміщені поблизу анода, ємність 

конденсатора, що утворюється зарядженими пастками, навпаки, 

велика, оскільки L  0. Відповідно заповнення цих пасток від-

бувається вже за малої напруги зміщення (рис. 4.3, криві 3, 5). 

Зміна стану пасток водночас слабко впливає на електростатику 

структури й не запобігає інжекції носіїв у об’єм матеріалу, тому 

провідність структури визначають монополярною інжекцією в 

об’єм напівпровідника. Різниця в заповненні пасток, розміщених 
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біля різних електродів, безпосередньо пояснює асиметрію ВАХ 

СОПЗ неоднорідних зразків. 

Більш повну картину впливу просторової неоднорідності 

матеріалу на надійність визначення параметрів пасток із ВАХ 

дають результати розрахунку коефіцієнтів 1 і 2, які наведені на 

рис. 4.4 – 4.5.  

 

 
Рисунок 4.4 – Коефіцієнт 1, розрахований для різних відносних 

внесків об’ємних і приповерхневих станів. Максимум концентрації 

приповерхневих станів на катоді (а) та аноді (б): 1– S1/S0 = 0;  

2 – S1/S0 = 10; 3 – S1/S0 = 10
2
; 4 – S1/S0 = 10

3
. Штрихові лінії  =1,5, 

 = 0,5; суцільні лінії  = 2,  = 1. На вставці наведені просторові роз-

поділи, для яких проведені розрахунки (L/r = 10) 

 

Як бачимо, залежності 1, 2 від L/r мають вигляд кривих із 

максимумом. Це пов’язано з тим, що за збільшення відношення 

L/r розподіл пасток спочатку стає все більш неоднорідним за то-

вщиною зразка, а потім знову наближається до однорідного, але 

вже з іншою концентрацєю пасток. Відповідно коригувальні ко-

ефіцієнти 1 і 2 спочатку збільшуються, а потім зменшуються.  

Коефіцієнт 1 дозволяє знайти похибку визначення глибини 

залягання ЛС E у ЗЗ напівпровідникового матеріалу.  
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Рисунок 4.5 – Коефіцієнт 2, розрахований для різних відносних 

вкладів об’ємних і приповерхневих станів. Максимум концентрації 

приповерхневих станів на катоді (а) та аноді (б): 1– S1/S0 = 0;  

2 – S1/S0 = 10; 3 – S1/S0 = 10
2
; 4 – S1/S0 = 10

3
. Штрихові лінії  = 1,5,  

 = 0,5; суцільні лінії  = 2,  = 1. На вставці наведені просторові роз-

поділи, для яких проведено розрахунки (L/r = 10) 

 

Порівнявши співвідношення (4.4), (4.11) і використавши ви-

раз (1.9), можна одержати: 
 

 1lninh h

F FE E E kT     .    (4.20) 

 

Як бачимо з рис. 4.4, якщо просторовий розподіл пасток не 

враховувати, виникає систематичне зміщення енергетичного по-

ложення пасток. За кімнатної температури і S1/S0 = 10
3
 це змі-

щення може досягати 0,01–0,015 еВ у разі, якщо максимум кон-

центрації поверхневих ЛС знаходиться на катоді, та 0,04–

0,06 еВ, коли цей максимум знаходиться на аноді (для порівнян-

ня kT ~ 0,026 еВ). Відповідно енергія залягання енергетичного 

рівня може бути дещо завищеною або заниженою. Похибки ви-

мірювання положення Et істотно знижуються під час зменшення 

відношення S1/S0 і температури дослідження ВАХ. Величина 

зміщення енергії залягання пасток також залежить від виду їх 

енергетичного розподілу й збільшується у разі «вузьких» за ене-
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ргією розподілів, близьких до моноенергетичних (рис. 4.4). Дій-

сно, у цьому випадку   0 і, відповідно,   2,   1. 

Як випливає із співвідношень (4.5) і (4.12), у низькотемпе-

ратурному наближенні коефіцієнт 2 є відношенням точного 

значення повної концентрації пасток на аноді до теоретично ви-

значеного без урахування можливої неоднорідності зразків, що 

досліджують, –         2~ LnLnLhLh h

s

inh

s

hinh . Це відношення 

може досягати 10
2
–10

3
, відповідно таких самих значень можуть 

досягати і похибки щодо визначення Nt (рис. 4.5). Вплив прос-

торової неоднорідності більш виражений, якщо максимум кон-

центрації приповерхневих станів знаходиться на аноді, а розпо-

діл пасток близький до моноенергетичного. 

 

4.6. Врахування приповерхневих станів, розміщених 

 поблизу обох поверхонь зразка 

У попередньому розділі ми розглянули випадок, коли при-

поверхневі ЛС розміщені лише біля однієї поверхні напівпрові-

дникового зразка. Такий стан плівки реальний, але його можна 

одержати лише шляхом спеціального оброблення (пасивації) 

однієї поверхні зразка. Однак найбільш поширеним є випадок, 

коли приповерхневі стани наявні біля обох поверхонь напівпро-

відникового матеріалу. Розподіл ЛС за товщиною тоді можна 

описати функцією  
 

  0 1 2exp exp
x x L

S x S S S
r r

   
      

   
,  (4.21) 

 

де S1, S2 – приповерхневі ЛС на електродах, що інжектують і 

колектують носії відповідно.  

Під час подальших розрахунків ми робили ті самі припу-

щення, що і раніше. 
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У разі коли L << r1, L << r2 і S1 = S2, глибокі пастки майже 

однорідно розподілені за товщиною зразка, таким чином, його 

можна розглядати як просторово однорідний. Якщо L >> r1, 

L >> r2, маємо ЛС, розміщені безпосередньо на поверхні напів-

провідника. При моделюванні, як і раніше, будемо вважати, що 

r1 = r2 = r. Отримані розподіли пасток, що описуються виразами 

із різним відношенням L/r, наведені на рис. 4.6.  
 

 
Рисунок 4.6 – Просторовий розподіл пасток, що враховує наяв-

ність об’ємних (S0) і приповерхневих станів на катоді (S1) та аноді (S2). 

Наведені випадки 1 – L<<r; 2 – L/r = 10, S0
 0; 3 – L/r = 100, S0

 0 – 

ЛС наявні лише на поверхні зразка; 4 – L/r = 10, S0 = 0 – об’ємні паст-

ки відсутні 
 

Під час моделювання ми розглянули основні фізично мож-

ливі випадки: коли концентрація ЛС змінюється лінійно на мі-

желектродній відстані (рис. 4.6, крива 1); ЛС наявні лише біля 

поверхонь зразка, а об’ємних пасток немає (крива 4); і, нарешті, 

найбільш загальний випадок, коли наявні як об’ємні, так і при-

поверхневі ЛС біля обох поверхонь зразка (криві 2, 3). 

Під час обчислення коефіцієнтів δ1 і δ2 ми нормували фун-

кцію S (x) на одиницю: S(x) = S0 + S1 + S2 = 1. Знову, як і раніше, 

розрахунки проводили для двох крайніх випадків:  = 1,5, 
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 = 0,5 і  = 2,  = 1, що відповідають моноенергетичним і рів-

номірно розподіленим за енергією пасткам. Типові ВАХ СОПЗ 

зразків із неоднорідним та однорідним просторовими розподі-

лами пасток ілюструє рис. 4.7 [115]. 

 

 
 

Рисунок 4.7 – ВАХ, розраховані для однорідних (1) і неоднорід-

них (d/r = 10) за товщиною плівок ZnTe: максимум концентрації при-

поверхневих станів на катоді (а): 2 – S2/S0 = 0, S1/S0 = 10
3
; 3 – S2/S0 = 10, 

S1/S0 = 10
3
; 4 – S2/S0  = 10

2
, S1/S0 = 10

3
; 5 – S2/S0 = 10

3
, S1/S0 = 10

3
; макси-

мум концентрації приповерхневих станів на аноді (б): 2 – S1/S0 = 0, 

S2/S0 = 10
3
; 3 – S1/S0 = 10, S2/S0 = 10

3
; 4 – S1/S0 = 10

2
, S2/S0 = 10

3
;  

5 – S1/S0 = 10
3
, S2/S0 = 10

3
. Енергетичний розподіл пасток описує функ-

цією Гаусса з параметрами: Nt = 10
20

 м
–3

, Et  = – 0,57 eB,  = 0,025 еВ, 

 Т = 300 K 

 

Зі співвідношень (4.11), (4.12) випливає, що похибки знахо-

дження параметрів пасток у просторово неоднорідних зразках 

визначає величина, що дорівнює усередненій за товщиною зраз-

ка густині ЛС. Тому ми розрахували цю величину залежно від 

різних відносних внесків об’ємних і приповерхневих станів. Ві-

дповідні залежності наведені на рис. 4.8 і 4.9. 

Однак найбільш повну картину впливу неоднорідності ма-

теріалу на надійність визначення параметрів пасток дають ре-
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зультати обчислень коефіцієнтів 1 і 2, наведені на рис. 4.10, 

4.11. 

 
 

Рисунок 4.8 – Усереднена за товщиною зразка густина ЛС, розра-

хована для різних відносних внесків приповерхневих станів на інжек-

тувальному й колектувальному контактах. Під час розрахування вва-

жали, що об’ємних пасток немає: S0 = 0, 1 – S1/S2 = 10
3
,  

2 – S1/S2 = 10
2
; 3 – S1/S2 = 10; 4 – S2/S1 = 10; 5 – S2/S1 = 10

3 

 
Рисунок 4.9 – Усереднена за товщиною зразка густина глибоких 

пасток, розрахована для різних відносних внесків об’ємних і припо-

верхневих станів. 1 – S1/S0 = 10
3
, S2 = 0 (приповерхневі стани лише на 

інжектувальному електроді); 2 – S1/S0 = 10
3
, S2/S0 = 10; 3 – S1/S0 = 10

3
, 

S2/S0 = 10
2
; 4 – S1/S0 = 10

3
, S2/S0 = 10

3
; 5 – S2/S0 = 10

3
, S1/S0 = 10

2
;  

6 – S2/S0 = 10
3
, S1 = 0 (приповерхневі стани лише на колектувальному 

електроді) 
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Рисунок 4.10 – Коефіцієнт 1 і E = k T ln1,  розрахований  для 

різних відносних внесків об’ємних і приповерхневих станів. Макси-

мум концентрації станів на катоді (а): 1– S2/S0 = 0, S1/S0 = 10
3
; 2 – S2/S0 

= 10
2
, S1 / S0 = 10

3
; 3 – S2/S0 = 10

3
; S1/S0 = 10

3
 та аноді (б): 4 – S1/S0 = 10

2
, 

S2/S0 = 10
3
; 5 – S1/S0 = 10, S2/S0 = 10

3
; 6 – S1/S0 = 0; S2/S0 = 10

3
. Штрихові 

лінії  = 1,5;  = 0,5; суцільні лінії  = 2,  = 1 

 

 
 

Рисунок 4.11 – Коефіцієнт 2, розрахований для різних відносних 

внесків об’ємних і приповерхневих станів. Максимум концентрації 

станів на катоді (а): 1 – S1/S0 = 0, S2/S0 = 10
3
; 2 – S1/S0 = 10, S2/S0 = 10

3
;  

3 – S1/S0 = 10
2, 

S2/S0 = 10
3
; 4 – S1/S0 = 10

3, 
S2/S0 = 10

3
 та аноді (б):  

1 – S2/S0 = 0, S1/S0 = 10
3
; 2 – S2/S0 = 10, S1/S0 = 10

3
; 3 – S1/S0 = 10

2
,  

S1/S0 = 10
3
; 4 – S2/S0 = 10

3
, S1/S0 = 10

3
. Штрихові лінії  = 1,5;  = 0,5; 

суцільні лінії  = 2,  = 1 
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Розрахунки зміщення положення ЛС у ЗЗ матеріалу за кім-

натної температури наведені  на рис. 4.10 б. 

Як свідчить аналіз одержаних результатів, наявність припо-

верхневих станів біля обох поверхонь зразка приводить до ефек-

тів, подібних розглянутим раніше, коли ЛС були наявні лише 

поблизу однієї поверхні, але є й деякі відмінності. Так із 

рис. 4.10 бачимо, що відбувається ефект своєрідного компенсу-

вання впливу приповерхневих ЛС, розміщених поблизу анода та 

катода. У міру наближення концентрації пасток на аноді до кон-

центрації на катоді коефіцієнт зменшується; відповідно зме-

ншується похибка у визначенні енергетичного положення пас-

ток. Для симетричної структури, де концентрації пасток на обох 

поверхнях однакові, цієї похибки немає. Аналогічний ефект 

спостерігаємо й для коефіцієнта 2. 
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РОЗДІЛ 5 

КЛАСИФІКАЦІЯ МЕХАНІЗМІВ ЗАРЯДОПЕРЕНЕСЕННЯ 

У НАПІВПРОВІДНИКАХ 

 

5.1. Ідентифікація механізму зарядоперенесення  

в досліджуваних структурах 

Одним з основних факторів, що ускладнює одержання дос-

товірної інформації про параметри ЛС у ЗЗ напівпровідників ме-

тодом ВАХ СОПЗ, є наявність конкуруючих і супутніх монопо-

лярній інжекції механізмів зарядоперенесенння (подвійна інжек-

ція, бар’єрна електропровідність, польова іонізація рівнів, джоу-

лів розігрів і т. ін.), що приводять до якісно ідентичних залежно-

стей струм – напруга: степеневі за напругою ділянки, які розді-

ляють стрибки струму (I ~ U

, де    2). Більше того монополя-

рна інжекція носіїв із контакту може відбуватися в інтервалі на-

пруженості полів (Ee = 10
4
–10

6 
) В/м, де проявляється багато ви-

сокопольових процесів (ефект Френкеля, Пула, Шотткі та інше), 

що маскують або змінюють особливості експериментальних 

ВАХ. Наряду з об’ємними механізмами зарядоперенесення, 

струм у зразках можуть визначати також контактні явища на ме-

жі поділу метал – напівпровідник, оскільки досліджувані 

об’єкти багатошарові. У результаті коректну інформацію про 

енергетичну структуру напівпровідників під час аналізу ВАХ із 

використанням математичного апарату теорії ІС можна одержати 

лише однозначним визначенням механізму зарядоперенесення в 

досліджуваних структурах як СОПЗ. Така ідентифікація у зага-

льному випадку досить трудомістка, тому, зазвичай, під час об-

роблення ВАХ СОПЗ її не проводять. 

У багатьох працях визначення механізму зарядоперенесен-

ня, що обумовлює проходження наскрізного струму через зразки 

на основі плівок сполук А2В6 (CdTe), здійснювали як шляхом 
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досліджування залежності густини струму й координат характе-

рних точок ВАХ від міжелектродної відстані 17, так і за допо-

могою методу ІС, розробленого в межах узагальненої теорії ін-

жекційно-контактних явищ у напівпровідниках 24, 53–60, й 

ідей, запропонованих у працях 123, 124. Метод спектроскопії 

дозволяє шляхом сумісного аналізу j – U,  – U і U
Ud

d


lg

lg  зале-

жностей розрізняти супутні й конкуруючі механізми зарядопе-

ренесення в структурах, а також виділяти серед них високопо-

льові. 

Під час експериментального дослідження та ідентифікації 

високопольових процесів у напівпровідниках на сьогодні виро-

били деякі стандартні методи аналізу результатів, що полягають 

в обробленні даних у наперед обраному масштабі 

(
U

jUjUj
1

lg,lg,lg   та ін.) 125. Це дозволяє лінеари-

зувати одержані ВАХ для апріорно очікуваного механізму заря-

доперенесення в зразках, що й свідчить про реалізацію саме 

цього механізму. Але фактично така лінеаризація залежностей 

струм – напруга в будь-якому з відмічених масштабів може бути 

результатом розкладання в ряд Тейлора функції на вузькому ін-

тервалі зміни аргументу, що може призвести до помилкових ви-

сновків. Ще одним із недоліків такого аналізу є те, що багато ви-

сокопольових механізмів проявляється практично за одних і тих 

самих значень напруженості електричного поля, що потребує 

наведення експериментальних даних відразу в декількох масш-

табах. Це ще більше ускладнює аналіз ВАХ із використанням 

стандартних прийомів.  

Принципово інший спосіб ідентифікації високопольових 

процесів за експериментальними ВАХ пропонують у праці 

123. Для випадку дрейфового наближення й реалізації монопо-
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лярної провідності автори показують, що залежності струм – на-

пруга для широкого класу високопольових процесів (див. табли-

цю 5.1) можна навести у вигляді: 
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; 

аm0 – фактор генерування носіїв у с-зону з рівня m при Е  0; q, 

l, E1 , E2, E3 – параметри, характерні для відповідних високопо-

льових процесів. 

Розглядаючи апроксимацію залежності j (U) для випадку ви-

сокої напруженості поля, легко одержати для цієї області ступінь 

ВАХ у подвійному логарифмічному масштабі у вигляді 
 

l

U

U
lltqU 












)(2)( .  (5.2) 

 

Водночас представлення будь-якої ВАХ, що розглядали ав-

тори 123, у масштабі lg – lgU дає для області  (U)>|2 + q –  

– (t + l)| асимптотичну залежність: 
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Таблиця 5.1 – Особливості ВАХ у випадку високопольових процесів 123 

Назва високопольового процесу 
Характер ВАХ 

J (U) 

Параметр апроксимації 

t q l 

Залежність перетину захоплення  

від величини поля 

22 UeU 
 

2UUe   

0 

1 

0 

0 

+2 

+2 

Ефект Френкеля U

eU
2

 
0 –1/2 +1/2 

Надбар’єрна емісія Пекара  Ue 
 1 0 1 

Ефект Шотткі  U

eU
4/3

 
0 –3/4 +1/2 

Зміна рухомості полем U
2
 

U 

0 

1 

0 

0 

0 

0 

Тунелювання за участі фононів 2UUe
 

2Ue
 

0 

1 

1 

1 

2 

2 

Ефект Пула (Хілла) Ue
 

1 0 1 

Тунелювання бар’єра, автоелект-

ронна емісія 
UeU /2 

 1 0 –1 

Тунелювання зона – зона 

 (за Маккафі) 
UeU /4 

 

UeU /3 
 

0 

1 

1 

1 

–1 

–1 

Тунелювання зона – зона 

 (за Келдишем) 
UeU /5 

 

UeU /4 
 

0 

1 

2 

2 

–1 

–1 

1
4

3
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Із цього виразу випливає вимірювальна формула для високо-

вольтної асимптотики : 
 

)(,
lg

lg
lUU

Ud

d
l 








. (5.4) 

 

Фактично це означає, що в координатах lg – lgU усі висо-

копольові механізми будуть апроксимуватися лінійною залежні-

стю зі значеннями l, наведеними в таблиці 5.1. Таким чином ви-

никає можливість ідентифікувати відповідні високовольтні ме-

ханізми серед інших, а в деяких випадках одночасно визначити 

тип високопольового механізму.  

Для подальшого уточнення домінувального механізму, що 

визначає струм у досліджуваних структурах, автори 24 розра-

ховували коефіцієнт Q, що є відношенням концентрації ефекти-

вного об’ємного заряду зразка (a) до ефективної концентрації 

носіїв (na) поблизу анода. Співвідношення для визначення кое-

фіцієнта Q, яке ми одержали з використанням рівнянь (4.3) -

(4.4), має вигляд:  
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3

2
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 ,  (5.5) 

 

де  – параметр Ламперта. 

Цей вираз, на відміну від запропонованого у 24, можна за-

стосувати для розрахунку Q у довільній точці ВАХ. 

У точках екстремумів (ext) на залежності  – lgU це співвід-

ношення спрощується й набуває вигляду, наведеного в 24: 
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jL

U
Qext

.  (5.6) 
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Необхідно відзначити, що коефіцієнт Qext ввели з викорис-

танням безмодельних співвідношень, які можна застосовувати 

для широкого класу об’ємних механізмів зарядоперенесення. 

Аналогічні теоретичні коефіцієнти Qext, автори 24 розрахували 

для найбільш важливих механізмів зарядоперенесення, що мо-

жуть реалізовуватися в реальних зразках, таких як подвійна ін-

жекція, бар’єрна електропровідність та інші, з використанням 

найбільш загальних моделей розподілу пасток у ЗЗ напівпровід-

ника. У результаті встановили, що коефіцієнт істотно залежить 

від механізму зарядоперенесення в структурі й змінюється від 

значень 10
–5

 (для чисто плазмового режиму проходження стру-

му) до 10
3
 і вище для режиму СОПЗ. 

На рисунку 5.1 наведено якісну діаграму теоретично розра-

хованих значень Qext для різних механізмів об’ємної електропро-

відності 24. Зіставлення експериментально визначених за об-

ластю екстремуму ступеня на залежності  – lgU значень Qext із 

діаграмою, зображеною на рисунку 5.1, дозволяє безпосередньо 

під час аналізу ВАХ виключати деякі механізми зарядоперене-

сення в досліджуваних структурах. Оскільки коефіцієнт Qext до-

рівнює одиниці для лінії, що визначає граничний (безпастковий) 

струм монополярної інжекції для зразка із заданою геометрією й 

відомими значеннями , то всі стрибки струму, що спостерігає-

мо на ВАХ і які знаходяться нижче від цієї лінії, дають значення 

Qext >1, вище – дробові значення коефіцієнта дискримінації. У 

зв’язку з тим, що для досліджуваних систем із шаром CdTe зна-

чення струму на ділянках його швидкого зростання  були мен-

шими, ніж максимально можливий безпастковий струм, для уто-

чнення механізму зарядоперенесення перевірялося виконання 

критеріїв реалізації механізмів ПІ й БЕ 24: 
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Рисунок 5.1 – Якісна діаграма значень коефіцієнта дискримінації 

залежно від домінувального механізму зарядоперенесення в структурі. 

МІ – монополярна інжекція; БЕ – бар’єрна електропровідність; ПІ – 

польова інжекція; ПдІ – подвійна інжекція; ПдІ + ПІ – польова іоніза-

ція при подвійній інжекції носіїв 
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     (5.8) 

 

Диференціальні криві  – lgU, які ми використовували для 

ідентифікації механізму зарядоперенесення в структурах водно-

час із залежностями струм – напруга, були одержані шляхом чи-

сельного диференціювання ВАХ у кожній експериментальній 

точці за допомогою ЕОМ. Програма, що використовувалася, та-

кож передбачає обчислення коефіцієнта дискримінації Qext у точ-

ках екстремуму залежності  – lgU відповідно до співвідношен-

ня (5.6).  
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5.2. Ідентифікація струмів, обмежених просторовим  

зарядом серед інжекційних процесів  

Використання теоретичних уявлень, розвинених у 24, до-

зволило нам водночас з ідентифікацією інжекційних процесів 

серед подібних за проявами на ВАХ більш тонко ідентифікувати 

механізми зарядоперенесення серед можливих інжекційних ме-

ханізмів. 

Як випливає з 24, 59, 60, усім теоретично дослідженим ав-

торами режимам інжекції властива наявність характерних екст-

ремумів ступеня на залежностях  – lgU, а також специфіка аси-

мптотик (U) в областях більш низької і більш високої напруги. 

Побудована в 24 діаграма, з використанням якої у цій праці 

здійснювали ідентифікацію різних бездифузійних режимів інже-

кції на експериментальних ВАХ, наведена на рис. 5.2. 

Фіксування екстремумів ступеня ВАХ, одержаних під час 

досліджування плівок CdTe, а також конкретизація режиму ін-

жекції в досліджених структурах дозволили авторам для режи-

мів постійного поля, значної та граничної інжекцій, що були у 

ряді випадків  реалізовані експериментально, визначити об’ємні 

й контактні параметри напівпровідників відповідно до методик, 

описаних у 24. 

Під час реалізації в зразках режиму значної інжекції були 

визначені густина об’ємного заряду (а) і концентрація вільних 

носіїв заряду (na) на аноді за різних напруг. Також розраховані 

параметри пасткових центрів, що відповідають за стрибки стру-

му на ВАХ, проведена дискримінація вузьких і широких енерге-

тичних розподілів у 33 напівпровідника як за допомогою безмо-

дельної методики (метод ІС), так і з використанням співвідно-

шень наведених у 24. Для точок екстремуму  ці автори одер-

жали такі рівняння, що дозволяють знайти відповідні величини: 
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  Режим граничної інжекції, максимум, асимптота  

1lim 




V

 

 Режим низької інжекції (або ек-

стракції) під час змінної контак-

тної емісії 

    

 Максимум під 

час екстракції 

Максимум під 

час інжекції 

    

       

Режим постійного поля, 

мінімум, асимптота  

1lim
0






V

 

   Режим значної інжекції, 

максимум, асимптота 

2lim 




V

 

0 0,5 1                   1,5 2 2,5 ext 

 

Рисунок 5.2 – Екстремуми й асимптоти ВАХ  для  різних  бездифузійних  режимів зарядоперенесення 

в структурах 24 
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де aext, bext, Aext, Bext – константи, що залежать від ext, розра-

ховані в 24. 

Згідно з 24, 60 у разі, якщо величини nоб, одержані із спів-

відношення (5.15) і за значеннями  на омічній ділянці ВАХ 

структур близькі, необхідно вважати виявлені розподіли ЛС у 

зразку широкими порівняно з kT. Якщо є розбіжність цих вели-

чин, розподіли пасток за енергіями досить вузькі, тоді їх можна 

моделювати дельта-функціями. У цьому разі можна ввести поп-

равку до величини концентрації пасткових рівнів з урахуванням 

їх дозаповнення вільними носіями: 
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Більш докладно методика визначення параметрів пасток із 

використанням співвідношень (5.9–5.15) описана в 24, 60. 

Необхідно відзначити, що методика, запропонована в 24, 

55–57, 60 для оброблення ВАХ у режимі СОПЗ під час деталі-
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зації спектра ЛС, використовує додаткові модельні уявлення про 

характер розподілу пасток за енергіями, що істотно знижує ін-

формативність і надійність методу в цій модифікації. 

Цього не відбувається під час використання методу ІС, що є 

безмодельним і дозволяє визначити форму розподілу пасток за 

енергіями безпосередньо з експериментальних ВАХ. 

Для зіставлення з результатами, одержаними з використан-

ням методу ІС, ми також оброблювали ВАХ СОПЗ за допомо-

гою модельних уявлень, розвинених у 17. При цьому вважали, 

що розподіл пасток є моноенергетичним або описується експо-

ненціальною функцією. Ця методика добре відома й докладно 

описана, наприклад у 1, 17. Під час розрахунків параметрів 

пасток нами використовувались такі значення сталих речовини: 

 = 10,6; NV = 1,79  10
25

 м
–3

; NC = 7,93  10
23

 м
–3

. Ураховувалася 

також температурна залежність NV, NC: 
 

3

( ) ( )( ) ( / 300)V C V CN T N T .   (5.17) 

 

Рухливість носіїв заряду визначалась нами на модельних 

моноенергетичних зразках методом Холла, вона становила  

  30  10
–4 

м
2
/В  с.  

Ідентифікацію контактних механізмів зарядоперенесення в 

зразках проводили перебудуванням відповідних ВАХ у масшта-

бі lgI – U з подальшим визначенням коефіцієнта ідеальності цієї 

характеристики відповідно до  методики, описаної в 125–126. 
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РОЗДІЛ 6 

ДОСЛІДЖЕННЯ ТОЧКОВИХ ДЕФЕКТІВ У ПЛІВКАХ 

ХАЛЬКОГЕНІДІВ У РАМКАХ КВАЗІХІМІЧНОГО  

ФОРМАЛІЗМУ 

 

6.1. Класифікація дефектів у плівках сполук А2В6 

 Важливим фактором, що визначає структурно залежні влас-

тивості сполук А2В6, є наявність дефектів структури різного ти-

пу, що здебільшого заряджені. Дефекти кристалічної структури 

зазвичай поділяють на точкові, одно-, дво- й тривимірні [127]. 

До першого типу належать вакансії (VA, VB), міжвузлові атоми 

(Ai, Bi), антиструктурні дефекти (AB, BA) і домішкові атоми у ву-

злах (CA, CB) і міжвузлях (Ci) кристалічної ґратки. Проте для 

широкозонних матеріалів (крім CdTe) антиструктурні дефекти не 

типові і виникають головним чином під дією іонізуючого ви-

промінювання [128]. Точкові дефекти (ТД) у халькогенних спо-

луках можуть бути одно- й двозарядженими. Кожний зарядже-

ний власний дефект створює в ЗЗ напівпровідника ЛС з енергією 

∆Еi, що може знаходитися як поблизу зони провідності (валент-

ної зони), і тоді дефект є донором (акцептором), так і в її глиби-

ні, і тоді він є пасткою для носіїв заряду, або рекомбінаційним 

центром. В умовах мінімізації кількості протяжних дефектів, 

структурнозалежні властивості халькогенідних сполук переваж-

но визначають їх власні ТД. Вплив пасток і рекомбінаційних 

центрів на електричні характеристики напівпровідникових ма-

теріалів розглянуті в [5, 128–131]. Варто відзначити, що, незва-

жаючи на велику кількість досліджень ТД у халькогенідах цинку 

й кадмію, єдиної думки щодо природи електрично-активних де-

фектів як для області високих тисків пари металу, так і халько-

гену дотепер не існує [5, 128].  
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До другого типу дефектів кристалічної структури належать 

гвинтові й крайові дислокації, що можуть знаходитися як в 

об’ємі кристалітів, так і утворювати малокутові межі областей 

когерентного розсіювання (ОКР). Третій тип вміщує ДП, двійни-

ки, межі зерен і поверхню кристалів і плівок. Нарешті, до четве-

ртого типу належать пори й включення сторонніх фаз (преципі-

тати). Усі ці дефекти структури значно впливають на фізичні ха-

рактеристики реальних кристалів і плівок сполук А2В6, створю-

ючи в ЗЗ матеріалу водночас із ТД велику кількість ЛС з різними 

енергіями залягання [5]. 

 

6.2. Розрахунок ансамблю точкових дефектів у CdTe  

в рамках квазіхімічного формалізму  

6.2.1. Розрахунок ансамблю точкових дефектів у  

монокристалах CdTе  

За умов мінімізації кількості протяжних дефектів 

електрофізичні та оптичні властивості плівок халькогенідів, а 

отже, й експлуатаційні характеристики приладів електроніки на 

їх основі визначає ансамбль ТД. Особливо важлива оптимізація 

спектра ЛС у шарах, що використовують як матеріал активних 

до випромінювання приладів електроніки: детекторів жорсткого 

випромінювання, фотоприймачів, сонячних елементів тощо [5, 

128]. 

Необхідність цілеспрямованого керування електро-

фізичними властивостями кристалів і плівок халькогенідів 

цинку й кадмію для приладового використовування обумовила 

значний інтерес до вивчення дефектної структури цих матеріалів 

залежно від технологічних умов їх одержання й подальшого 

післяростового термооброблення 4, 5, 131. Однак необхідно 

констатувати, що на сьогодні механізми дефектоутворення та 

спектр енергетичних рівнів ТД у ЗЗ бінарних сполук вивчені 

недостатньо, а ідентифікація більшості ЛС спірна [4, 5, 128, 129, 
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132–134]. Особливо не визначеною є ситуація з вивченням 

процесів дефектоутворення в CdTe, оскільки, на відміну від 

інших сполук цієї групи, водночас із дефектами Шотткі та 

Френеля за підґратками металу й халькогену тут можуть 

виникати антиструктурні дефекти [5, 133–135]. Саме тому CdTe 

був обраний основним об’єктом наших досліджень. 

Розвиток уявлень про дефектну структуру сполук А2В6 

відбувається шляхом моделювання ансамблю ТД у матеріалі й 

порівнювання одержаних результатів з експериментальними 

даними. Стан високотемпературної рівноваги дефектів при 

цьому зазвичай визначають ґрунтуючись на аналізі залежностей 

концентрації вільних носіїв у халькогеніді від температури 

відпалювання зразків Tp, тиску пари компонентів сполуки під 

час післяростових відпалів ( CdP , 
2TeP ) чи активності домішки (в 

легованому матеріалі). Розрахунок ансамблю ТД у матеріалах, 

зазвичай, проводять з використанням квазіхімічного формалізму. 

Для дослідження рівноважного стану ансамблю ТД 

монокристалів CdTe під час їх термічного відпалювання в парі 

кадмію ми застосовували моделі, що на сьогодні є найбільш 

обґрунтованими й такими, що добре узгоджуються з 

експериментальними результатами [4, 5, 133, 136].  

Перша модель, яку використовували під час моделювання, 

відповідає традиційним уявленням про дефектну структуру CdTe 

[136], вона враховує такі види дефектів у підґратці металу: 

 0 2 0 2, , , , ,i i i Cd Cd CdCd Cd Cd V V V    . Константи квазіхімічних рівнянь, що 

використали під час розрахунків ансамблю ТД згідно з цією 

моделлю брали з [137]. 

Друга модель ураховує можливість утворення власних 

дефектів як у підґратці кадмію так і телуру  2 2 2, , , ,i Cd Cd Te iCd V V V Te      

[136, 138]. Її запропонував Черн, а в подальшому розвинули й 

широко використовували під час моделювання Фочук, Фреїк та 
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інші автори [139–145]. Константи квазіхімічних реакцій при 

цьому відповідають наведеним у працях [139, 140]. Звернемо 

увагу, що в цій моделі нехтують антиструктурним дефектом TeCd, 

хоча, за даними праць [5, 133, 135], саме цей донорний дефект 

(
CdTe  чи 2

CdTe  ) є центром, що компенсує власні акцептори 

iTe  (або еквівалентні центри 
CdV  ) в області високого 

надлишкового тиску телуру, утримуючи концентрацію дірок в 

матеріалі сталою.  

Ми запропонували підхід, що дозволяє перенести акцент із 

вибору моделі власних дефектів у CdTe на правильне визначення 

їх ентальпій утворення й іонізації [146–148]. Використовуючи 

такий підхід, вдається врахувати всі можливі дефекти, що 

можуть існувати в матеріалі. Якщо при цьому константи 

квазіхімічних реакцій розраховані правильно, відповідна 

система рівнянь адекватно опише експериментальні дані. 

Фактично цей підхід модельно незалежний, його можна 

використовувати для опису стану дефектів у монокристалах і 

плівках CdTe, ZnTe або інших сполук А2В6. Раніше такий підхід 

не могли широко використовувати у зв’язку з обмеженими 

можливостями комп’ютерної техніки. 

Таким чином, під час моделювання процесів 

дефектоутворення в CdTe ми враховували найбільш повний 

спектр власних ТД. До того ж передбачали можливість 

утворення дефектів із різними зарядовими станами як за 

аніонною, так і катіонною підґратками, а також враховували 

існування антиструктурного дефекту TeCd у різних зарядових 

станах. Єдиний дефект, який ми не брали до уваги, - CdTe, 

оскільки його існування в матеріалі малоймовірне [5, 133, 135]. 

Відповідно під час моделювання вважали, що у CdTe виникають 

такі дефекти: ( 0 2 0 2 0 2 0 2, , , , , , , , , ,i i Te Te Te Cd Cd Cd i i CdCd Cd V V V V V V Te Te Te       ).  

 



 

155 

 

Неважко помітити, що на відміну від праць [139, 140], ми 

враховували, крім заряджених, ще й нейтральні дефекти та 

відповідно розраховували їх концентрацію. Це дає додаткові 

можливості порівняння результатів моделювання з експери-

ментом, наприклад, дозволяє оцінити область гомогенності 

телуриду кадмію, розрахувати деякі структурні характеристики 

дефектного матеріалу та ін.  

Порівняння результатів моделювання проведеного в 

більшості праць [4, 5, 131, 136–140] з експериментальними 

даними ускладнюється у зв’язку з тим, що зазвичай реакції 

дефектоутворення записують для випадків рівноваги ТД із 

газовою фазою при високих температурах, у той час як значна 

кількість фізичних методів дозволяє визначити глибину 

залягання рівнів ТД у ЗЗ охолодженого напівпровідникового 

матеріалу (при кімнатній температурі). Тому ми записували 

квазіхімічні реакції таким чином, щоб можна було використати 

праці, в яких визначали енергії залягання рівнів заряджених 

дефектів, положення яких слабко залежить від температури. Це 

дає можливість об’єднати дві області дослідження ТД у 

матеріалі: квазіхімічну теорію та спектроскопію глибоких ЛС 

включаючи результати ІС. Тобто можна використати 

інформацію, яку ми одержали, про енергію залягання власних 

точкових дефектів у ЗЗ халькогенідних матеріалів.  

Умовно найбільш загальний варіант, що описує процеси 

дефектоутворення в матеріалі, який ми використовували для 

розрахунків концентрації ТД, далі будемо називати третьою 

моделлю, хоча реально підхід є безмодельним і, як уже 

зазначали, враховує всі можливі види дефектів у сполуці.  

У деяких випадках використовувались і інші моделі 

дефектоутворення в CdTe. Ми узагальнили їх у праці [148]. 

Моделювання проводили в інтервалі тиску пари кадмію й 

температур відпалювання, що є типовими під час оброблення 
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реальних монокристалів. Квазіхімічні реакції, що описують 

вибрані для розрахунків моделі, зведені в табл. 6.1. 

Під час використання моделі власних дефектів, 

запропонованої у працях [4, 137], система квазіхімічних рівнянь 

має вигляд, наведений у верхній частині таблиці (рядки 1–8). 

Моделі Черна [136, 138] у цій таблиці відповідають рядки 9–15. 

Третій моделі, що описує найбільш повний спектр дефектів, 

відповідають рядки 16–30. У цій самій таблиці наведені 

значення термодинамічних параметрів, що використовували під 

час розрахунків констант квазіхімічних реакцій. 

У системі рівнянь, що застосовували для розрахунку 

ансамблю ТД у телуриді кадмію, співвідношення в рядках 1,  

9–13, 16–19 описують рівновагу пари кадмію – власні дефекти; 

реакції 2–6, 20–28 – рівновагу власних структурних дефектів; 7, 

14, 29 – збудження власної провідності матеріалу; 8, 15, 30 – 

повне рівняння електронейтральності напівпровідника. У цих 

виразах індекс G  відповідає атомам у газовій фазі; 
TeV , 

CdV
 
– 

вакансії телуру і кадмію відповідно; iTe , iCd  – міжвузлові атоми; 

CdTe  – антиструктурний дефект (телур у вузлі кадмію); e , h

 – 

електрони й дірки; n, p – їх концентрація; Тp – температура 

відпалювання монокристала.  

Під час розрахунків ми використали два різних набори 

значень енергії залягання ЛС ТД у ЗЗ матеріалу згідно з [145] і 

[133, 134]. Не зазначені в літературних джерелах константи 

квазіхімічних реакцій розраховували за методикою, описаною в 

[149], водночас вважали, що ефективна маса електронів 

становить *

00,11nm m  , а маса дірок – *

00,83pm m   [149]. Під час 

розрахунків враховували також залежність ширини ЗЗ матеріалу 

від температури Eg (еВ) = 1,605–4,910
–4

 T. 

Сумісне розв’язування систем рівнянь, наведених у рядках 

1–8, 9–15 та 9–23, для трьох різних моделей відповідно дає 
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Таблиця 6.1 – Квазіхімічні реакції дефектоутворення та їх 

термодинамічні параметри  0 exp HK K
kT

  , або  0 exp EK K
kT
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можливість визначити концентрацію ансамблю ТД у матеріалі 

для випадку їх повної рівноваги через константи квазіхімічних 

рівнянь K  і парціальний тиск пари кадмію 
CdP  або температуру 

відпалювання зразків 
pT . Розрахунки проводили як чисельними 

методами, так і аналітично. У результаті розв’язування систем 

рівнянь ми в аналітичному вигляді одержали вирази для 

визначення концентрації електронів у монокристалах, наведені в 

[146–148].  

Як вже вказувавлося, більшість вимірювань провідності й 

концентрації носіїв заряду в зразках CdTe проводять за 

температур, близьких до кімнатної, хоча самі монокристали 

вирощують за високих температур. Унаслідок цього реальний 

стан ансамблю ТД у напівпровіднику відповідатиме їх частковій 

рівновазі за деякої проміжної температури. Це ще більше 

стосується плівкових зразків, швидкості охолодження яких 

набагато більші, ніж у монокристалів. У цьому разі зіставлення 

розрахункових та експериментальних результатів буде більш 

адекватним, якщо стан ансамблю ТД у матеріалі описувати 

моделлю їх часткової рівноваги або гартування [4, 150]. На 

момент початку досліджень подібних праць ми не виявили. 

Під час розрахунків концентрації власних ТД у 

загартованому матеріалі до систем рівнянь, що описують 

рівноважний стан дефектів, додавали нові рівняння. Для першої 

моделі дефектоутворення ці додаткові рівняння матимуть 

вигляд: 
 

  
2 0[ ] [ ] [ ] [ ] ( )i i i i tot pCd Cd Cd Cd f T     ,   (6.1) 

2 0[ ] [ ] [ ] [ ] ( )Cd Cd Cd Cd tot pV V V V f T     , (6.2) 

 

де  i tot
Cd ,  Cd tot

V
 
– сумарні концентрації відповідних дефектів 

у зразках за повної рівноваги.  
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У разі використання системи квазіхімічних реакцій, що 

відповідають другій моделі, описати процеси гартування 

неможливо, оскільки рівняння 9–15 в таблиці 6.1 визначають 

лише рівноважні процеси між твердою фазою й насиченою 

парою під час відпалювання монокристала. Відповідно 

розрахунок дефектного стану матеріалу в разі його гартування за 

цією моделлю не проводили.  

Для визначення ансамблю ТД у рамках третьої моделі 

дефектоутворення до рівнянь (6.1) і (6.2) необхідно додати такі 

співвідношення: 
 

0[ ] [ ] [ ] ( )i i i tot pTe Te Te f T    ,  (6.3) 

2 0[ ] [ ] [ ] [ ] ( )Te Te Te Te tot pV V V V f T     ,  (6.4) 

2 0[ ] [ ] [ ] ( )Cd Cd Cd tot pTe Te Te f T    .  (6.5) 

 

Розв’язання розширених таким чином систем рівнянь 

дозволяє розрахувати концентрацію ТД у загартованих зразках 

залежно від технологічних параметрів вирощування й 

відпалювання монокристалів, а також температури їх 

подальшого дослідження.  

Як і для випадку повної рівноваги, крім чисельних 

розрахунків, ми в [146, 147] одержали аналітичні вирази, що 

визначають концентрацію вільних носіїв заряду у швидко 

охолодженому матеріалі через константи квазіхімічних рівнянь. 

Результати чисельного розрахунку концентрації ТД і носіїв 

заряду в телуриді кадмію залежно від РCd для випадку повної 

рівноваги й гартування з використанням трьох моделей наведені 

у [146–147].  

Рисунок 6.1 показує залежність концентрації власних ТД від 

температури відпалювання (N – 310 T ) кристалів CdTe для 

трьох різних моделей за PCd = 600 Па. Зміна концентрації  
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Рисунок 6.1 – Залежність концентрації власних ТД та носіїв 

струму від температури відпалювання  кристалів  CdTe при PCd =  

= 600 Па. Перша модель дефектів: повна рівновага (а); гартування 

(б). Третя модель дефектів: повна рівновага (в); гартування (г). Друга 

модель дефектів: повна рівновага (д); експериментальні дані з 

концентрації дірок  ■ – [153], ● – [154] 
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вільних електронів n від температури відпалювання зразків (мо-

дель 2) за різних тисків пари кадмію наводиться у [151], там та-

кож наведені експериментальні результати визначення концент-

рації носіїв заряду в матеріалі згідно з працею [152]. 

Оскільки основним параметром телуриду кадмію, що 

визначають експериментально, й який можливо порівняти з 

результатами моделювання, є його холівська концентрація носіїв 

заряду, у праці, використовуючи співвідношення Hn n p  , де 

ip K n , ми розрахували цю величину залежно від тиску пари 

кадмію під час відпалювання матеріалу. Відповідні залежності 

холівської концентрації зарядоносіїв від CdP  для різних моделей 

дефектоутворення та швидкості охолодження зразків наводяться 

на рис. 6.2. 

Крім того, згідно з результатами моделювання були 

побудовані тривимірні залежності Hn  від тиску металу й 

температури в процесі відпалювання (рис. 6.3). Це, у свою чергу, 

дозволило встановити технологічні параметри, що відповідають 

зміні типу провідності монокристалів під час термооброблення. 

Результати розрахунків ансамблю ТД у CdTe за першою 

моделлю дозволили встановити, що в області досліджених 

надлишкових тисків кадмію переважальними дефектами в 

матеріалі є міжвузлові атоми кадмію – 2

iCd  . Під час подальшого 

збільшення PCd домінувальними стають однозаряджені дефекти 

iCd  . Водночас концентрація незаряджених дефектів цього типу 

значно нижча, ніж заряджених.  

В області низьких тисків кадмію структурно-чутливі 

властивості напівпровідника визначають вакансії CdV 

 та 
0

CdV . 

Оскільки заряджені міжвузлові атоми кадмію є донорами, а 

заряджені вакансії – акцепторами, під час зменшення PCd у 

процесі   відпалювання   халькогеніду   відбувається   зниження  
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Рисунок 6.2 – Порівняння результатів розрахунків nH з 

експериментальними даними: 1 – повна рівновага; 2 – гартування: 

модель дефектів [144]; 3, 4, 5, 6 – модель дефектів [133, 135]: 3, 4 – 

набір констант [145]; 5, 6 – набір констант [139]; 7 – друга модель, 

повна рівновага. 
pT

 
= 1173 K. Експериментальні дані про 

концентрацію електронів: ■ – [137],  – [153], ● – [154] 

 

концентрації електронів із подальшою інверсією типу 

провідності матеріалу з n на p. В області малих тисків кадмію 

під час зменшення PCd провідність CdTe зростає внаслідок 

збільшення в матеріалі концентрації дірок. Гартування зразків 

приводить до істотної зміни стану ансамблю ТД у матеріалі, в 

результаті в деякому діапазоні тисків кадмію його опір 

збільшується майже на вісім порядків. Значення відповідних 

тисків і ширину цього діапазону визначає температура 

відпалювання CdTe. 

При зменшенні 
pT  інтервал тисків кадмію, де халькогенід 

стає напівізолювальним, розширюється та зміщується в область 

менших PCd. Крім того, на залежності Hn
 
– 

CdP
 
 спостерігається 

область  тисків,   де   концентрація   носіїв   зменшується  не  так 
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Рисунок 6.3 – Залежність холлівської концентрації носіїв заряду 

від тиску пари кадмію та температури відпалювання за повної 

рівноваги дефектів та при гартуванні: перша модель дефектів (а); 

третя модель – (б). На рисунку позначені області, що відповідають 

різним типам провідності матеріалу 

 

 

а 

б 
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значно (у двічі – утричі порівняно з матеріалом у рівноважному 

стані), а сам матеріал має проміжну провідність. 

Для другої моделі дефектоутворення характерним є 

домінування дефектів за підґраткою телуру – 
iTe  (PCd  < 10

3
–

10
4
 Па) та 2

TeV   (PCd > 10
3
–10

4
 Па). Лише за високих температур 

відпалювання (Tp > 1073 K) і високих тисків кадмію (PCd >10
4 

Па) 

переважальним дефектом стає міжвузловий 2

iCd  . Необхідно 

зазначити, що результати, які ми одержали, добре корелюють із 

даними моделювання, наведеними в працях [139, 140, 143].  

Розрахунки ансамблю ТД згідно з третьою моделлю 

показали [146–148], що в області високих тисків кадмію 

структурночутливі властивості матеріалу визначаються 

міжвузловими атомами 2

iCd   (у невеликому інтервалі 

технологічних параметрів – 
iCd  ), тоді як за малих PCd 

дефектами, що домінують, є 2

CdV   та 2

CdTe  . Одночасно 

концентрація останніх дефектів при зменшенні PCd збільшується 

дуже швидко, виходячи за межі області гомогенності матеріалу, 

що у дослідженому діапазоні температур становить  

10
19

–10
20

 см
–3

. Це свідчить про можливість утворення у телуриді 

кадмію, одержаному при PCd < (10
–1

–10
2
) Па (залежно від 

pT ), 

преципітатів телуру. Одночасно концентрації 2

CdV   та 2

CdTe   у 

широкому інтервалі технологічних параметрів є практично 

однаковими, що повинно приводити до компенсації їх 

електричних властивостей і, як наслідок, незалежності 

концентрації вільних носіїв від тиску кадмію. Цей висновок 

суперечить результатам роботи [139, 140], але повністю 

збігається з висновками авторів [5, 133, 135]. 

Гартування зразків приводить до різкого (9–10 порядків) 

зменшення концентрації вільних носіїв у матеріалі при  
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PCd < (10
3
–10

4
) Па [146–147]. При цьому провідність 

халькогеніду виявляється нижчою, ніж це передбачає перша 

модель. Такий напівізолювальний матеріал може бути 

використаний як базовий для cтворення високоефективних 

датчиків  та X-випромінювання. 

Необхідно зазначити, що третя модель, як перша і друга, 

передбачає зміну провідності матеріалу з n на p при зменшенні 

PCd. Встановлено, що відповідні значення критичних тисків 

кадмію збільшуються при зростанні температури відпалювання 

матеріалу. При цьому тиски, за яких відбувається інверсія 

провідності напівпровідника, передбачені двома моделями, є 

досить близькими. Це саме стосується провідності CdTe в 

області великих PCd (рис. 6.3).  

Характерною особливістю поведінки матеріалу при 

використанні третьої моделі дефектоутворення є додаткова зміна 

його типу провідності з p на n в області відпалювання телуриду 

кадмію під великим надлишковим тиском телуру (рис. 6.3). 

Утворення матеріалу n-типу провідності у цій області 

обумовлено зміщенням міжвузлових атомів iTe  на місце 
CdV  з 

утворенням антиструктурних дефектів 2

CdTe  , які є донорами. Це 

можливо внаслідок того, що ентальпія утворення цього дефекту 

(
CdTeH = 3,76 еВ) є меншою, ніж ентальпія утворення вакансії 

кадмію (
CdVH = 4,75 еВ) [133–135]. 

Зазначимо, що утворення CdTe n-типу провідності під час 

відпалювання в парі телуру спостерігалося експериментально у 

праці [155], але автори досліджували матеріал, легований 

хлором. Зміну типу провідності монокристала за низьких тисків 

пари кадмію вони пояснюють саме утворенням 

антиструктурного дефекту 2

CdTe  . Наші розрахунки, однак, 

свідчать, що у багатьох випадках концентрація цих дефектів, 
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необхідна для зміни типу провідності халькогеніду з p на n, 

лежить за межами гомогенності напівпровідника.  

Із рисунка 6.3 бачимо, що під час використання відмінних 

одна від одної моделей дефектоутворення та наборів констант 

квазіхімічних рівнянь, запропонованих авторами [4, 5, 133, 135], 

за високих тисків парів кадмію спостерігається досить гарна 

кореляція між результатами моделювання та 

експериментальними значеннями n. Це цілком зрозуміло, 

оскільки відповідні константи квазіхімічних рівнянь були 

одержані внаслідок оптимізації розв’язку багатофакторної задачі 

саме в області високих значень CdP . У матеріалі, збагаченому 

телуром, між даними, розрахованими за різними моделями, 

помітні великі розбіжності, що дозволяє зробити вибір найбільш 

достовірних із них. 

 

6.2.2. Квазіхімічний опис  ансамблю точкових  дефектів 

у плівках CdTe для випадків повної рівноваги та гартування 

Під час дослідження процесів дефектоутворення у 

монокристалах CdTe було виявлено, що моделі 

дефектоутворення з відповідними наборами констант 

квазіхімічних рівнянь, які ми використали, досить добре 

описують експериментальні дані [136, 137, 153, 154, 156]. Але 

умови одержання та післяростового оброблення монокристалів 

істотно відрізняються від технологічних умов одержання плівок. 

Тому виникла необхідність застосування найреалістичніших 

моделей дефектоутворення для розрахунку концентрації ТД у 

плівках CdTe. Крім того, існує потреба адаптування методики 

розрахунку рівноваги ансамблю ТД у монокристалах під час їх 

відпалювання за надлишкового тиску пари компонентів сполуки 

для випадку дефектоутворення у плівках, одержаних методом 

КЗО в умовах, близьких до термодинамічно рівноважних.  
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Нагадаємо, що в такому стані відбувається інтенсивний обмін 

речовиною між газовою фазою та матеріалом плівки [157], що 

приводить до встановлення рівноваги між різними дефектами.  

Таке адаптування можна здійснити за рахунок виявлення 

зв’язку між температурою випарника Tе та тиском пари кадмію і 

телуру, утворених унаслідок дисоціації халькогеніду під час його 

випаровування (добре відомо [157], що сполуки А2В6 

випаровуються неконгруентно). У подальшому необхідно 

розглянути перенесення пари від випарника до підкладки (у 

цьому розділі цей процес не враховується) та рівновагу пари 

компонентів сполуки з ТД у твердій фазі за температури 

підкладки Ts.  

Тоді для описання стану повної рівноваги власних дефектів 

у плівках CdTe можуть бути використана система квазіхімічних 

рівнянь, наведена у таблиці 6.1, однак її необхідно доповнити 

двома додатковими співвідношеннями. Перше з них описує 

випаровування сполуки за температури випарника eT  і враховує 

її дисоціацію при переході з твердої фази у пару. Друге рівняння 

характеризує рівновагу пара телуру – конденсат з утворенням 

власних дефектів у плівці CdTe за температури осадження 

(підкладки) ST .  
 

1
2

S G GCdTe Cd Te  ,  
1

2

CdTe Cd Te eK P P f T   , (6.6) 

 0 01/ 2 G

Te CdTe Te V  ;  1
22

2

0[ ]Cd
Te S

Te

V
K f T

P
  .   (6.7) 

 

Необхідно зазначити, що ці рівняння можна записати з 

використанням значень рівноважного тиску як металу PCd, так і 

халькогену PТе. При цьому перехід від значень парціального 

тиску кадмію до тиску телуру та навпаки у реакціях (6.11–6.12) 

можна здійснити відповідною зміною константи квазіхімічних 

рівнянь [4, 148]. 
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Розв’язання нової системи квазіхімічних рівнянь проводили 

за методикою, використаною та апробованою для монокристалів. 

Результати моделювання ансамблю ТД у плівках CdTe залежно 

від температури випарника Te за різних температур підкладки Ts 

для розглянутих вище моделей дефектоутворення подані в наших 

працях [146–147]. Ансамбль власних дефектів у плівках виявився 

подібним до одержаного у разі монокристалів, але при цьому 

проявилися і деякі особливості його поведінки, обумовлені 

іншим діапазоном температур та тисків пари при конденсації 

тонких шарів.  

Зокрема, результати моделювання у типовому для 

конденсації плівок методом КЗО діапазоні температур випарника 

(873–1173 К) засвідчують, що при збільшенні Те відбувається 

насичення плівки металом, при цьому домінувальним дефектом 

донорного типу залежно від вибору моделі стає 2

iCd   (перша 

модель) або вакансії телуру 2

TeV   (друга модель), 
TeV   (третя 

модель). Унаслідок цього напівпровідник при Te > (950–1 000) К 

має n-тип провідності.  

У той самий час спостерігається досить вузький інтервал 

температур випарника (Те = 950–1000 К), де відбувається зміна 

типу домінувальних носіїв заряду у зразках і виникає можливість 

одержання плівкового матеріалу як з p- так і з n-типом 

провідності. 

Зменшення температури випарника до значень Te < 950 К 

приводить до збіднення плівки металом та збільшення 

концентрації вакансій кадмію 2

CdV   (перша модель) чи 

міжвузлового телуру 
iTe  (друга та третя моделі). Це веде до 

зміни типу провідності плівок з електронного на дірковий.  

Встановлено, що концентрація нейтральних дефектів у 

плівках CdTe виявилася істотно нижчою від концентрації 

заряджених, тому нею у більшості випадків можна знехтувати. 
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Зниження Ts в умовах їх рівноваги ТД приводить до зменшення 

концентрації власних дефектів та вільних зарядоносіїв у шарах. 

У разі швидкого охолодження конденсатів CdTe ансамбль ТД 

у них досить істотно змінюється. Згідно з першою моделлю 

домінувальними у матеріалі стають [151–153]: в області високих 

температур випарника – дво- та однозаряджені (у вузькому 

інтервалі температур) міжвузлові атоми кадмію ( 2

iCd  , 
iCd  ); в 

області низьких температур – однозаряджені вакансії кадмію 

(
CdV  ). 

У разі використання другої моделі одержані результати 

подібні до вищенаведених: за високих температур випарника 

основними дефектами у CdTe є двозаряджені міжвузлові атоми 

кадмію ( 2

iCd  ), тоді як за низьких 
eT  – однозаряджені вакансії 

кадмію (
CdV  ) при 730sT K  та однозаряджені міжвузлові атоми 

телуру (
iTe ) при 730sT K . 

Міжвузлові атоми телуру є домінувальними в області малого 

тиску кадмію і при розрахунках за третьою моделлю. При 

підвищенні температури випарника та відповідно тиску кадмію 

основними дефектами стають двозаряджені міжвузлові атоми 

кадмію ( 2

iCd  ) за низьких температур підкладки ( 700sT K ) та 

однозаряджені – за високої. 

Залежності концентрації вільних носіїв від технологічних 

параметрів одержання плівок – температури випарника і 

підкладки – розраховані з використанням різних моделей, 

наведені на рис. 6.4.  

Усі три моделі передбачають, що плівки CdTe, одержані за 

температур випарника більших ніж eT
 
= 900–970 K, незалежно 

від температури підкладки, завжди мають n-тип провідності.  
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Рисунок 6.4 – Залежність холлівської концентрації вільних носіїв 

заряду в плівках CdTe від температури випарника Te та підкладки Ts: 

перша модель дефектів (а), друга модель (б), третя модель (в). 

Суцільна лінія – випадок повної рівноваги дефектів; штрихова – їх 

гартування 
 

У разі повільного охолодження такі плівки повинні бути 

достатньо високоомними, оскільки концентрація носіїв у них в 

основному не перевищує 10
14

 см
–3

. Лише за нижчих температур 

eT  можна одержати плівки p-типу (рис. 6.4). При цьому 

температура, що відповідає області зміни провідності, 

знижується при зменшенні sT . Це обумовило вибір діапазону 
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зміни температур випарника 
eT  = (873–1023 K), який ми 

використовували під час нанесення плівок CdTe у КЗО, оскільки 

за таких умов можна одержати плівки як n-, так і p-типу 

провідності. 

Гартування плівок приводить до збільшення їх опору від 

двох (перша модель) до десяти і більше разів (друга та третя 

моделі). При цьому згідно з розрахунками з використанням 

новітніх моделей існує широка область технологічних 

параметрів, де такі плівки стають напівізолювальними. 

Концентрація носіїв у них не перевищує n = (10
9
–10

10
) см

–3
, 

відповідно вони можуть бути використані як детекторний 

матеріал. 

Одночасно, як свідчать перша та друга моделі, гартування не 

істотно впливає на концентрацію вільних носіїв у плівках p-типу 

провідності, хоча вона також дещо знижується. Згідно з третьою 

моделлю такі плівки повинні бути дуже високоомними. Як ми 

бачимо, є деяка різниця у передбаченні властивостей плівок, що 

дають різні моделі дефектоутворення, ці відмінності можуть 

бути зареєстровані експериментально, що дозволить перевірити 

їх адекватність експериментальній ситуації. 

 

6.2.3. Моделювання ансамблю точкових дефектів у плів-

ках CdTe з використанням параметрів дефектоутворення, 

розрахованих «ab initio» 

Останнім часом спостерігається тенденція до проведення 

розрахунків концентрації власних та домішкових дефектів у 

різних матеріалах із «перших принципів» – «ab initio» [132–135, 

159–161]. Це забезпечує більш правильний, порівняно з 

класичним, підхід до опису ансамблю ТД у матеріалі: спочатку 

розраховується концентрація впроваджених із газової фази 

нейтральних дефектів, а потім розглядаються процеси їх 

іонізації у твердому тілі залежно від положення рівня Фермі, 
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який визначається як власними дефектами, так і легувальними 

та неконтрольованими домішками.  

Для випадку повної рівноваги концентрацію будь-якого ТД 

можна виразити через термодинамічні потенціали процесу 

дефектоутворення так [5]: 
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де N(X
0
) – концентрація відповідного нейтрального 

дефекту;   2323 2 hkmkTK Cd ; mCd – маса атома кадмію;  

n0 = 1,469 10
22

 см
–3

 – концентрація атомів у вузлах гратки; XE  – 

енергія утворення дефекту; vib

XU – коливна енергія дефекту;  

vib

XS  – коливна ентропія дефекту; А – Cd, B – Te. 
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Розрахунок значень E , vibU , vibS  у цих рівняннях зводиться 

до моделювання взаємодії дефектів із кристалічною ґраткою 

матеріалу методом “ab initio”, тобто виходячи лише з квантово-

механічних і термодинамічних параметрів атомів Cd та Te [158]. 

Порівняння та аналіз констант, наведених різними 

дослідниками, ми провели у [151, 161]. 

Якщо відомі концентрації нейтральних дефектів 0( )N X , 

концентрації заряджених ТД (донорних та акцепторних), 

власних носіїв легко знайти з використанням статистики Фермі –

Дірака та рівняння електронейтральності: 

 

                    
 0exp 1

c

g F

N
n

E E kT


  
 

,                  (6.15) 

                       
 0exp 1F

N
p

E kT




,                     (6.16) 

 

0

0

( )
( )

exp 1

z di
di

d g di F

N X
N X

g E E E kT

 
    
 

,             (6.17) 

  
 

0

0

( )
( )

exp 1

z ai
ai

d ai F

N X
N X

g E E kT

 
   

,              (6.18) 

2 2 2

2 2

( ) 2 ( ) ( ) 2 ( ) ( ) 2 ( ) ( )

2 ( ) ( ) 2 ( ),

Cd Cd i i i i Te

Te Cd Cd

n N V N V N Te N Te p N Cd N Cd N V

N V N Te N Te

      

  

        

  
   (6.19) 

 

де 0FE
 

– енергія Фермі у напівпровіднику; – ступінь 

іонізації дефектів; g – їх фактор виродження; 
aE ,

dE  – енергії 

іонізації відповідно акцепторних та донорних центрів; ( )z

dN X  , 

( )z

aN X   – концентрація донорів та акцепторів відповідно. 

Енергію іонізації акцепторів, як і положення рівня Фермі 

при подальшому моделюванні будемо відраховувати від верху 

валентної зони, а донорів – від дна зони провідності. Фактори 
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спінового виродження рівнів візьмемо такими, що дорівнюють g 

= 2 для однозаряджених донорних дефектів та g = ½ – для 

акцепторних, для двозаряджених центрів – відповідно до [2,3, 5]. 

Для визначення найбільш адекватних наборів 

термодинамічних параметрів дефектоутворення та апробації 

запропонованого математичного алгоритму ми спочатку 

розраховували ансамбль ТД у монокристалах CdTe та 

порівнювали одержані результати моделювання з наявними 

розрахунковими та експериментальними даними [136–145, 152–

155].  

Моделювання стану ТД із використанням підходу, що 

базується на використанні параметрів дефектоутворення 

знайдених «ab initio», зводиться до розрахунку концентрацій 

нейтральних дефектів за співвідношеннями (6.8)–(6.13) із 

використанням термодинамічних параметрів, наведених у  

табл. 6.2. 

Подальшим етапом моделювання було розв’язання системи 

рівнянь (6.14)–(6.18) відносно енергії Фермі 0 ( , )F CdE f T P  з 

урахуванням положення ЛС ТД у ЗЗ матеріалу (рис. 6.6). 

Внаслідок цього, одержані залежності концентрації ТД та 

холлівської концентрації вільних носіїв струму у монокристалах 

CdTe від тиску пари металу (рис. 6.7, 6.8). На цих рисунках для 

порівняння також наведені результати моделювання за тих самих 

технологічних умов, ансамблю ТД із використанням 

традиційного підходу для трьох розглянутих раніше моделей. 

Результати моделювання, проведені на основі 

термодинамічних параметрів, одержаних «ab initio», свідчать 

(рис. 6.7 г), що основними ТД дефектами у різних інтервалах 

тисків кадмію є 2

iCd  , 2

iTe  , 
iTe та 

CdTe . Серед незаряджених 

дефектів лише 0

CdTe  в області високих тисків телуру має значну 
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Таблиця 6.2 – Параметри дефектоутворення 

Вид дефектів vibE U , H  

еВ 

vibS /
bk  Посилання 

0

iCd  1,65 –16,35 [5, 132–134, 

151] 0

CdV  3,55 –5,6 

0

iTe  1,967 –38,54 

 0

TeV  1,41 

 

33,83 

 0

CdTe  4,72 –17 

 

 
 

Рисунок 6.5 – Положення енергетичних рівнів власних ТД у 

ЗЗ CdTe, що використані під час  моделювання 

 



 

176 

 

 
 

Рисунок 6.6 – Залежність концентрації ТД у монокристалах CdTe 

від PCd  у разі повної рівноваги дефектів: розрахунки згідно з 

традиційним підходом – модель дефектів і константи квазіхімічних 

рівнянь [4, 137] (a); модель дефектів та константи квазіхімічних 

рівнянь [139] (б); повний спектр дефектів [151] (в); розрахунки з 

використанням даних, одержаних «ab initio» [5, 133, 145] (г) 
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Рисунок 6.7 – Залежність холлівської концентрації носіїв у моно-

кристалах CdTe від PCd, Tp = 973 K: розрахунки згідно з традиційним 

підходом: 1 – модель дефектів та квазіхімічні рівняння [4]; 2 – модель 

дефектів та квазіхімічні рівняння [139]; 3 – повний спектр ТД [151];  

4 – розрахунки «ab initio» [133, 135]. Експериментальні дані: 

● – [136], ▲ – [5], ■ – [153] 

 

концентрацію, іншими нейтральними ТД можна знехтувати. Як 

бачимо з рис. 6.7 існує досить істотна різниця між результатами 

моделювання ансамблю ТД із використанням традиційного 

підходу та з використанням даних, одержаних “ab initio”. 

Необхідно зазначити, що наші розрахунки при використанні 

відповідних параметрів і за тих самих технологічних умов 

повністю збігаються, наприклад, із проведеними у [5]. Це 

свідчить про те, що розроблені алгоритми та програми 

працюють правильно. 

Розрахунок концентрації вільних носіїв у матеріалі (рис. 6.8) 

свідчить, що в області високих тисків кадмію  

(PCd > 10
3
 Па) існує досить добра кореляція між розрахунковими 

та експериментальними даними. В області високих тисків 

телуру, на жаль, експериментальні результати практично не 

відомі. Однак саме у цій області між розрахунками, виконаними 
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Рисунок 6.8 – Залежність концентрації ТД у плівках CdTe від Te 

(PCd): повна рівновага (а), гартування (б); та sT : повна рівновага (в), 

гартування (г). Розрахунки проведені згідно з  даними Фочука [139, 

140] про глибини залягання рівнів ТД у ЗЗ матеріалу 

 

за різними моделями, помітні великі розбіжності, що дозволяє 

зробити вибір найбільш достовірних із них.  

Моделювання показало, що кінцевий результат, значною 

мірою визначається вибраними термодинамічними параметрами 

утворення відповідних дефектів та глибиною залягання їх 

енергетичних рівнів у ЗЗ матеріалу. Однак у наш час ці 

параметри, визначені різними авторами методом “ab initio”, 

істотно відрізняються один від одного [151]. Це пов’язане з тим, 

що ці автори при розрахунках використовують різні підходи та 

наближення, а сам метод у наш час не дає абсолютно точних 

результатів.  

 



 

179 

 

Після апробації на монокристалах метод, що ґрунтується на 

використанні термодинамічних параметрів дефектоутворення, 

розрахованих «ab initio», ми застосували для моделювання стану 

ТД у плівках CdTe. При цьому згідно зі співвідношеннями (6.6) 

та (6.7) враховували дисоціацію молекул CdTe при його 

випаровуванні у КЗО за температури випарника. 

При розрахунках використані термодинамічні параметри 

утворення нейтральних ТД, розраховані «ab initio» у [133, 135], 

які достатньо експериментально підтверджені у праці [5]. 

Для моделювання спектра заряджених ТД використовували 

декілька наборів значень енергій залягання ЛС у ЗЗ матеріалу: 

нами взяті дані Фочука [139, 140]; результати дослідження ТД 

методом ЕПР [128, 162, 163]; набір параметрів, складений за 

результатами розрахунків енергій іонізації ТД «ab initio» Веєм 

[160, 164]. Цей вибір був обумовлений таким. Результати Фочука 

базуються на великій кількості експериментальних даних і 

перевірені шляхом моделювання процесів дефектоутворення у 

монокристалах CdTe. Однак, як і у більшості інших праць 

ідентифікацію дефектних станів у [139, 140] не проводили, а 

відповідну глибину залягання енергетичного рівня присвоювали 

тому чи іншому дефекту апріорно.  

Звернемо увагу, що метод ЕПР у наш час – єдиний метод, 

який дозволяє провести пряму ідентифікацію рівнів дефектів у 

CdTe та визначити глибину залягання їх ЛС у ЗЗ матеріалу [128, 

162, 163], хоча деяку корисну інформацію можна також 

одержати методом позитронної анігіляції [165]. Саме тому під 

час моделювання використовували ці дані.  

Нарешті, під час моделювання ансамблю ТД був 

використаний набір енергій іонізації ТД, розрахованих Веєм 

[160, 164], як такий, що є найбільш достовірним серед 

теоретичних результатів.  
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Енергетичні положення рівнів залягання дефектів, що 

використовувались під час моделювання, зведені у табл. 6.3.  

Результати моделювання ансамблю власних ТД у плівках 

CdTe залежно від зміни температури конденсації та випарника 

наведені на рис. 6.9–6.10 та у [151]. Їх аналіз свідчать, що 

використання різних значень iE  приводить до істотної різниці 

у кінцевій концентрації власних дефектів у плівках. Так, під час 

використання глибини залягання ЛС ТД за Фочуком (рис. 6.9) 

домінувальними дефектами, як у свіжосконденсованих, так і у 

загартованих плівках CdTe, є 2

iTe  . При цьому таке домінування 

спостерігається у широких інтервалах зміни температури 

випарника і підкладки. Міжвузлові атоми телуру є дефектами 

акцепторного типу, тому плівки халькогеніду повинні мати р-тип 

провідності в усьому інтервалі зміни технологічних параметрів, 

який ми розглядали. Плівки, крім того, повинні бути 

високоомними з концентрацією носіїв заряду, що  не перевищує 

n = 10
15

–10
16

 см
–3

 у свіжосконденсованих шарах і 10
13

–10
14

 см
–3

 у 

загартованих. Ці концентрації вільних носіїв відповідають 

заляганню рівня Фермі поблизу середини ЗЗ матеріалу.  

Використання під час моделювання ансамблю ТД глибини 

залягання ЛС, одержаних методом ЕПР, приводить до 

кардинальних відмінностей у кінцевій картині. Роль 

домінувальних дефектів у плівках при Те < 853 К тепер 

виконують вакансії кадмію 2

CdV  , які є акцепторами, а за більш 

високих    температур  –  2

TeV  ,  які  є  донорами.   Навпаки,  при 

Тs > 780 К основними дефектами стають 2

CdV  , а при зниженні 

цієї температури – 2

TeV  . Відповідно домінування акцепторного 

або донорного ТД забезпечує n- або p-тип провідності плівок. 

Гартування зразків приводить до встановлення у них n-типу 

провідності в усьому вивченому інтервалі режимів конденсації. 
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Таблиця 6.3 – Енергії залягання ЛС власних ТД, що використані під час  моделювання 
Е, еВ Посилан- 

ня 
E+ Eс- 

CdV


 
2

CdV


 iTe


 
2

iTe


 
iCd


 
2

iCd


 
TeV


 
2

TeV


 
CdTe


 
2

CdTe
  

0,05 0,80 0,15 0,57 0,02 0,17 0,01 0,34 – – [140] 
0,13 0,21 0,67 0,74 0,46 0,56 – 0,71 0,34 0,59 [160, 164] 

0 0,47 – – – – E + 0,20 0 0 0,20 [128] 

0,20 0,60 0,67 0,74 0,02 0,17 0,01 0,34 0,16 0,40 

 

Ця 

монографія 

 

 

1
8

1
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Рисунок 6.9 – Залежність концентрації ТД у плівках CdTe від 

температури випарника eT (PCd): повна рівновага (а), гартування (б) та 

температури підкладки sT : повна рівновага (в), гартування (г). 

Розрахунки проведені з використанням енергій іонізації власних 

дефектів, одержаних Веєм [160, 164] 

 

Результати розрахунків, проведених із використанням 

енергій залягання ЛС власних дефектів, одержаних Веєм [160, 

164], наведені на рис. 6.10. Ці розрахунки демонструють яскраво 

виражене домінування акцептора 2

CdV   в усьому дослідженому 

інтервалі Те і Тs. Відповідно незалежно від режимів конденсації 

плівки повинні мати р-тип провідності.  

Експериментальні дослідження засвідчують, що плівки 

CdTe здебільшого є високоомними з концентрацією носіїв 

заряду,  що  не  перевищує   (10
8
–10

12
) см

–3
.  Вони  в  основному 
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Рисунок 6.10 – Залежність концентрації ТД в плівках CdTe від 

температури випарника eT (PCd): повна рівновага (а), гартування (б) та 

температури підкладки sT : повна рівновага (в), гартування (г). 

Розрахунки проведені з використанням набору енергій іонізації, 

розробленого у даній монографії 

 

мають р-тип провідності, але, поряд з цим, можуть бути 

одержані й конденсати з електронною провідністю. Ці 

концентрації вільних носіїв відповідають положенню 

рівноважного рівня Фермі поблизу середини ЗЗ матеріалу (EF0 = 

= 0,57–0,62 еВ). Але, як бачимо з рис. 6.9–6.10, використання під 

час моделювання даних про глибину залягання ЛС ТД авторів [5, 

133, 135, 160, 164] забезпечує низьку концентрацію вільних 

носіїв струму, що є характерною рисою плівок CdTe, лише у 

вузькому інтервалі режимів конденсації шарів. Таким чином, 

використання під час моделювання енергій рівнів залягання 

власних дефектів, одержаних за допомогою методу ЕПР [128, 
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162, 163], розрахованих теоретично у [133–138, 164] або взятих з 

літературних джерел, як це зроблено у [5, 139, 140], не 

забезпечує збігу результатів розрахунків з експериментальними 

даними. Тому виникає необхідність застосування іншого набору 

енергій залягання ЛС власних ТД. Такий набір параметрів ми 

розробили на підставі аналізу експериментальних досліджень, 

проведених у цій науковій праці, та результатів, одержаних 

іншими авторами (табл. 6.3).  

Проведені розрахунки свідчать, що домінувальними 

дефектами у плівках за високих температур підкладки є 2

CdV   та 

2

CdTe   (Ts > 770 K), тоді як при більш низьких температурах –

2

iCd  . Переважання залежно від температури підкладки 

донорних чи акцепторних дефектів забезпечує зміну типу 

провідності плівок при Ts ~ 740 K. Крім того, розрахунки 

свідчать про наявність досить низької концентрації вільних 

носіїв заряду 10
7
–10

12
 см

–3
 у швидко охолоджених плівках, що 

відповідає експериментальним результатам.  

Таким чином, у цьому розділі були визначені умови 

одержання низькоомних та напівізолювальних плівок CdTe 

різного типу провідності, придатних для використання як базові 

шари СЕ та фотодетекторів (низькоомні плівки) або детекторів 

жорсткого випромінювання (напівізолювальні матеріали). 

 

6.3. Розрахунок ансамблю точкових дефектів у сульфіді 

цинку в рамках квазіхімічного формалізму  

6.3.1. Розрахунок ансамблю точкових дефектів у  

монокристалах ZnS із використанням параметрів  

дефектоутворення, розрахованих «ab initio» 

Процеси дефектоутворення у монокристалах ZnS є мало-

дослідженими, а праці, присвячені вивченню цих процесів у 

плівках, нам не відомі зовсім. 
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Для дослідження стану ансамблю ТД у кристалах і плівках 

ZnS ми використали підходи, описані вище. Під час 

моделювання застосовували модель дефектоутворення, 

запропоновану Морозовою [130]. У цій моделі передбачається 

утворення нейтральних та заряджених дефектів, як за 

механізмом Шоткі, так і Френкеля: 0

SV  

SV , 2

SV , 0

ZnV , 

ZnV , 2

ZnV , 

0

iZn , 
iZn , 2

iZn  . Таким чином, система рівнянь, що буде 

описувати рівновагу дефектів у ZnS, є більш простою, ніж 

використана для опису дефектів у CdTe, оскільки не враховує 

міжвузлові атоми за підґраткою халькогеніду та антиструктурні 

дефекти. 

На першому етапі, з метою вибору найбільш адекватних 

констант квазіхімічних рівнянь, що дають відповідність між 

теоретичними і експериментальними результатами, ми 

розрахували  ансамбль  ТД  у  монокристалічних   зразках  ZnS. 

У разі повної рівноваги концентрація нейтральних дефектів у 

матеріалі може бути визначена з використанням співвідношень 

(6.8)–(6.10), (6.12), де A – Zn; B – S. Для розрахунку рівноваги 

заряджених ТД використовувалися рівняння (6.15)–(6.19), де 

співвідношення (6.19) повинно враховувати лише вакансії та 

міжвузлові атоми цинку та вакансії сірки. 
 

][2][][2][][2][ 222   iiSSZnZn ZnZnVVpVVn . (6.20) 

 

Під час моделювання також враховували температурну 

залежність ширини ЗЗ зони бінарної сполуки ZnS у вигляді 

 105,263)0()( -4 TETE gg  [1, 150, 166, 167]. 

Енергію іонізації всіх заряджених дефектів, як і енергію 

рівня Фермі при подальших розрахунках відраховували від дна 

зони провідності. Фактори спінового виродження рівнів брали 

такими,  як і для дефектів у CdTe. 
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Як енергії іонізації заряджених ТД під час моделювання ми 

використали дані четвертої моделі Морозової (IV у таблиці 6.4).  

 
Таблиця 6.4 – Енергетичні рівні власних ТД у ZnS (EC – енергія, 

відкладена від зони провідності, EV – від валентної зони) 

Тип дефекту Поси-

лання 


ZnV  
2

ZnV  


iS  


iZn  
2

iZn  


SV  
2

SV  

EC – 3,17 

EV + 0,35 

EC – 1,88 

EV + 1,64 
 –  

EC – 

0,10 

EC – 

0,20 
EC – 1,60 

EC – 2,00 

EV + 1,52 
 I – [130] 

EC – 2,92 

EV + 0,60 
EC – 0,75  –  

EC – 

0,10 

EC – 

0,20 
EC – 1,60 

EC – 2,00 

EV + 1,52 

  II –

[130] 

EC – 2,95 

EV + 0,57 

EC – 2,42 

EV + 1,10 
 –  

EC – 

0,10 

EC – 

0,20 
EC – 1,60 

EC – 2,00 

EV + 1,52 

III – 

[130] 

EC – 3,00  

EV + 0,52 
EC – 1,62  –  

EC – 

0,10 

EC – 

0,20 
EC – 1,56 

EC – 2,00 

EV + 1,52 

IV – 

[130] 

EC – 3,2 

EV + 0,60 

EC – 2,7 

EV  + 1,1 
 –   –   –  

EC – 1,80 

EV + 2,00 

EC – 2,30 

EV + 1,50 
[168] 

EC – 3,6 

EV + 0,20 

EC – 2,76 

EV + 1,04 
 –   –   –   –   –  [168] 

EC – 2,67 

EV + 1,00 

EC – 2,20 

EV + 1,50 
 –   –   –  

EC – 1,36 

EV + 1,34 

EC – 2,36 

EV + 1,34 
[169] 

EC – 2,82  –  
Eс – 

2,96 
 –  

EC – 

2,93 
 –  EC – 2,87 [170] 

EV + 1,8 EV  + 1,1  –   –   –  EC  – 1,6 EC  – 1,9 [171] 

EC – 3,18  –  
EC – 

2,97 
 –  

EC – 

2,93 
 –  EC – 2,89 [168] 

  

При розрахунках концентрації власних дефектів у випадку 

гартування напівпровідника до системи рівнянь, що описують 

рівноважний стан дефектів, додавалися нові рівняння, які мають 

такий вигляд: 
 

)(][][][][ 20 TfZnZnZnZn totiiii  
,  (6.21) 

)(][][][][ 20 TfVVVV totSSSS  

,  (6.22)
 

)(][][][][ 20 TfVVVV totZnZnZnZn  
,   (6.23) 
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де totiZn ][ , totSV ][ , totZnV ][  – сумарні концентрації 

відповідних дефектів у зразках у разі повної рівноваги.  

Результати числового розрахунку концентрації ТД, носіїв 

заряду та положення рівня Фермі у монокристалах ZnS залежно 

від PZn для випадків повної рівноваги дефектів та їх гартування 

наведені у [168]. 

Аналіз одержаних даних свідчить про достатньо добре 

узгодження наших результатів із результатами моделювання 

Морозової [130]. Більше того, ці результати узгоджуються з 

експериментальними даними визначення концентрації вільних 

носіїв заряду в монокристалічному матеріалі. Це підтверджує 

реалістичність вибраної нами моделі дефектоутворення, 

констант квазіхімічних реакцій, а також енергії іонізації власних 

дефектів. 

 

6.3.2. Розрахунок ансамблю точкових дефектів у плівках 

ZnS для випадків повної рівноваги та гартування 

Під час дослідження процесів дефектоутворення у 

монокристалах ZnS було виявлено, що модель дефектоутворення 

з відповідним набором констант квазіхімічних рівнянь, яку ми 

використали, досить добре описує експериментальні дані [130]. 

Це дозволяє застосувати її для розрахунку ансамблю ТД у 

плівках ZnS, нанесених у квазірівноважних умовах. При цьому 

методика розрахунку ансамблю власних дефектів, застосована 

для вивчення монокристалів, була, як і у випадку CdTe, 

адаптована для плівок. 

До квазіхімічних рівнянь (6.8)–(6.10), (6.12) додавалися 

співвідношення такого вигляду: 
 

)(,
2

1 21

2 2 eSZnZnS

GGS TfPPKSZnZnS  , (6.24) 
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        00

2
2

1
ZnS

G VSS  ,  )(
][

2

2

21

0

SS

S

Zn TfK
P

V
 .           (6.25) 

 

Під час моделювання ансамблю ТД у плівках, як і для 

монокристалів, розглядали два крайніх випадки: повної 

рівноваги і гартування дефектів.  

Розв’язували модернізовану систему квазіхімічних рівнянь 

за методикою, що застосовувалася у випадку вивчення процесів 

дефектоутворення у монокристалах. Однак при розрахунках 

ансамблю ТД у плівках використовували уточнені з 

використанням методів фотолюмінесценції, вимірювання ВАХ 

СОПЗ та  – Т-залежностей значення енергій активації дефек-

тів. Відповідні значення глибини залягання енергетичних рівнів 

власних дефектів (ΔEn) наведені у таблиці 6.4. Результати 

розрахунку ансамблю ТД у плівках ZnS залежно від температури 

випарника Te за різних сталих температур підкладки Ts наведені 

на рис. 6.11. На рисунку 6.12 наведені результати моделювання 

рівноваги дефектів залежно від температури підкладки Ts за 

різних  сталих температур випарника Te. Інтервали температур 

Te, Ts, використаних під час моделювання, відповідали 

реалізованим експериментально. 

Як бачимо з рисунків, концентрація вільних носіїв заряду, 

ТД і положення рівня Фермі в плівках істотно залежать від їх 

умов нанесення. В усьому дослідженому діапазоні фізико-

технологічних умов конденсації домінувальними ТД у шарах, як 

не загартованих, так і загартованих, є 

ZnV  та 2

iZn . Крім того, у 

помітній концентрації у повільно охолоджених плівках наявні 

двозаряджені вакансії цинку 2

ZnV , тоді як у загартованих шарах 

спостерігаються міжвузлові однозаряджені атоми цинку 

iZn . Усі 

нейтральні ТД мають концентрацію істотно нижчу, ніж 

заряджені, і їх наявністю у сполуці можна знехтувати. 
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Рисунок 6.11 – Залежність концентрації власних ТД, носіїв струму 

та енергії Фермі в плівках ZnS від температури випарника Te за різних 

температур підкладки Ts  (623 К (а, б); 773 К (в, г); 973 К (д, є)): повна 

рівновага (а, в, д); гартування до Т = 293 К (б, г, є) 
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Рисунок 6.12 – Залежність концентрації ТД у плівках ZnS від 

зворотної температури підкладки 10
3
/Ts за різних температур 

випарника Te (1 223 К (а, б); 1 373 К (в, г); 1 473 К (д, є)): повна 

рівновага (а, в, д); гартування до Т = 293 К (б, г, є) 

 

Як свідчать результати розрахунків, практично в усьому 

інтервалі температур конденсації плівки ZnS мають електронний 

тип провідності. Лише у вузькому інтервалі температур  

підкладки при Ts < 600–550 
0
C та при встановленні рівноважного 



 

191 

 

стану дефектів можуть бути одержані плівки р-типу провідності. 

Але реально ці фізико-технологічні умови реалізувати 

практично неможливо. Таким чином, результати моделювання 

добре збігаються з експериментальними, які свідчать, що 

монокристали та плівки нелегованого сульфіду цинку завжди 

мають електронний тип провідності.  

Як бачимо з рис. 6.11 та 6.12, при збільшенні температури 

випарника та підкладки збільшується провідність плівок, однак 

концентрація власних носіїв заряду при цьому не перевищує  

n = (10
15

–10
16

)
 
см

–3
, а у багатьох випадках становить n = (10

8
–

10
10

) см
–3

. Гартування шарів приводить до деякого збільшення їх 

провідності порівняно зі зразками, охолодженими повільно. 

Таким чином, результати моделювання свідчать про те, що 

плівки ZnS у широкому діапазоні температур конденсації 

залишаються високоомними. Ці висновки теж непогано 

корелюють із даними, які одержали ми й інші автори під час 

вимірювання провідності плівок ZnS [172–176]. 

Результати моделювання ансамблю ТД у плівках ZnTe та 

ZnSe наведені нами у працях [121, 177]. Одночасно були 

використані моделі дефектоутворення, запропоновані у [4, 130]. 

Як зазначалося раніше, вони є значно простішими, ніж 

використані, для вивчення процесів дефектоутворення у 

телуриді кадмію, тому для розрахунків ми брали програмний 

комплекс, який застосовувався для плівок CdTe.  
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РОЗДІЛ 7 

ВИЗНАЧЕННЯ ПАРАМЕТРІВ ЛОКАЛІЗОВАНИХ СТАНІВ 

У НАПІВІЗОЛЮВАЛЬНИХ СПОЛУКАХ А2В6 

 

7.1. Загальна характеристика вольт-амперних характе-

ристик та  – T -залежностей плівок халькогенідів  

7.1.1. Вольт-амперні характеристики багатошарових 

структур на основі плівок ZnTe 

Використання плівок халькогенідів у ряді приладових 

структур потребує вивчення їх електрофізичних характеристик, 

як-от питомого опору, концентрації та енергії залягання пасток 

та глибоких рекомбінаційних центрів тощо. 

Методика одержання та результати дослідження 

структурних характеристик плівок халькогенідів кадмію і цинку, 

ансамбль дефектів яких вивчався у подальшому, наведені у [151, 

168]. Для вивчення електричних властивостей та визначення 

параметрів глибоких ЛС у ЗЗ матеріалів ми вимірювали темнові 

ВАХ сендвіч-структур – струмопровідна підкладка – плівка – 

верхній струмознімальний контакт за різних температур 

вимірювання. Крім того, досліджували залежності провідність –

 температура на омічній, а у ряді випадків квадратичній ділянках 

ВАХ. Енергії зaлягaння донорних (акцепторних) центрів у 

плівках знаходили із залежностей lg =ƒ(10
3
/T), враховуючи той 

факт, що вони описуються рівнянням Арреніуса. 

Для дослідження енергетичного спектра ЛС ТД у плівках 

сполук ми також застосували метод, що базується на аналізі 

ВАХ у режимі СОПЗ. Із [1, 17–21] відомо, що нелінійності і 

стрибки струму на ВАХ дозволяють визначити такі важливі 

характеристики пасток, як їх енергія залягання у ЗЗ 

напівпровідника (Et) та концентрація (Nt’). Для одержання 

інформації про параметри ЛС ми поряд із традиційним 
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модельним підходом використовували метод ІС глибоких пасток, 

розвинутий раніше. Метод аналізу ВАХ СОПЗ був вибраний для 

дослідження ЛС у плівках завдяки своїй високій чутливості до їх 

низьких концентрацій (Nt < 10
15 

см
–3

) та можливості 

застосування до напівізолювальних матеріалів, якими внаслідок 

свого високого опору є тонкі шари сполук А2В6.  

Типові ВАХ, виміряні за різних температур, багатошарових 

структур, де плівки ZnTe були одержані за різних фізико-

технологічних умов конденсації, побудовані у подвійних 

логарифмічних координатах, наведені на рис. 7.1. На цьому 

рисунку також подані  – T-залежності, зняті на омічній ділянці 

кривих струм – напруга. 

Як бачимо з рисунка 7.1, залежності провідність–

температура низькотемпературних конденсатів містять дві – три 

лінійні ділянки, кут нахилу яких до осі Т (рис. 7.1 а) 

зменшується зі зменшенням температури вимірювання. Такі 

особливості  – T залежностей є характерними для матеріалу, 

який містить декілька видів акцепторних домішок із різною 

енергією активації. У випадку ZnTe, який має р-тип провідності, 

вигляд цих залежностей визначається саме акцепторними 

домішками. Дещо інший вигляд мають  – T-залежності 

високотемпературних конденсатів (рис. 7.1 в, г). Тут ми бачимо 

лінійні ділянки, кут нахилу яких до осі Т збільшується при 

зменшенні температури вимірювання. Це є характерним для 

скомпенсованих матеріалів [2, 3]. Вплив компенсації починає 

проявлятися за достатньо низьких температур вимірювання, 

коли концентрація електронів стає близькою до концентрації 

акцепторних центрів. При цьому кут нахилу прямих до осі Т 

зростає від значення Ea /2k до значення Ea /k, звідки можна 

визначити енергію активації акцепторних станів. 
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Рисунок 7.1 – Типові ВАХ структур Cr/ZnTe/Ag, виміряні за 

різних температур, та залежності lg – 1/T, одержані на омічній 

ділянці ВАХ. Плівки одержані при Te = 973 К та Ts: 673 К (а), 773 К 

(б), 823 К (в), 873 К (г) 

 

Більш докладну інформацію про параметри ЛС в напівпро-

відникових плівках ZnTe можна одержати, знімаючи температу-

рні залежності провідності на омічній та квадратичній ділянках 

ВАХ [1, 9, 23]. Кут нахилу прямих до осі 1/Т на квадратичній ді-

лянці дозволяє безпосередньо знайти енергію залягання пасток, 

при цьому виявляються більш мілкі рівні, оскільки глибокі – за-

повнені носіями заряду, інжектованими у матеріал із контакту. 

Відповідні ВАХ і  – T-залежності симетричних структур 

Cr/ZnTe/Cr наведені на рис. 7.2. 
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Рисунок 7.2 – Типові ВАХ структур Cr/ZnTe/Cr, виміряні за 

кімнатної температури та залежності log – 1/T, одержані на омічній і 

квадратичній ділянках ВАХ. Плівки ZnTe, одержані при  Te = 973 К і 

Ts: 623 К (а); 723 К (б) 

 

Як показали наші дослідження, вигляд ВАХ багатошарових 

структур метал – напівпровідник – метал визначається умовами 

конденсації плівок халькогеніду, їх кристалічною структурою та 

матеріалом верхнього і нижнього струмознімальних контактів. 

Установлено, що у разі структур Сr/ZnTe/Ag за різної 

полярності напруги зміщення, їх ВАХ були несиметричними. 

При цьому коефіцієнт випрямлення при U   0,5 найчастіше 

становив 3–5. Прямому напряму відповідала негативна 

полярність на верхньому струмознімальному контакті. Такі 

особливості ВАХ свідчать про утворення в структурі 

потенціального бар’єра на межі метал – напівпровідник. 

Найбільш цікавим було те, що асиметрію проявляли ВАХ 

симетричних структур Сr/ZnTe/Сr (рис. 7.3). Така асиметрія 

спостерігалася як в області малих, так і в області великих напруг 

зміщення, коли вигляд ВАХ визначався проходженням СОПЗ. 

Цей  ефект  є  нетривіальним  і  потребує  пояснення.  
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Рисунок 7.3 – Типова ВАХ СОПЗ багатошарової структури 

Cr/ZnTe/Cr у подвійних логарифмічних координатах при прямій () та 

оберненій () полярності напруги зміщення та результати її диферен-

ціювання. Плівка ZnTe одержана при eT  = 973 К та sT = 623 К 

 

Раніше, за допомогою моделювання, ми показали, що 

асиметрія ВАХ за великої напруги зміщення може бути 

обумовлена просторовою неоднорідністю зразків, пов’язаною з 

наявністю приповерхневих ЛС або розподілом пасток за 

товщиною зразків. 

На ВАХ високотемпературних конденсатів ZnTe, в області 

високої напруженості поля, спостерігалося декілька лінійних 

ділянок із різним нахилом до осі напруги. Зазвичай, виділялися 

ділянки із залежністю струму від напруги видів: I – U, I – U 
2
, I –

 U
 3–5

, I – U
 8–10

. У ряді випадків після суперлінійних ділянок 

спостерігалася квадратична залежність I від U, яка потім знову 

переходила у суперлінійну з дуже великим нахилом  (  13–

25). Після цього відбувався стрибок струму, і зразки переходили 

у низькоомний стан. Перехід високоомних зразків у 

низькоомний стан при цьому здебільшого був незворотним.  
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Особливості ВАХ добре розрізняються на залежностях  –

 logU, які дозволяють виявити тонку структуру кривих струм-

напруга (рис. 7.3). Кожна точка цього графіка визначає кут 

нахилу кривої струм – напруга у подвійному логарифмічному 

масштабі до осі напруги. Залежності  – logU ми одержали 

шляхом знаходження похідної у кожній експериментальній точці 

ВАХ СОПЗ. Як вже зазначалося, математично задача зводилася 

до побудови згладжувального кубічного сплайна, що апроксимує 

експериментальні дані та його диференціювання у вузлах. 

Вигляд одержаних ВАХ за високої напруги зміщення є 

характерним для монополярної інжекції носіїв, але оскільки 

згідно з 1, 24 існують інші механізми струмоперенесення через 

зразки, що призводять до якісно подібних залежностей струм – 

напруга, ми проводили додаткову їх ідентифікацію згідно з 

процедурою, описаною раніше. Для цього здійснювався 

сумісний аналіз залежностей lgI – lgU,  – lgU та log – lgU. Це 

дозволило ідентифікувати відповідні високовольтові механізми 

зарядоперенесення у зразках серед інших, а у деяких випадках 

визначити їх тип.  

Для подальшого уточнення домінувального механізму 

струмоперенесення через базовий шар ZnTe ми в екстремальних 

точках залежності  – lgU розраховували коефіцієнт 

дискримінації Qext та порівнювали його з коефіцієнтами, 

характерними для інших механізмів [24]. Для цього 

використовували програми, розроблені у [178]. Унаслідок 

розрахунків з’ясувалося, що практично в усіх випадках 

Qext > 10
6
–10

7
, що істотно перевищує значення Qext, характерні 

для польової іонізації пасток, а також бар’єрного механізму 

зарядоперенесення у матеріалі. Це відповідно до 24 свідчить 

про те, що екстремуми на залежностях  – lgU обумовлені 

заповненням пасток, розміщених у плівках ZnTe, носіями 
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заряду, інжектованими з металевого контакту. Використання 

декількох методів визначення механізму зарядоперенесення у 

досліджених структурах, які доповнюють один одного, 

дозволило з великою достовірністю стверджувати, що 

особливості ВАХ багатошарових структур, де плівки ZnTe 

одержані при Ts > 573 К, були обумовлені саме механізмом 

СОПЗ.  

Вигляд ВАХ низькотемпературних конденсатів ZnTe часто 

визначався механізмом Пула – Френкеля [180], який виникає при 

зниженні термічної енергії іонізації мілких кулонівських центрів 

за наявності зовнішнього електричного поля. Унаслідок цього 

зростає ймовірність вивільнення носіїв заряду, захоплених ЛС. 

Відомо, що густина інжекційного струму при цьому описується 

виразом [179], який лініаризується у координатах lg I/U – U
1/2

. 

Саме така залежність і спостерігалася експериментально. Це 

свідчить про наявність у зразках високої концентрації достатньо 

мілких ЛС. 

У подальшому ми обробляли лише ВАХ, вигляд яких був 

обумовлений інжекційними струмами. На таких кривих, ділянці 

стрімкого зростання струму, зазвичай, передує ділянка з майже 

квадратичною залежністю I від U (рис. 7.1 – 7.3). Це є 

характерним для СОПЗ у разі наявності у зразках мілких пасток 

[1].  

На кривих  – lgU, одержаних унаслідок оброблення ВАХ 

СОПЗ, зазвичай спостерігалося 1–2 максимуми, яким на I – U 

залежностях відповідали ділянки стрімкого зростання струму. 

При цьому найбільш часто значення ext лежали в інтервалі 8–

10. Іноді на залежності  – lоgU виявлялись практично 

горизонтальні ділянки з майже сталим нахилом  > 2. 

Особливості ВАХ у першому і другому випадках можна 

пояснити наявністю у зразках ряду моноенергетичних або 

близьких до моноенергетичних пасток із різною глибиною 
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залягання і концентрацією, або наявністю експоненціального (чи 

іншої форми) розподілу ЛС за енергією. Особливі точки ВАХ 

СОПЗ та суперлінійні ділянки у подальшому були використані 

нами для розрахунку параметрів пасток у матеріалі, омічні 

ділянки – для розрахунку питомої провідності шарів ZnTe, що 

становила  = (10
4
–10

5
) Ом  м.  

Результати вивчення енергетичного спектра пасток у плівках 

ZnTe можна частково перевірити шляхом дослідження 

температурної залежності провідності конденсатів. Типові 

графіки lg – 1/Т, зняті на омічній ділянці ВАХ, наведені на 

рис. 7.1–7.2. В області температурної активації провідності 

звичайно спостерігалося 2–3 лінійні ділянки, з нахилу яких 

визначали енергію активації провідності. Розрахунки цієї енергії 

проводили відповідно до виразів, характерних для 

некомпенсованих або компенсованих напівпровідників, залежно 

від вигляду залежності lg – 1/Т 2, 3, 13, 14. Необхідно 

зазначити, що ми [180], як і автори [181], спостерігали зміну 

провідності досліджуваних зразків під час їх відпалювання у 

процесі знімання  – Т-залежностей. Зазвичай стабілізація 

властивостей плівок ZnTe спостерігалася після другого 

відпалювання до 373 К, саме після цього визначалися параметри 

ЛС у матеріалі. 

7.1.2. Вольт-амперні характеристики багатошарових 

структур на основі плівок CdTe 

Дослідження плівок інших халькогенідів здійснювали 

аналогічно до того, як це було описано для шарів ZnTe. Типові 

ВАХ від багатошарових структур, де плівки СdTe одержані за 

різних  фізико-технологічних  умов  конденсації,  наведені на 

рис. 7.4. Як показали дослідження, вид цих ВАХ, як і у випадку 

плівок ZnTe, визначався умовами конденсації базового 

матеріалу,  його  кристалічною  структурою,  матеріалами 

струмознімальних контактів.  
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Рисунок 7.4 – Типові ВАХ структур Ag/СdTe/Mo, виміряні за 

різних температур Т  та log 1 T   залежності, одержані за напруги U. 

Плівки CdTe одержані при Te = 893 К та Ts: 773 К (а); 748 К (б); 723 К 

(в); 673 К (г) 

 

Установлено, що у випадку дослідження структур 

Ag/CdTe/Mo за малої напруги зміщення і різної полярності їх 

ВАХ були майже симетричними. При цьому коефіцієнт 

випрямлення при U  0,5 B не перевищував 5, а здебільшого 

становив 1,1–2,0. Прямому напряму відповідала негативна 

полярність на верхньому струмознімальному контакті. ВАХ 

структур In/CdTe/Mo при прямому зміщенні в основному були 

подібні до залежності струм – напруга сендвіч-структур 

Ag/CdTe/Mo, але за зворотної напруги на ВАХ спостерігалися 

сублінійні ділянки, що свідчить про випрямлення струму у 
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зразках внаслідок існування запірного шару.  

На ВАХ високотемпературних конденсатів за негативної 

полярності на верхньому контакті спостерігалося декілька 

лінійних  ділянок із різним нахилом до осі  напруги: I – U, I – U
2
, 

I – U
3–5

, I – U
7–8

. У ряді випадків після суперлінійних ділянок 

знову спостерігалася квадратична залежність I від U, яка потім 

переходила у суперлінійну з нахилом   13–25. Особливості 

ВАХ добре розрізняються на залежностях  – lgU, які 

дозволяють виявити тонку структуру кривих струм – напруга 

(рис. 7.5). Методику диференцювання ВАХ ми описали раніше. 

 
 

Рисунок 7.5 – ВАХ СОПЗ багатошарових структур Ag/СdTe/Mo у 

подвійних логарифмічних координатах і результати їх 

диференціювання. Плівки CdTe, одержані при Te = 893 К і різних Ts: 

723 К (а); 773 К (б); 798 К (в); 823 К (г) 

Вигляд ВАХ досліджених зразків у разі зміни полярності та 
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величини напруги зміщення U, як показано у [182, 183], можна 

пояснити у рамках діодної моделі за наявності високого 

послідовного опору діода. У цьому разі за низьких напруг струм 

через багатошарову структуру обмежується збідненим шаром на 

межі поділу плівка CdTe – провідна підкладка, а за високих 

напруг – об’ємним зарядом у базовому шарі. Зразок при цьому 

необхідно розглядати як довгу інжекційну структуру [183, 183]. 

У ряді випадків необхідно враховувати тунельно прозорий шар 

окису ТеО2, що дуже швидко утворюється на поверхні CdTe за 

винесення плівок на повітря, що встановлено нами раніше. 

Вигляд одержаних ВАХ за високої напруги зміщення є 

характерним для монополярної інжекції носіїв, але для 

уточнення механізму зарядоперенесення ми проводили 

додатковий аналіз кривих, аналогічний до того, що здійснювався 

для плівок ZnTe. Залежності lg – lgU, що використовувалися 

для ідентифікації режимів перенесення у багатошарових 

структурах, наведені на рис. 7.6.  

Результати розрахунків дискримінаційного коефіцієнта Qext > 

> 10
6
–10

7
 та його порівняння з коефіцієнтами, характерними для 

інших механізмів зарядоперенесення, наведені у таблиці 7.1, 

однозначно свідчать, що особливості цих ВАХ обумовлені саме 

механізмом СОПЗ. 

Високопольові механізми зарядоперенесення (ефект Пула –

Френкеля чи інші) у плівках CdTe, як свідчить аналіз 

залежностей lg – lgU, спостерігалися лише за напруги, близької 

до переходу структур у низькоомний стан. Перехід високоомних 

зразків у низькоомний стан під час цього здебільшого, як і для 

плівок ZnTe, був незворотним.  

Як уже зазначалося, подальшому обробленню піддавалися 

лише ВАХ, вигляд яких обумовлений СОПЗ 9, 23, 184. На 

кривих  – lgU, одержаних унаслідок оброблення  ВАХ  СОПЗ, 
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Рисунок 7.6 – Залежності Uloglog  , що використовувалися 

для ідентифікації режимів перенесення у багатошарових структурах  

Ag/СdTe/Mo, з базовим шаром CdTe, одержаним при Te = 893 К та за 

різних температур підкладки Ts 

 

 

 

Таблиця 7.1 – Результати ідентифікації механізмів зарядоперенесення 

через зразки 

Режим 

конденсації 

плівки 

Номер 

макси- 

муму 

U, B  QБЕ QПІ Qеxt Механізм 

зарядо- 

перенесення 

Тs = 723 К, 

Te = 893 К 

1 79,5 4,6 6,4 18,5 1 980 460,4 СОПЗ 

Тs = 748 К, 

Te = 893 К 

1 14,4 3,9 15,9 15,5 259 767,3 СОПЗ 

2 32,3 6,3 81,8 25,3 131 352,7 СОПЗ 

Тs = 773 К, 

Te = 893 К 

1 84,3 4,3 4,4 17,3 1 075 780,9 СОПЗ 

Тs = 798 К, 

Te = 893 К 

1 102,3 10,3 625,6 41,1 1 766 607,7 СОПЗ 

Тs = 823 К, 

Te = 893 К 

1 113,7 13,8 6 721,8 55,1 2 872 623,4 СОПЗ 

 

 

 

 

 

б а 



 

204 

 

від структур із шаром CdTe, зазвичай, спостерігалося 1–4 мак-

симуми. Їм на I – U-залежностях відповідали ділянки стрімкого 

зростання струму, обумовлені заповненням пасток. У цих точках 

ext найбільш часто набувало значення 4–8.  

На залежності  – lgU також виявлялися ділянки з майже 

постійним нахилом  > 2. Як уже зазначалося, такі особливості 

ВАХ можна пояснити наявністю у зразках ряду 

моноенергетичних або близьких до моноенергетичних пасток із 

різною глибиною залягання і концентрацією або наявністю 

експоненціального (чи іншої форми) розподілу ЛС за енергією.  

Як показано раніше та у працях [92, 105, 185, 186], метод ІС 

за ВАХ СОПЗ дозволяє побудувати залежності  

h(E) = 1/ed/dEF – EF, які фактично дають можливість 

реконструювати енергетичний розподіл пасток у ЗЗ матеріалу. 

При розрахунках параметрів ЛС їх глибина залягання 

знаходилася згідно з положенням максимуму на залежності h(E), 

а концентрація визначалася за площею під кривою (дивись 

співідношення (3.25) – (3.26). Для оброблення експерименталь-

них даних ми в основному використовували низькотемпературне 

наближення методу ІС [178, 186, 187]. При цьому застосовували 

як точні, так і спрощені співвідношення методу. Ми 

використовували також модельні уявлення, розвинуті у 1, 17, 

що ґрунтуються на параболічній апроксимації ступеня ВАХ. Це 

дозволило нам істотно підвищити достовірність одержаних 

результатів, а також уникнути похибок, пов’язаних із 

некоректністю операції диференціювання, що використовується 

під час оброблення ВАХ. Деякі результати реконструкції 

енергетичного розподілу пасток у зразках із використанням 

методу ІС наведені на рис. 7.7. 

Результати вивчення енергетичного спектра пасток у плівках 

CdTe методом ВАХ СОПЗ перевірялися шляхом дослідження 
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температурної залежності провідності конденсатів. Типові 

графіки lg – 1/Т, зняті на омічній ділянці ВАХ, наведені на 

рис. 7.8. Як бачимо з цього рисунка, для досліджених сендвіч–

структур в області високих температур має місце активаційна 

залежність провідності, яка при зниженні T переходить у 

безактиваційну.  

 

 

Рисунок 7.7 – Типові диференціальні криві 
a Fe E   (а) та 

1 a
F

F

d
E

e dE


  (б), одержані внаслідок оброблення ВАХ СОПЗ 

 

 

Рисунок 7.8 – Типові залежності log – 1/Т зняті на омічній 

ділянці ВАХ сандвіч структур Ag/CdTe/Mo. Плівки CdTe, одержані 

при Te = 893 К та за різних температур підкладки Ts 

б а 
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В області температурної активації провідності 

спостерігалося 2–4 лінійні ділянки, розділені ділянкою 

насичення домішок, де нахил лінії визначався температурною 

залежністю рухливості носіїв. Енергію активації провідності ми 

визначали на кожній лінійній ділянці кривої lg – 1/Т  

(lgТ
–3/2  

– 1/Т). Розрахунки активаційної енергії проводили у 

відповідно до виразів, характерних для некомпенсованих або 

компенсованих напівпровідників, залежно від вигляду функції 

lg – 1/Т 13, 14.  

 

7.1.3. Вольт-амперні характеристики багатошарових 

структур на основі плівок ZnS 

Використання плівок сульфіду цинку як базового шару ряду 

приладових структур потребує детального дослідження їх 

електрофізичних характеристик. Проте, як відомо з літературних 

джерел [157, 187], електричні властивості конденсатів ZnS 

вивчені недостатньо. Це пов’язано з високим питомим опором 

монокристалів і плівок цієї сполуки, який може набувати 

значення від   = 10
12 

Ом  м до   = 10
16 

Ом  м [188, 189], що тех-

нологічно ускладнює електрофізичні дослідження. 

Типові ВAХ, побудовані у подвійних логарифмічних 

координатах, та  – T залежності, зняті на омічній ділянці 

кривих струм – напруга плівок ZnS, одержаних за різних фізико-

технологічних умов конденсації, наведені на рис. 7.9.  

Встановлено, що ВАХ високотемпературних конденсатів 

ZnS у подвійному логарифмічному масштабі були подібними до 

таких від плівок ZnTe та CdTe. На цих залежностях 

спостерігалося декілька лінійних ділянок із різним нахилом до 

осі напруги: I – U, I – U
2
, I – U

3–7 
та I – U

9–11
. Як зазначалося 

раніше, така зміна кутів нахилу ВАХ при підвищенні напруги 

зміщення є характерною для заповнення моноенергетичних  
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Рисунок 7.9 – Типові ВAХ структур In/ZnS/Mo, одержані за 

кімнатної температури, та lg – T-залежності, зняті на омічній ділянці 

ВAХ. Плівки ZnS, одержані в різних технологічних умовах 

 (Te = 1173 К): Ts = 523 К (a); 590 К (б); 673 К (в) 

 

пасток, а відповідні особливі точки I – U-залежності можуть 

бути використані для визначення параметрів цих ЛС. Як і для 

інших халькогенідів  – T-залежності від досліджених структур 

в основному являють собою декілька лінійних ділянок, кут 

нахилу яких до осі Т зменшується при зниженні температури 

вимірювання (рис. 7.9). В області кімнатних температур 

спостерігається ділянка з нульовим нахилом, що відповідає 

області насичення мілких домішок. Такі особливості  – T-

залежностей є характерними для матеріалу, що містить декілька 

видів донорних домішок із різною енергією активації.  
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Необхідно  зазначити,  що  для плівки, нанесеної при Ts = 

= 523 К (рис. 7.9 а) ми не змогли провести вимірювання в 

області високих температур, це пояснюється електричним 

пробоєм досліджуваного зразка при збільшенні цієї температури 

до 400 К. Саме тому на  – T-залежності зразка було зафіксовано 

лише три лінійні ділянки з малими енергіями активації. Для 

зразків, одержаних за більших температур конденсації (рис. 7.9 

б, в), характерною є наявність 4–5 лінійних ділянок. Крім того, 

на  – T-залежностях таких зразків спостерігаються ділянки, де 

кут нахилу з підвищенням температури вимірювання не 

зменшується, а, навпаки, збільшується. Це явище, як уже 

зазначалося,  є хaрaктерним для скомпенсовaних мaтеріaлів [2, 3, 

13, 14] і свідчить про наявність у матеріалі поряд із донорними 

акцепторних центрів. 

Для вивчення впливу відпалювання на електрофізичні 

властивості плівок ZnS ми провели дослідження  – Т- 

залежності зразка халькогеніду як під час його нагрівання, так і 

під час охолодження. При переході від нагрівання до 

охолодження зразка вигляд залежності провідність – зворотна 

температура дещо змінювався, це проявлялося у збільшенні 

енергії активації питомої провідності в області високих 

температур вимірювання, що свідчить про зміну ансамблю ТД у 

плівці під час її відпалювання. 

 

7.2. Визначення параметрів локалізованих станів плівок 

халькогенідних сполук із вольт-амперних характеристик 

струмів, обмежених просторовим зарядом і  

 – Т-залежностей  

7.2.1. Параметри локалізованих станів у плівках ZnTe 

Результати розрахунків параметрів ЛС у конденсатах ZnTe, 

одержаних у різних фізико-технологічних умовах, обчислені з 

ВАХ шляхом їх аналізу, наведені в таблиці 7.2. Цим методом у  
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Таблиця 7.2 – Параметри ЛС у плівках ZnTe, знайдені з ВАХ СОПЗ 

Режим 

конденсації 

плівок 

З ВАХ СОПЗ З T  залежності на 

квадратичній ділянці 

Et, еВ Nt, см
–3

, Et, еВ Nt, см
–3

, 

Тs = 623 К, 

Te = 973 К 

– –  0,21 2,110
14

 

0,34 8,610
14

 0,34 7,310
14

 

Тs = 673 К, 

Te = 973 К 

0,33 5,310
14

 - - 

Тs = 723 К, 

Te = 973 К 

0,34 2,910
14

 0,33 4,110
14

 
–  –  0,57 5,510

14
 

–  –  0,89 8,410
14

 

Тs = 773 К, 

Te = 973 К 

0,32 5,310
14

 – – 

Тs = 823 К, 

Te = 973 К 

0,42 2,110
14

 – – 

Тs = 873 К 

Te = 973 К 

0,32 1,510
15

 – – 

Тs = 623 К 

Te = 973 К 

0,35 

0,37 
8,810

14
 (+) 

1,110
15

 (– ) 

- - 

 

плівках ZnTe виявляється ряд груп пасток із найбільш ймовір-

ною глибиною залягання, що становить Еt1 = 0,21 eB; Еt2 = 0,32–

0,34 eB, Еt3 = 57 eB; Еt4 = 0,41–0,42 eB; Еt5 = 0,89 eB. Точність 

розрахунків глибини залягання пасток не перевищувала kT, тоб-

то 0,026 еВ за кімнатної температури. Концентрація знайдених 

ЛС лежить в інтервалі Nt = 10
14

 – 10
15

 см
–3

. У більшості зразків 

домінувальними пастками, які в основному визначали вигляд 

ВАХ СОПЗ, є ЛС з енергією Еt = 0,32–0,33 еВ. 

В останньому рядку таблиці 7.2 наведені результати розра-

хунку параметрів пасток у зразках із симетричними контактами 

Cr/ZnTe/Cr. Знімання ВАХ проводили при прямій та зворотній 

напрузі зміщення (плюс або мінус на верхньому контакті), прик-

ладеній до зразка. Як бачимо з таблиці, одержані значення пара-
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метрів ЛС дещо відрізняються між собою. Цю відмінність, як 

зазначалося раніше, можна пояснити просторовою неоднорідні-

стю зразків. Аналіз свідчить, що концентрація пасток біля підк-

ладки є більшою, ніж на відкритій поверхні плівки. Це узгоджу-

ється з даними структурних досліджень, які свідчать про зрос-

тання розміру зерен та покращання якості плівок при збільшенні 

їх товщини. 

Інтервал сканування спектра ЛС у плівках ZnTe визначався 

положенням рівноважного рівня Фермі EF0, тобто його положен-

ням за відсутності інжекції носіїв у зразок (на омічній ділянці 

ВАХ), та квазірівня Фермі у момент переходу багатошарових 

структур у низькоомний стан. Початкове положення рівня Фермі 

задавалося рівноважною концентрацією носіїв у матеріалі, а от-

же, провідністю плівок ZnTe. Як засвідчили розрахунки, практи-

чно в усіх досліджених конденсатах положення рівноважного 

рівня Фермі EF0 збігалося або було близьким до енергії найбільш 

глибоких ЛС, виявлених у відповідних зразках. Це обумовлено 

закріпленням рівня Фермі пастками внаслідок того, що концент-

рація вільних носіїв у плівках є близькою до повної концентрації 

ЛС, розміщених на межах зерен та в об’ємі кристалітів конден-

сатів. Унаслідок цього найбільш глибокі пасткові рівні в плівках 

ZnTe методом аналізу ВАХ СОПЗ не виявлялися. 

Можливість виявлення у зразках мілких пасток (Et  0,21 еВ) 

обмежувалася явищем їх переходу у низькоомний стан, що 

стимулювся саме заповненням ЛС. Тому ми методом ВАХ СОПЗ 

спостерігали лише пастки, які мали енергію залягання більшу, 

ніж зазначена. Однак у досліджених зразках можливе існування 

пасткових рівнів з енергією залягання, як меншою ніж 0,21 еВ, 

так і більшою ніж 0,42 еВ, про що свідчать дані, одержані з 

нахилу залежностей провідність – температура на омічній та 

квадратичній ділянці ВАХ і спектрів люмінесценції. 
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Як свідчить аналіз  – Т-залежностей на омічній ділянці 

ВАХ, для високотемпературних полікристалічних конденсатів 

ZnTe характерними є такі енергії активації провідності: 0,05; 

0,14–0,15; 0,20–0,21; 0,33–0,34; 0,42–0,43; 0,51–0,52; 0,57–0,58; 

0,69–0,70 та 0,89 еВ (табл. 5.7). Зазвичай, на температурній 

залежності провідності від одного зразка спостерігалися 2–3 

ділянки сталого нахилу, що свідчить про наявність у плівці 

одразу декількох видів дефектів. 

Необхідно зазначити, що ряд значень Et, знайдених із  

 – Т-залежностей, добре корелюють зі значеннями глибини 

залягання пасток, визначених у плівках ZnTe методами ВАХ 

СОПЗ (табл. 7.2) та низькотемпературної фотолюмінесценції 

[190–200]. 

Оскільки плівки телуриду цинку спеціально не легувалися, 

можна зробити висновок, що всі знайдені ЛС обумовлені влас-

ними ТД, їх комплексами, неконтрольованими домішками та їх 

комплексами з власними дефектами. На жаль, методи, викорис-

тані для знаходження параметрів ЛС, не дозволяють визначити 

їх природу. Однак така інтерпретація можлива шляхом порів-

няння експериментальних результатів із літературними даними. 

ЛС у монокристалах та плівках ZnTe методом ВАХ СОПЗ 

вивчалися у працях [1, 179, 201]. Автори [1] в монокристалічних 

зразках за напругою повного заповнення пасток визначили їх 

параметри: Et  =  0,17 еВ та Nt = 10
16

 см
–3

. З іншого боку, вимі-

рювання  – Т-залежностей на квадратичній ділянці ВАХ дозво-

лили одержати авторам дещо інші значення цих величин – 

Et = 0,14 еВ та Nt = 10
17

 см
–3

. Виходячи з моделі наявності у ма-

теріалі моноенергетичних пасток, автори [201] розрахували гус-

тину ЛС у плівках ZnTe, одержаних методом лазерного випаро-

вування. Вона виявилася дуже високою Nt = 4,2–8,4  10
17

 см
–3

. 

На жаль, енергію пасток у монографії не визначено. Дещо мен-
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ша концентрація пасток, із використанням тієї самої моделі, 

знайдені у плівках ZnTe, одержаних електроосадженням 

Nt = 3,6  10
15

 см
–3

 [179]. 

Як можна побачити з таблиці 7.3, у плівках ZnTe концент-

рація пасток, яку ми виявили, є значно меншою, ніж у конденса-

тах, одержаних методом лазерного випаровування, електрооса-

дження і навіть у монокристалічному матеріалі. Це свідчить про 

високу структурну досконалість та стехіометричність шарів. 

Дослідженню температурних залежностей провідності мо-

нокристалів та плівок ZnTe присвячена більша кількість праць 

[195, 198, 199, 202–207], ніж дослідженню їх ВАХ СОПЗ. На  

 – T-залежностях від монокристалів ZnTe, як свіжовирощених, 

так і відпалених у водневій атмосфері, автори [195] спостерігали 

ділянки з енергією активації 0,03; 0,14; 0,23–0,25; 0,28; 0,36 та 

0,41–0,45 еВ. Ці енергії непогано корелюють з одержаними нами 

0,05; 0,14–0,15; 0,20–0,21; 0,33–0,34; 0,42–0,43 еВ. На жаль, Кор-

бутяк із співавторами [195] ідентифікують лише рівень 0,36 еВ, 

який пов’язують із дефектом OTe.  

У нелегованих плівках ZnTe, одержаних електронно-

променевим випаровуванням, із нахилу  – T-залежностей авто-

ри [204] визначили енергію активації провідності зразків, яка 

становила Е1 = 0,48–0,51 еВ, Е2 = 0,89 еВ, Е3 = 0,94–0,96 еВ, 

Е4 = 0,98–1,03 еВ. Такі самі дослідження високоомних 

R = 8,7  10
9
–8  10

11
 Ом плівок ZnTe, одержаних високочастот-

ним катодним розпиленням [207], дали такі результати:                       

Е = 0,48 еВ. Русу зі співавторами [181] у плівках, нанесених ме-

тодом КЗО, спостерігали рівні з енергією  0,75–1,20 еВ. У роботі 

[206], де досліджені нелеговані та леговані міддю вакуумні кон-

денсати ZnTe, одержані рівні з енергією активації 0,05, 0,12–0,15 

та 0,50 еВ. Перші автори не ідентифікують ці рівні, другі – 

пов’язують з домішкою 

ZnCu , а треті – з власним дефектом 2

ZnV .  
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Таблиця 7.3 – Глибини залягання ЛС у ЗЗ ZnTe, визначених із  нахилу –Т залежностей  
Ts, К 623 673 723 773 823 873 Можлива 

інтерпретація рівнів 

ділянка ом кв ом ом кв ом до 

відп. 

після 

відп. 

ом  

енергія, 

еВ 

E9     0,89      

E8 0,70        0,69  

E7   0,58 0,58 0,57   0,58  2

TeV (
2

iZn ) [203] 

E6 0,51   0,52  0,51 0,52   2

ZnV (0,50) [206] 

E5 0,43  0,42     0,42  
TeO  (0,41) [203] 

E4 0,33 0,34 0,33  0,33  0,34 0,34 0,33 
TeO  (0,36) [195] 

E3  0,21  0,20  0,20    2

ZnV  (0,21) [203] 

E2      0,14   0,15 ,2

ZnV
 



ZnCu  (0,15) 

[206] 

E1  0,05        

ZnV  (0,05) [209] 

2
1

3
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ЛС з енергією активації 0,22 еВ спостерігалися авторами 

[208] у нелегованих плівках ZnTe, одержаних методом терміч-

ного випаровування у вакуумі. Їх інтерпретація, на жаль, відсут-

ня. -залежності, характерні для компенсованих зразків, 

одержали автори [156]. Вони досліджували епітаксіальні плівки 

ZnTe, нанесені методом MOVPE на підкладки GaAs. Енергія ак-

тивації провідності цих зразків Е = 0,103 еВ пов’язується авто-

рами з комплексом CTe – DZn. Як ми бачимо, в телуриді цинку 

спостерігається велика кількість дефектів з енергіями активації, 

що лежать в інтервалі 0,05–1,20 еВ, але більшість з них у наш 

час не ідентифіковані. 

Все ж більшу частину рівнів, що ми виявили у плівках ZnTe, 

ідентифікувати можна, хоча і з деякою часткою ймовірності. Рі-

вень з Е1 = 0,05 еВ, звичайно, пов’язують з однозарядною 


ZnV , а 

Е2 = 0,15 еВ –  двозарядною  вакансією  цинку   2

ZnV  [198, 199]. 

У більш пізніх працях вважають, що останній рівень зумовлений 

міддю, що є традиційною залишковою домішкою у ZnTe, а дво-

зарядній вакансії цинку приписують більш глибокий рівень ене-

ргій – 0,21 еВ [209]. Вважається, що енергію активації 0,36–

0,40 еВ [195, 199] має звичайна у телуриді цинку домішка замі-

щення – OTe. Ще більш глибокий рівень 0,58 еВ автори праці 

[203] пов’язують з вакансією телуру 2

TeV  (міжвузловим цинком 

2

iZn ). Можлива інтерпретація знайдених у плівках ZnTe ЛС на-

ведена у таблиці 7.3. Інші енергетичні рівні дефектів, на нашу 

думку, належать неконтрольованим домішкам і комплексам вла-

сний дефект – домішка. 
 

7.2.2. Параметри локалізованих станів у плівках CdTe 

Результати розрахунків параметрів ЛС у конденсатах CdTe, 

одержані з ВАХ СОПЗ із використанням методу ІС та методу, 

розвиненому у [24], наведені у табл. 7.4. Цими методами у 
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  Таблиця 7.4 – Параметри ЛС у плівках CdTe, розраховані з використанням кількох модифікацій     

диференціального методу 

Режим 

конденсації 

плівок 

Модельний метод 

[24] 

Метод ІС 

[65, 178, 210, 211] 

Моделювання 

ТД N, см
–3

 

Et, еВ Nt, см
–3

, 

монорівень 

Et, еВ Nt, см
–3

, 

монорівень 

Nt, см
–3

, 

гаус 

Тs = 723 К, 

Te = 893 К 

0,62 3,710
15

 0,62 6,610
15

 1,610
15

 4,110
12

 

  0,56 4,410
15

 3,910
15

  

Тs = 748 К, 

Te = 893 К 

0,61 4,310
14

 0,61 1,410
15

 2,310
14

 1,910
13

 

0,58 8,510
14

 0,57 2,710
15

 4,610
14

  

Тs = 773 К, 

Te = 893 К 

0,60 2,6410
15

 0,61 4,910
15

 9,710
14

 7,910
13

 

  0,56 3,510
15

 3,910
15

  

Тs = 798 К, 

Te = 893 К 

0,62 5,610
15

 0,61 9,410
15

 1,710
15

 3,110
14

 

  0,58 1,710
15

 4,210
15

  

Тs = 823 К, 

Te = 893 К 

0,64 9,8110
15

 0,62 2,010
16

 1,810
15

 1,310
15

 

  0,57 1,710
16

 7,610
15

  

Тs = 748 К, 

Te = 1 068 К 

0,66 2,110
12

 0,69 9,810
11

 5,610
11

  

0,62 3,410
13

 0,63 4,310
12

 2,110
12

 1,410
12

 

0,57 2,610
13

 0,56 8,210
12

 4,910
12

  

  0,40 4,310
13

 3,110
13

  

Тs = 753 К, 

Te = 993 К 

епітаксіальна 

  0,62 4,610
12

 5,610
11

 4,010
12

 

  0,52 1,310
13

 2,110
12

  

  0,41 1,110
14

 4,910
12

  

2
1

5
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плівках CdTe виявляється ряд груп пасток із найбільш 

ймовірною глибиною залягання, що становить Еt1 = 0,68–0,70 eB, 

Еt2 = 0,60–0,63 eB, Еt3 = 0,56–0,57 eB, Еt4 = 0,51–0,53 eB, Еt5 = 

= 0,45–0,46 eB, Еt6 = 0,39–0,4 eB. Точність визначення енергії 

залягання Et, як і для плівок ZnTe, становить kT. Концентрація 

знайдених ЛС лежить в інтервалі Nt = 10
12

–10
15

 см
–3

 і 

здебільшого зростає при наближенні їх енергій залягання до 

краю зони провідності. Пастки за формою профілю 

 2 2( ) 2 exp 2t th E N E    є близькими до моноенергетичних 

із напівшириною t 0,011–0,015 еВ. У більшості зразків 

домінувальними пастками, що в основному визначали вигляд 

ВАХ СОПЗ, є ЛС із енергією Еt = 0,60–0,63 еВ; Еt = 0,56–0,57 еВ 

та Еt = 0,45–0,46 еВ. Лише пастки з енергією Еt = 0,40 еВ у 

випадку, якщо вони виявлялися, мали більшу концентрацію.  

Необхідно відзначити, що ЛС, що спостерігались у 

полікристалічних плівках, виявлялися також і у 

монокристалічних зразках. У ЗЗ монокристалічного телуриду 

кадмію вдавалося розрізнити пастки з енергією залягання  

Еt = 0,56–0,57 еВ; Еt = 0,52–0,53 еВ; Еt = 0,45–0,46 еВ та  

Еt = 0,40–0,41 еВ.  

Сканування пасток у плівках CdTe, як і у конденсатах ZnTe, 

проводилося нами в інтервалі від рівноважного рівня Фермі EF0 

(Et > 0,70 еВ) до квазірівня Фермі у момент перемикання 

багатошарових структур у низькоомний стан (Et  0,40 еВ). 

Оскільки монокристалічні конденсати мали нижчий опір, ніж 

полікристалічні (у 10–100 разів), рівноважний рівень Фермі був 

розміщений у них ближче до зони провідності (валентної), ніж у 

полікристалічних. У зв’язку з цим найбільш глибокі пастки 

методом ВАХ СОПЗ у монокристалічних плівках не виявлялися. 

Саме тому пастки з Et  0,70 еВ та Et  0,62 еВ, знайдені нами у 

полікристалічних зразках, цілком, можливо, можуть бути 
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наявними і у більш низькоомних монокристалічних плівках. 

Як свідчить аналіз  – Т-залежностей, у 

високотемпературних полікристалічних конденсатах 

спостерігалися такі енергії активації їх провідності: Et = 0,15; 

0,33; 0,40–0,41; 0,46; 0,60–0,61; 0,80 еВ. У монокристалічних 

плівках виявлялися ЛС із меншою енергією активації: Et = 0,06–

0,07; 0,13–0,14; 0,22–0,23; 0,29; 0,40; 0,46 еВ. Енергія активації 

Et = 1,50–1,52 еВ, що є характерною для високих температур 

вимірювання, відповідає ширині ЗЗ матеріалу. Варто зазначити, 

що значення Et, розраховані з  –Т-залежностей, добре 

корелюють зі значеннями глибини залягання пасток, які 

спостерігалися у плівках CdTe методом ВАХ СОПЗ.  

Результати зіставлення глибини залягання ЛС, одержаних із 

ВАХ СОПЗ та  – Т залежностей, наведені у табл. 7.5. 

Інтерпретація виявлених у плівках CdTe ЛС проводилася 

шляхом зіставлення експериментальних результатів із літерату-

рними даними. Відповідні результати наведені у табл. 7.5. Як 

вже зазначалося, існує велика кількість суперечливих даних про 

глибину залягання рівнів тих чи інших ТД у CdTe, саме тому 

наведена в таблиці інтерпретація є приблизною. Ми для встано-

влення типу виявлених пасток в основному використовували 

дані Вея [160, 164], одержані ним методом «ab anitio». 

Згідно з розрахунками Вея глибокі центри з глибиною заля-

гання 0,71 еВ належать 2

TeV . Нами експериментально спостері-

гався рівень з Et = 0,68–0,70 еВ, що, можливо, зумовлений саме 

цим дефектом. Аналогічно ЛС з енергіями Ec–(0,60–0,63) еВ 

можуть належати антиструктурному дефекту 2

CdTe  (0,59 еВ), а з 

0,56–0,57 еВ та 0,45–0,46 еВ – міжвузловому кадмію у різних 

зарядових станах – 2c

iCd
 
(0,56 еВ), c

iCd  (0,46 еВ).  
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Таблиця 7.5 – Глибини залягання рівнів ЛС дефектів у ЗЗ CdTe 

E, еВ Можлива 

інтерпретація Із ВАХ СОПЗ Із  –T залежностей 

полікристалічні 

плівки 

полікристалічні 

плівки 

епітаксіальні 

плівки 

0,68–0,70 – – 2
TeV   (0,71 еВ) 

[164] 

0,60–0,63 0,60 – 2
Cd

Te   (0,59 еВ) 

[164] 

0,56–0,57 0,57 – 2c
iCd   (0,56 еВ) 

[164] 

0,51–0,53 – – 2

TeV   (0,50 еВ) 

[160] 

0,45–0,46 0,46 0,46 c

iCd   (0,46 еВ) 

[164] 

0,39–0,40 0,40–0,41 0,40 2
Cd

Te  , TeV    

(0,40 еВ) [160] 

– 0,33 0,29 2a
iCd   (0,33 еВ) 

[164] 

– – 0,22–0,23 2
iCd  (0,20 еВ) 

[160] 

– 0,15 0,13–0,14  

– – 0,06–0,07  

 

Рівень з енергією Ec–0,29 еВ так само утворюється власним де-

фектом, пов’язаним із кадмієм 2a

iCd  (0,33 еВ). 

Різні енергії іонізації міжвузлового кадмію зумовлені його 

розміщенням в окто- або тетраедричному положенні у кристалі-

чній ґратці матеріалу.  
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7.2.3. Параметри локалізованих станів у плівках ZnS 

Шляхом аналізу ВАХ СОПЗ, використовуючи традиційний 

підхід та вирази, наведені в [1, 17], у плівках ZnS ми виявили 

пасткові рівні з глибиною залягання Еt  = 0,22 – 0,25 еB і 

концентрацією Nt = 5  10
14 

– 1,5  10
15

 см
–3

. Найдені ЛС можуть 

бути зумовлені наявністю міжвузлового атома цинку 2

iZn . ЛС, із 

енергіями залягання Еt = 0,24–0,25 еB, спостерігалися також у 

праці [212] методом термостимульованих струмів.  

Відповідно до рівняння Арреніуса з  – Т-залежностей ми 

визначили енергію активації провідності на лінійних ділянках. 

Встановлено, що вона становить: Еа1’ = 0,03 еВ; Еа2’ = 0,07–

0,08 eB, Еа3’ = 0,15 eB; Еа4’ = 0,23–0,24 eB; Еа5’ = 0,33 eB; 

Еа6’ = 0,46 eB; Еа7’ = 0,87 eB.  

Результати розрахунків параметрів ЛС у конденсатах ZnS, 

одержаних за різних фізико-технологічних умов, обчислені з 

використанням методу аналізу ВAХ СОПЗ та  – Т залежностей, 

зведені у таблиці 7.6. Також для порівняння наведені літературні 

дані, одержані іншими дослідниками. Як бачимо з таблиці, 

спостерігається певна кореляція між параметрами ЛС у плівках 

ZnS, які одержали ми та інші автори. Крім того, в ряді випадків 

відбувається збіг значень енергій залягання дефектів визначених 

із ВАХ ТОПЗ та  – Т залежностей.  

На жаль, ідентифікувати більшість знайдених ЛС не вдало-

ся, оскільки з літературних даних відсутні посилання на їх при-

роду. Лише рівні з енергією активації Еа = 0,15 eB та Еа = 0,22–

0,25 eB можна пов’язати з одно- ( 

iZn ) та двозарядженим ( 2

iZn ) 

міжвузловим атомом цинку. 
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Таблиця 7.6 – Параметри ЛС, обчислені шляхом аналізу ВAХ СОПЗ і 

 – Т-залежностей на омічній ділянці ВАХ, для плівок ZnS, одержаних 

у різних фізико-технологічних режимах конденсації  

Тs, К 

(Те =  

= 1173 К) 

Із ВAХ 

СОПЗ 
Із T  залежностей 

на омічній ділянці 

Et, 

еВ 

Nt, см
–3

 Eаx, еВ 

нагрівання охолодження літературні 

дані 

523 К 0,22 510
14

 – 0,03 0,029 [173] 

0,07 0,08 0,06 [174] 

590 К 0,25 1,510
15

 0,07 – 0,06 [174] 

0,24 – 0,24; 0,25 

[174, 212] 

0,33  0,31–0,33 

[212] 

0,87 – 0,81–1,29 

[213] 

673 К 0,23 810
14

 0,03 – 0,029 [173] 

0,23 – 0,24; 0,25 

[174, 212] 

0,15 – 0,14 [174] 

0,46 – – 

 

7.2.4. Параметри локалізованих станів у плівках СdS 

Методика одержання та результати дослідження структур-

них характеристик плівок сульфіду кадмію викладена нами у 

[214]. Для регулювання стехіометрії шарів у процесі їх нанесен-

ня додатково співвипаровувалася сірка за температури ТeS = 60–

200 
0
С. Як підкладки використовувалося покривне скло з прові-

дним підшаром ІТО. Як верхній струмознімальний контакт при 

створенні багатошарової структури застосовані шари In (пло-

щею 0,02 см
2
), одержані вакуумним випаровуванням. Цей мате-

ріал дозволяє реалізувати інжекцію носіїв струму у сульфід кад-

мію, що має n-тип провідності, під час прикладання напруги. 
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На рисунку 7.10 наведені темнові та світлові ВАХ багато-

шарових структур IТО/CdS/In, зняті за прямого та зворотного 

зміщення. Криві від плівок CdS із надлишком кадмію наведені 

на рис. 7.10 а, відповідно на рис. 7.10 б подані криві від шарів із 

надлишком сірки. Аналіз цих ВАХ свідчить, що матеріал плівок 

мав питомий опір, який становив 5  10
6
–10

7
 Ом  см. Із рисунка 

бачимо, що підвищений вміст сірки у плівці CdS приводить до 

збільшення фотопровідності матеріалу. За надлишку сірки про-

відність освітленого матеріалу збільшується майже на три по-

рядки (рис. 7.10 б), у той самий час, якщо при дефіциті сірки, – 

лише на один порядок. Встановлено також, що дефіцит кадмію 

знижує темнову провідність матеріалу на два порядки. 

 

 
Рисунок 7.10 – ВАХ у подвійному логарифмічному масштабі від 

багатошарових структур IТО/CdS/In (а, б) плівки CdS із надлишком 

кадмію (а), з надлишком сірки (б); 1,3 – «+» ІТО, 2, 4 – «+» In. Затем-

нені символи відповідають темновим струмам, відкриті – струмам під 

час освітлення зразків білим світлом 
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На темнових ВАХ від плівок СdS («+» ІТО) з надлишком та 

дефіцитом сірки в області високої напруженості поля спостері-

галося декілька майже лінійних ділянок із різним нахилом до осі 

напруги. Зазвичай, виділялися ділянки із залежністю струму від 

напруги вигляду: I – U, I – U
1,5–2

, I – U 
3–4

. У ряді випадків після 

суперлінійних ділянок спостерігалася квадратична залежність I 

від U. 

Особливості ВАХ, як вже вказувалося, добре розрізняються 

на залежностях  – lgU, що дозволяє виявити тонку структуру 

кривих струм – напруга. Кожна точка цього графіка визначає 

кут нахилу кривої струм – напруга у подвійному логарифмічно-

му масштабі до осі напруги. Залежності  – lgU були одержані 

нами шляхом обчислення похідної у кожній експериментальній 

точці ВАХ СОПЗ. Як уже зазначалося, математично задача зво-

дилася до побудови згладжувального кубічного сплайна, що ап-

роксимує експериментальні дані та його диференціювання у ву-

злах. Результати диференційного оброблення темнових і світло-

вих ВАХ наведені на рис. 7.11 а–з. 

Аналіз диференціального нахилу ВАХ (рис. 7.11 в, г) [214] 

дозволив виявити два варіанти у характері інжекції носіїв у ма-

теріал: у разі надлишку кадмію (CCd > CS) має місце біполярна 

рекомбінація носіїв у матеріалі як у темноті та при освітленні, 

вона забезпечує диференціальний нахил ВАХ  = 1,5. У випадку 

надлишку сірки (CCd < CS) основним механізмом зарядоперене-

сення у матеріалі є монополярна інжекція, саме вона забезпечує 

диференціальний нахил кривих струм – напруга  = 2. В усіх 

випадках на кривих мають місце стрибки струму, характерні для 

СОПЗ. Математичне оброблення відповідних кривих дозволило 

побудувати залежності ns – EF (а) та ns/EF – EF (рис. 7.12) і ви-

значити значення Et, Nt пасток, наявних у ЗЗ матеріалу. 

Ми встановили, що для плівок сульфіду кадмію з надлиш-

ком кадмію (CCd > CS) є характерною наявність ЛС із енергією  
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Рисунок 7.11 – Диференціальний нахил ВАХ: плівки з надлишком         

кадмію (а, в, д, ж),  із надлишком  сірки (б, г, е, з);   1,3 – «+» ІТО,       

2, 4 – «+» In. Затемнені символи відповідають темновим струмам (а–

г), відкриті (д–з) – струмам під час освітлення зразків білим світлом 
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Рисунок 7.12 – Типові диференціальні криві ns–EF (а) та ns/EF–EF 

(б), одержані у результаті обробклення ВАХ СОПЗ, що дозволили ви-

значити параметри пасток у матеріалі 

 

Et = (0,514  0,026) eВ, у той самий час як у матеріалі з надлиш-

ком сірки (CCd < CS) у ЗЗ наявні рівні з енергією залягання  

Et = (0,514  0,026) eВ та Et = (0,700  0,026) eВ. Концентрація 

дозаповнення носіями цих ЛС становила від 2  10
21

 м
3
 до 

5  10
22

 м
3
  залежно від полярності й умов освітлення зразків. 

Відповідно їх повна концентрація Nt є дещо вищою від 

цих значень. 

Таким чином, ми виявили залежність інжекційних парамет-

рів та характеру інжекції у структурах ITO/CdS/In на основі на-

ноструктурованих плівок CdS від їх стехіометрії. 
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ДОДАТОК А 

(довідковий) 

 

А.1. Числовий алгоритм розв'язання інтегрального 

 рівняння Фредгольма 1-го роду 

Рівняння Фредгольма 1-го роду можна записати 134 у ви-

гляді 

      ].,[,, dcxxfdssysxKAy

b

a

        (А.1) 

Із умови мінімуму функціонала випливає рівняння Тихонова 

136: 

 

b

a

btatFdssystRtyqty ,),()(),()]()([   (А.2) 

де 

b

a

dxsxKtxKtsRstR ),(),(),(),( ,  

 .)(),()( 
d

c

dxxftxKtF  

Тут крайові умови вибрані у вигляді .0)()(  byay 
 

Розглянемо числовий алгоритм розв’язання цієї задачі. При 

розв’язанні рівняння (А.2) був використаний один із найбільш 

ефективних методів – метод скінченних сум і різниць 134. 

Нехай )(xf  у правій частині рівняння задане у вигляді таб-

лиці на нерівномірній x-сітці вузлів: c = x1, x2, …, xl = d, а 

розв’язок y(s) шукається на іншій нерівномірній s-сітці вузлів 

a = s1, s2, …, sn = b, при цьому l ≠ n, а t-сітка збігається з  

s-сіткою. Підставивши значення R(t, s) і F(t) у рівняння (А.2), 

одержимо 
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  dxxftxKdssydxxtKtxKtyqty

b

a

d

c

d

c

)(ˆ),()(),(),()()(   







  , 

a  t  b.                                  (А.3) 

 

Розписавши інтеграли в (А.3) за формулою трапецій із 

змінним кроком та апроксимуючи похідну )(ty  скінченни-

ми різницями, одержимо дискретний аналог співвідношення 

(А.3): 
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Рівняння (А.4) являє собою систему алгебраїчних рівнянь 

відносно yj. Для того щоб ця система стала симетричною і пози-

тивно визначеною, помножимо k-й рядок на rk/s,  

де 
 

n

rrr
n

j

nj

s










1

2

1
2

 .      

 

У разі, якщо  h2 = h3 …= hn = h, то  = h  і 

 

0,5 при 1 або ,

1 при 2, 1.

k

s

k k n
r

k n


  


 


 

 

 

 

У результаті маємо систему лінійних алгебраїчних рівнянь 

із симетричною, позитивно визначеною матрицею  C+G: 
 

FyGC   )( ,   (A.5) 

 

де  
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інші Ckj = 0 (C – стрічкова тридіагональна матриця). Числова ап-

роксимація функції () має такий вигляд: 
 

  
 











l

i

n

j

ijiji fyzp
1

2

1

ˆ)(  .   (A.6) 

 

Чисельне розв’язання рівняння (A.1) здійснювалося у такий 

спосіб. Спочатку проводилося нормування вихідного співвід-

ношення, потім формувалася матриця системи (A.5). Оскільки 

матриця цієї системи є тридіагональною, для її розв’язання ви-
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користовувався метод Халецького 215, що дозволив заощадити 

машинну пам’ять і підвищити максимально можливий порядок 

системи. 

На першому етапі для ряду значень , що змінювалися за 

законом  = ln0 – h  (де 0 – початкове значення величини; h – 

крок), визначалася функція y (шляхом розв’язання системи 

(А.5)), а також нев’язка (i). При цьому перевірялася умова 

монотонності функції ():  
 

                                      )()( 1 ii  ,                                 (А.7) 

 

і фіксувалося мінімальне значення m, за якого умова (А.7) ви-

конувалася. Потім обчислювалося значення  =  (m). Після 

цього, знову змінюючи значення  за законом  = ln0 – h, об-

числювали значення *
 з умови 

 

 1,
min)(




mi
i


  .  (А.8) 

 

Нарешті, розв’язуючи систему лінійних алгебраїчних рів-

нянь (А.5) при  = *
, обчислювалася функція y(s). 
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