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Температурна залежність а щ визначається хімічним потенціалом одновимірного 
електронного газу:

де п -  N IL  -  кількість електронів на одиниці довжини дроту.
Зауважимо, що отримані температурні залежності статичної електропровідності вздовж 

напівпровідникового квантового дроту при розсіянні з поворотом спіну електрона внаслідок 
одномірних гауссівських флуктуацій спін-орбітальної взаємодії суттєво відрізняються від 
випадку розсіяння без зміни орієнтації спіну, зумовленого випадковим полем гауссівських 
флуктуацій товщини [6] дроту.
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The expressions for a relaxion time, an electron mobility and static electroconductivity along a 
semiconductor quantum wire conditioned by one-dimensional Gaussian fluctuations o f spin-orbital 
interaction wire electrons are obtained. For nondegenerate statistics o f carriers at low temperatures 
statistics o f carriers at low temperatures (T) the electron mobility un <xT 1/2.

Key words: quantum semiconductor wire, one-dimensional Gaussian fluctuations, electron 
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ВАРІАЦІЙНИЙ ПІДХІД ДО РОЗГЛЯДУ ЯВИЩ ПЕРЕНОСУ 
В НАПІВПРОВІДНИКАХ НА ОСНОВІ КІНЕТИЧНОГО РІВНЯННЯ БОЛЬЦМАНА (І)

Розглянуто загальний підхід до опису нерівноважних процесів у  напівпровідниках. 
Зроблено аналіз варіаційного підходу до розгляду явищ переносу на основі кінетичного рівняння 
Больцмана Наведено матричні елементи оператора зіткнень для різних механізмів
розсіювання. _ ^

Ключові слова: явища переносу, кінетичне рівняння Больцмана, варіаційний метод,
рухливість носіїв.
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Вступ. Явища переносу в напівпровідниках виникають при дії на систему зовнішніх 
чинників — температури, електричного та магнітного полів, радіаційного опромінення, світла 
ницо. Ці процеси прийнято називати нерівноважними. Найзагальніший підхід до їх опису 
Пя іугться на використанні так званої матриці густини [1]. Проте його рідко можна peaniavRa™ 
шіи конкретних систем навіть при малих відхиленнях їх від рівноважного стану. Тому на 
нряктиці використовують або феноменологічний підхід, що базується на теорії Онзагера [2], 
и(ю мікроскопічний підхід, що має назву кінетичного, в якому нерівноважну систему 
характеризують я-частинковими функціями розподілу, які мають зміст імовірності того, що 
окремі л-частинки багаточастинкової системи набувають певних значень фізичних величин. 
Дн* цих функцій розподілу запропоновано ланцюжок нескінченої кількості взаємопов’язаних 
ріиммнь [1]. У цьому підході чим детальнішим є опис системи, тим вищою буде розмірність 
иисгеми рівнянь, і, відповідно, тим складнішим буде знаходження розв’язку поставленої задачі. 
( тосовно класичних явищ переносу, то в багатьох випадках достатньо обмежитися лише 
одночастинковою функцією розподілу, рівняння для якої відоме як рівняння Больцмана [1].

О М. Возняк, Л.І. Никируй, О.І. Ільків. Варіаційний підхід до розгляду явищ переносу в напівпровідниках ...

Кінетичне рівняння Больцмана та його узагальнення
Кінетичне рівняння Больцмана може бути застосоване для опису руху електронів у 

кристалі, якщо він квазікласичний, тобто якщо всі зміни в системі та всі потенціали повільно 
■мінюються на відстанях, що мають порядок величини міжатомних. Але оскільки стан 
олектрона в кристалі визначається квазіхвильовим вектором, то й нерівноважна функція 
|м»ніоділу залежатиме не від швидкостей, а від квазіхвильового вектора і, крім того, від 
координат і часу f ( r , k , t ).

Для процесів, що встановилися й відбуваються під впливом стаціонарних полів, зміни
З / '  . ,—  компенсуються процесами зіткнень, не пов язаними

V ot )пт
функції розподілу під їх впливом

І іоонішніми полями ( сf
ді ' зіткн

, тобто:

v dt
df
Я/

/n o t  V J лткн
О)

■it
df_

■ d t . 
df

= ( v . V / ) - l f £  + l [ v . / / ] |V 4/ ,

j ,/ ( * ') - / ( * ) } •

И' (a , A:') -  імовірність того, що електрон перейде зі стану к у  стан к за одиницю часу, v

ні иидкість носія, Е і Н  — електрична й магнітна складові напруженості електромагнітного 
ноли, Arf  і Akf  — градієнти функції розподілу в просторі координат і квазіхвильового вектора.

Класичні кінетичні явища відносяться до так званих слабонерівноважних процесів, для 
я к и х  нерівноважну функцію розподілу подають у вигляді [3]:

/ = Л ( Ц - § Ф ( * ) ,  (2)

по / 0 ( £ ) -  функція розподілу рівноважної системи, 

j -  нерівноважний додаток до рівноважної функції,

и — -• введено для зручності. 
оЕ

Годі лінеаризоване рівняння Больцмана для функції ф(/П набуває вигляду:
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(3 )

Розв’язок навіть такого лінеаризованого рівняння викликає значні математичні труднощі. 
У так званому наближенні часу релаксації внесок, що описує зіткнення, записують так:

£  / " / о ,
ч ^  у  зіткм ^

У цьому наближенні розглядається більшість кінетичних явищ у твердих тілах [3].

(4)

Елементи варіаційного методу аналізу кінетичних явищ і матричні елементи 
оператора зіткнень

При непружному розсіюванні носіїв, як у вузькощілинних напівпровідниках зі складним 
законом дисперсії, наближення часу релаксації стає некоректним. Тому використовують інші 
наближені методи розв’язку рівняння Больцмана. Серед них у теорії напівпровідників великого 
поширення набув варіаційний метод [4, 5]. Зважаючи на екстремальні властивості розв’язків 
лінеаризованого рівняння Больцмана, для їх знаходження можна застосувати звичайний
варіаційний підхід. Для цього функцію ф (£) вибирають у вигляді лінійної комбінації відомих
функцій, які є степеневими функціями від енергії, а коефіцієнти при них слугують 
підгоночними параметрами. Останні вибирають так, щоб мінімізувати відповідний функціонал
[4].

Для спрощення введемо позначення:

£ф ( * > ^ М * > > . ( £ ) ( і - Л ( £ ))[ф ( * ) - ф (* )]<*■ <5>

Тоді лінеаризоване рівняння Больцмана (3) можна переписати так:
Іф (£) = Х . (7)

У загальному випадку система може складатися з кількох сортів частинок, тоді рівняння 
(7) трансформується в систему лінійних кінетичних рівнянь, яку формально можна записати в 
такому вигляді:

t L, M k )  = X„  (8)
і-1

а під операторами LH розуміють лінійну комбінаціїо операторів /. , , які відповідають різним 
механізмам розсіювання, а індекс v вказує на тип механізму розсіювання носіїв. Тоді:

* ' Ч і ( ( е^ - ¥ у Ф + ^ ' " ] ’ ‘ф ( 4
( 10)

Використовуючи варіаційну процедуру, пробні функції записують у вигляді ряду за 
степенями (Е -  EF ), тобто:

Д-1 я=0
де cf  — коефіцієнти розкладу, що слугують варіаційними параметрами.

Варіаційна процедура полягає в тому, що кінетичні рівняння (8) можна одержати з умови 
стаціонарності деякого функціонала, який за відсутності магнітного поля має вигляд:
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ґ [ф ]= (ф ;і „ф , ) - ( | | . ,
F - Р

eE-VS,------ —VT
т ф (12)

де ЇФ'(р)ЇФ(p)<tp .
\  У ' )  J  '  v -  /  -

При представленні функцій Ф, (£) у вигляді ряду за степенями (11) з умови
. , . dF

екстремальності функціонала — j  = 0 одержують систему звичайних алгебраїчних рівнянь для
д с ,п

коефіцієнтів розкладу:
k З де

с р = ЬР,jn ’

/1C

ь‘.  =  -

S I Z K )
j-1 № "-о

М "  =(рЛ £ - Е ' ) ' - і , р, ( е - е, г ), 

- Ж

( 13)

'■ < *> £
Е - Р

e E - V ^ - ^ - ^ V T

Для складних законів дисперсії носіїв струму та при врахуванні непружних механізмів 
роїсіювання розрахунок матричних елементів (zff) , що входять у вирази для кінетичних' * ■ непруж
коефіцієнтів, викликає нездоланні труднощі. Спрощення можна досягнути лише тоді, коли 
носії струму є виродженими, оскільки при цьому нерівноважна функція розподілу / ( £ )
відрізняється від рівноважної лише у вузькому інтервалі енергій поблизу енергії Фермі, що 
суттєво спрощує розрахунок інтегралів. Проте навіть у такому випадку розрахунок матричних 
•лементів ще супроводжується значними математичними труднощами.

Виявляється, що провідність, а також інші кінетичні коефіцієнти з достатньою точністю 
можна знайти, якщо в розкладі (11) обмежитися членами з я = 0;1. У цьому випадку система 
ріннянь (13) містить лише два рівняння. Ще більшого спрощення можна досягнути, якщо 
обмежитися розглядом лише рухливості носіїв, оскільки в цьому випадку достатньо врахувати 
м розкладі (11) лише доданок з п = 0 . Тоді:

Ф(£) = С0*> (14)
к для рухливості вдається одержати достатньо простий вираз. Для носіїв, енергетичний спектр 
я к и х  описується законом Кейна, він записується так:

епкТ
м = — (15)

де п -  концентрація носіїв струму,
-  матричні елементи оператора розсіювання носіїв.

При одночасній дії декількох механізмів розсіювання матричні елементи додаються 
і як само, як і обернені часи релаксації, тому їх можна записати так:

Аю = 2 ] А» » (16)
і

де / нумерує механізми розсіювання.
В аналітичній формі вирази для матричних елементів подані в монографії [5], і при 

домішковому розсіюванні вони мають такий вигляд:
(А ) ?  = -2 e^N \\dpdpcp, (|р -  р Щ г  - є ) є к+і [рр - р р) [ р 0 - р 0) / о{є).  (17а)

* УТ Р/(#) = {Аі£іі +ХІ8±+у2} > 8 ~  Р ~Р,  v2 =h2a2, a - стала ґратки.
Для розсіювання на акустичних фононах:

, т 4nrn(kj)k t
{ L X

(17b)
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Для розсіювання на оптичних фононах.______

M Z  - (17С)

При сильному виродженні та законі дисперсії Кейна їх можна записати у вигляді:
гі пкТт (Ef ) (18)
lqo ’

де m’(EF) -  ефективна маса носіїв на рівні Фермі, т, -  час релаксації і-го пружного

механізму розсіювання. . „ „„„
Таку саму форму запису для матричних елементів можна зберегти и для

непружних механізмів розсіювання, проте час релаксації виявляється складною 
функцією температури та концентрації. Тоді вираз для рухливості набуває відомої
форми [3]:

еі п0)
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де г = т~х — сумарний час релаксації.
V <

Ш. Розрахунок рухливості носіїв
При розрахунках рухливості носіїв зручно використовувати не формулу (17), а іншу, що 

має вигляд [6]:
fi = A{EF,n,T)^B;'Frl , (20)

де A(EF,n,T) = —  [ш* ( ) У  і має розмірність рухливості,
Є К Т

£  і F -  безрозмірні величини, що пов’язані з часом релаксації носіїв г ,, 
с - статична діелектрична проникливість напівпровідника,

кР =(Зл2п)^ .
Відповідні вирази для величин Bi iFi, що відповідають г-му механізму розсіювання,

подані в [6].
При домішковому розсіюванні:

R . ^ E l
' Zo К т

F, +і)-й(й -О'1 -« [! + (& -1)"- K ' b f c  +1) + 

Л е ( і - 4 £ ' 1 -  to f e  + 1) -  K '  ( & - ! ) ' ' )l.

де 4o - (2 ^ fAd)> ^ ‘

Для акустичних фононів:

лр

F = \ - \ . 2 L  + 0.36+ -
8 V Vi

L\

(2 la)

(2 lb)

Є
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по |> густина, E -  константа деформаційного потенціалу, Уц і va -  повздовжня та поперечна
компоненти швидкості звуку в кристалі. 

Дня оптичних фононів:

Для вакансій:

F0 = \ - 2 L  + - L 2. 
0 2

В.=
2 еки

3*ZokJ  '
Fe =  1п(1 +  #0) - # 0( 4  +  1Г 1.

(21с)

(2 Id)

Висновки
1. Зазначено, що використання наближення часу релаксації до опису явищ переносу в 

нюиимровідниках із непружними механізмами розсіювання є некоректним.
2. Показано, що для вузькощілинних напівпровідників із складними законами дисперсії 

и< щільно застосовувати варіаційні підходи.
3. Подано матричні елементи оператора зіткнень для розрахунку рухливості вироджених 

мянійііровідників.
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General approach is considered to description of nonequilibrium processes in semiconductors.
I he analysis o f variation approach is done to consideration o f the phenomena o f transfer on the basis 
at ill* kinetic equalization Bolzman. The matrix elements o f operator o f collisions are resulted for 
illfh'reni mechanisms o f dispersion.

Key words: phenomena o f transfer, kinetic equalization Bolzman, variation method, mobility o f 
мат milters.
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СТРУКТУРНА ДІАГНОСТИКА ПРИПОВЕРХНЕВИХ ШАРІВ ІОННО- 
IІМПЛАНТОВАНИХ МОНОКРИСТАЛІВ ТА ПЛІВОК ЗІ СТРУКТУРОЮ ГРАНАТУ

Проведено порівняльний аналіз можливостей визначення параметрів порушеного шару 
т і їм нові різних теоретичних підходів (кінематичної, динамічної та статистичної динамічної 
теорій розсіяння рентгенівських променів), а також встановлено критерії їх використання. 
РЛ* попалена методика обчислення профілів деформації та оцінки ступеня однозначності 'їх 
ви танення.

Ключові слова: ферит-гранатові плівки, профілі деформації, розсіювання рентгенівських 
м/чічемів, кінематична та динамічна теорії.

Вступ. Властивості функціональних мікроелектронних пристроїв у значній мірі 
•нінячпються тензором напруг, наведених у приповерхневому шарі монокристала чи плівки 
•і|*н югупанні, дифузійному насиченні, іонній імплантації або термообробці, тому дослідження 
нінкЧ'орового розподілу структурних характеристик у вказаному шарі є однією з важливих 
щміЛлсм фізики твердого тіла.
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