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ÂÈ�ÍÅ�ÎÂÑÊÀß Ê�ÈÑÒÀËËÈÇÀÖÈß ÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂ,ËÎÊÀËÈÇÎÂÀÍÍÛÕ ÍÀ �ËÓÁÎÊÈÕ ËÎÂÓØÊÀÕÂ ÄÂÓÌÅ�ÍÎÌ ÄÈÝËÅÊÒ�ÈÊÅÑ. Ñ. Øàéìååâ *, Â. À. �ðèöåíêîÈíñòèòóò �èçèêè ïîëóïðîâîäíèêîâ630090, Íîâîñèáèðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 8 èþëÿ 2010 ã.Ñ èñïîëüçîâàíèåì äâóìåðíîé ìîäåëè èçó÷àëîñü ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîíîâ, ëîêàëè-çîâàííûõ íà ãëóáîêèõ ëîâóøêàõ â äâóìåðíîì äèýëåêòðèêå. Ïðè êîíöåíòðàöèè ëîâóøåê, ñóùåñòâåííîïðåâûøàþùåé êîíöåíòðàöèþ ëîêàëèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâ, ïîñëåäíèå çà ñ÷åò êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿîáðàçóþò äâóìåðíóþ êâàçèïåðèîäè÷åñêóþ ãåêñàãîíàëüíóþ ðåøåòêó (âèãíåðîâñêîå ñòåêëî).Êóëîíîâñêîå îòòàëêèâàíèå ñâîáîäíûõ ýëåêòðî�íîâ ïðèâîäèò ê èõ ïðîñòðàíñòâåííîìó óïîðÿäî÷è�âàíèþ, âèãíåðîâñêîé êðèñòàëëèçàöèè. Âèãíåðîâñêàÿêðèñòàëëèçàöèÿ ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ íàáëþäàëàñüíà ïîâåðõíîñòè æèäêîãî ãåëèÿ [1℄. Â ðàáîòàõ [2�4℄áûëà âûñêàçàíà ãèïîòåçà î âîçìîæíîñòè âèãíåðîâ�ñêîé êðèñòàëëèçàöèè ýëåêòðîíîâ è äûðîê, ëîêàëè�çîâàííûõ â äèýëåêòðèêå ñ âûñîêîé êîíöåíòðàöèåéíåéòðàëüíûõ ëîâóøåê. Âèãíåðîâñêàÿ êðèñòàëëèçà�öèÿ ëîêàëèçîâàííûõ íîñèòåëåé, êàê ïðåäïîëàãàåò�ñÿ, îñóùåñòâëÿåòñÿ, êàê è â îðèãèíàëüíîé ìîäåëèÂèãíåðà, çà ñ÷åò êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ. Â ðà�áîòå [2℄ ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî äûðêè, ëîêàëèçîâàííûåâ íèòðèäå êðåìíèÿ, îáðàçóþò êâàäðàòíóþ êâàçèïå�ðèîäè÷åñêóþ ðåøåòêó.Ìîäåëüíûì äèýëåêòðèêîì äëÿ èññëåäîâàíèÿ ý���åêòà âèãíåðîâñêîé êðèñòàëëèçàöèè ýëåêòðîíîâ è(èëè) äûðîê, ëîêàëèçîâàííûõ íà ëîâóøêàõ, ÿâëÿåò�ñÿ àìîð�íûé íèòðèä êðåìíèÿ. Íèòðèä êðåìíèÿ îá�ëàäàåò ý��åêòîì ïàìÿòè, ñïîñîáíîñòüþ ëîêàëèçî�âàòü ýëåêòðîíû è äûðêè íà ëîâóøêàõ ñ ãèãàíòñêèìâðåìåíåì óäåðæàíèÿ â ëîêàëèçîâàííîì ñîñòîÿíèè,îêîëî 10 ëåò, ïðè T = 450 Ê [5℄. Ïðàêòè÷åñêèé èíòå�ðåñ ê èññëåäîâàíèÿì ëîêàëèçàöèè ýëåêòðîíîâ è äû�ðîê â àìîð�íîì íèòðèäå êðåìíèÿ ñâÿçàí ñ ðàçðà�áîòêîé òåðàáèòíîé �ëýø-ïàìÿòè íà íèòðèäå êðåì�íèÿ [6℄. Â ýòîì ñîåäèíåíèè èìåþòñÿ ãëóáîêèå (îêîëî1.5 ýÂ) ýëåêòðîííûå è äûðî÷íûå ëîâóøêè. Ñîãëàñ�íî äàííûì ïî ïåðåíîñó çàðÿäà â Si3N4 êîíöåíòðà�*E-mail: shaimeev�isp.ns
.ru

öèÿ íåéòðàëüíûõ ëîâóøåê â íåì ñîñòàâëÿåò âåëè�÷èíó Nt � (1019�1020) ñì�3 [7�11℄, â òî âðåìÿ êàêêîíöåíòðàöèÿ çàïîëíåííûõ ëîâóøåê � ñóùåñòâåííîìåíüøóþ âåëè÷èíó, nt � (2�6) � 1018 ñì�3 [12; 13℄.Â ðàáîòå [14℄ íàáëþäàëîñü ðàñòåêàíèå ýëåêòðîíîâ âíèòðèäå êðåìíèÿ â ñîáñòâåííîì ýëåêòðè÷åñêîì ïîëåçà ñ÷åò êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ.Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå (ìå�òîäàìè ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ) ý��åêòà âèãíå�ðîâñêîé êðèñòàëëèçàöèè ýëåêòðîíîâ â äèýëåêòðèêå ñãëóáîêèìè ëîâóøêàìè íà îñíîâå äâóìåðíîé ìîäåëè.�àññìàòðèâàåòñÿ ìîäåëü äâóìåðíîãî äèýëåêòðè�êà ñ ïîâåðõíîñòíîé êîíöåíòðàöèåé Ns íåéòðàëü�íûõ ñëó÷àéíî ðàçáðîñàííûõ ëîâóøåê. Òàêèì îáðà�çîì, àìîð�íàÿ íåóïîðÿäî÷åííàÿ ñòðóêòóðà ðåàëü�íîãî äèýëåêòðèêà ìîäåëèðîâàëàñü ïóòåì ñëó÷àéíîãîïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ëîâóøåê. Â òàêîìäèýëåêòðèêå ÷àñòü ëîâóøåê ñëó÷àéíî çàïîëíÿëàñüýëåêòðîíàìè ñ ïîâåðõíîñòíîé êîíöåíòðàöèåé ns. Çà�õâà÷åííûé ýëåêòðîí èìååò âîçìîæíîñòü ïîêèíóòüëîâóøêó ñ íåêîòîðîé âåðîÿòíîñòüþ P çà ñ÷åò òåðìè�÷åñêîé èîíèçàöèè. Êàæäûé ñâîáîäíûé i-é ýëåêòðîíïåðåìåùàåòñÿ ïî ïëîñêîñòè ñ äðåé�îâîé ñêîðîñòüþVi = �Fi, îáóñëîâëåííîé âåëè÷èíîé è íàïðàâëåíèåìýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ Fi, ñîçäàííîãî äðóãèìè ýëåê�òðîíàìè êàê ñâîáîäíûìè, òàê è ñâÿçàííûìè (� � ïî�äâèæíîñòü ýëåêòðîíà). Åñëè ýëåêòðîí ïðîõîäèò ìè�ìî íåéòðàëüíîé ëîâóøêè íà ðàññòîÿíèè ìåíåå íåêî�òîðîãî ls, òî îí çàõâàòûâàåòñÿ â ëîâóøêó.Ïîñêîëüêó ïðè ÷èñëåííîì ìîäåëèðîâàíèè ìîæíîèñïîëüçîâàòü òîëüêî êîíå÷íîå êîëè÷åñòâî ëîâóøåê,550



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 3, 2011 Âèãíåðîâñêàÿ êðèñòàëëèçàöèÿ ýëåêòðîíîâ : : :âàæíûì ïóíêòîì ìîäåëèðîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ âûáîðãðàíè÷íûõ óñëîâèé. Ïðè ðåøåíèè ïîñòàâëåííîé çà�äà÷è ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî èññëåäóåìàÿ ñèñòåìà èìå�åò �îðìó êâàäðàòà ñî ñòîðîíîé L, à äëÿ èñêëþ÷å�íèÿ èñêàæåíèé çíà÷åíèé ýëåêòðè÷åñêèõ ïîëåé âáëè�çè ãðàíèö êâàäðàòà ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ çàöèêëèâà�ëèñü, ò. å. ñ �îðìàëüíîé òî÷êè çðåíèÿ ðàñ÷åòû ïðî�âîäèëèñü íà áåñêîíå÷íîé ïëîñêîñòè ñ ìíîæåñòâîìèäåíòè÷íûõ êâàäðàòîâ.Íà âûáðàííûé êâàäðàò ñëó÷àéíûì îáðàçîì ðàç�ìåùàëèñü ëîâóøêè ñî ñëîåâîé êîíöåíòðàöèåé Ns.Äàëåå íà ýòîò æå êâàäðàò ðàçìåùàëèñü n ýëåêòðî�íîâ. Ïðîâîäèëñÿ ðàñ÷åò âåëè÷èíû ýëåêòðè÷åñêîãîïîëÿ â òî÷êàõ ðàçìåùåíèÿ ýëåêòðîíîâ. Âûðàæåíèåäëÿ ïîëÿ â ìåñòå ðàñïîëîæåíèÿ i-ãî ýëåêòðîíà èìååòâèäFi = neXj 6=i e(ri � rj)[(xi � xj)2 + (yi � yj)3℄3=2 + Fl + Fk; (1)ãäå ïåðâûé ÷ëåí îïðåäåëÿåò ïîëå, ñîçäàâàåìîå âñå�ìè ýëåêòðîíàìè â öåíòðàëüíîì êâàäðàòå, ri, rj �ðàäèóñ-âåêòîðû, xi, xj , yi, yj � çíà÷åíèÿ êîîðäèíàòïî îñÿì îðäèíàò è àáñöèññ äëÿ i-ãî è j-ãî ýëåêòðîíîâ(îòñ÷åò êîîðäèíàò âåäåòñÿ îò öåíòðà êâàäðàòà), Fl,Fk � ïîëÿ, ñîçäàâàåìûå ïîãðàíè÷íûìè êâàäðàòàìèïî îñÿì îðäèíàò è àáñöèññ, l, k � ñîîòâåòñòâóþùèååäèíè÷íûå âåêòîðû:Fl = neXj=1 e(ri � rj) + (L� 2xj)l[(xi � L+ xj)2 + (yi � yj)3℄3=2 ++ neXj=1 e(ri � rj) + (L+ 2xj)l[(xi + L+ xj)2 + (yi � yj)3℄3=2 ; (2)Fk = neXj=1 e(ri � rj) + (L� 2yj)k[(xi � xj)2 + (yi � L+ yj)3℄3=2 ++ neXj=1 e(ri � rj) + (L+ 2yj)k[(xi � xj)2 + (yi + L+ yj)3℄3=2 : (3)Äàëåå âûïîëíÿëèñü ñëåäóþùèå ïðîöåäóðû:1) äëÿ êàæäîãî ýëåêòðîíà ðàññ÷èòûâàëîñü ïîëåïî �îðìóëå (1);2) äëÿ êàæäîãî ýëåêòðîíà ðàññ÷èòûâàëàñü äðåé��îâàÿ ñêîðîñòü, ðàâíàÿ Vi = �Fi;3) äëÿ êàæäîãî ýëåêòðîíà ðàññ÷èòûâàëîñü ýëå�ìåíòàðíîå ïåðåìåùåíèå, ðàâíîå �h = Vi�t; âåëè�÷èíà�t âûáèðàëàñü òàêîé, ÷òîáû âûïîëíÿëîñü óñëî�âèå j�hj � ls=2 ïðè ìàêñèìàëüíîì Fi;4) ïåðåñ÷èòûâàëèñü íîâûå çíà÷åíèÿ êîîðäè�íàò äëÿ ýëåêòðîíîâ è âû÷èñëÿëîñü ðàññòîÿíèå

äî áëèæàéøåé ëîâóøêè. Åñëè îêàçûâàëîñü, ÷òî((xi � xg)2 + (yi � yg)2)1=2 < ls, òî i-é ýëåêòðîí ñ÷è�òàëñÿ çàõâà÷åííûì, à g-ÿ ëîâóøêà � çàðÿæåííîé.Âñå ïðîöåäóðû ïîâòîðÿëèñü, ïîêà âñå ýëåêòðî�íû íå îêàçûâàëèñü çàõâà÷åííûìè è, êàê ñëåäñòâèå,ns = n ëîâóøåê îêàçûâàëèñü çàðÿæåííûìè. Ïîñëåîêîí÷àíèÿ ïðîöåäóðû çàðÿäêè ëîâóøåê ïðîâîäèëñÿïîäñ÷åò êîëè÷åñòâà çàðÿæåííûõ ëîâóøåê ns(r) â çà�âèñèìîñòè îò ðàññòîÿíèÿ r ìåæäó êàæäîé ïàðîé ëî�âóøåê.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïðèâåäåíû íà ðèñóíêå (ïà�ðàìåòðû P è � ñ÷èòàëèñü áåçðàçìåðíûìè è ïðèíè�ìàëèñü ðàâíûì ñîîòâåòñòâåííî 0.01 è 1). Èç ïîëó�÷åííûõ äàííûõ ñëåäóåò, ÷òî êîãäà êîíöåíòðàöèÿ ëî�âóøåê Ns ñðàâíèìà ñ êîíöåíòðàöèåé âáðîøåííûõýëåêòðîíîâ è çàõâà÷åííûõ íà ëîâóøêàõ ns, òî çàâè�ñèìîñòü ns(r) íå èìååò êàêèõ-ëèáî îñîáåííîñòåé èñîîòâåòñòâóåò ñëó÷àéíîìó ðàñïðåäåëåíèþ ëîâóøåê(ñì. ðèñ. à, ïðè ns=Ns = 0:5). Ïðè ñîîòíîøåíèèns=Ns = 0:01 õîðîøî ïðîñìàòðèâàåòñÿ îïðåäåëåííàÿñòðóêòóðà, ïðè÷åì ìàêñèìóìû çàâèñèìîñòè ns(r)ðàñïîëîæåíû âáëèçè ðàññòîÿíèé ìåæäó çàðÿæåííû�ìè ëîâóøêàìè, õàðàêòåðíûõ äëÿ òðåõêðàòíîé êîîð�äèíèðîâàííîé ñåòêè (ñì. ðèñ. á ). Ïðè äàëüíåéøåìóìåíüøåíèè îòíîøåíèÿ ns=Ns = 0:001 ïèêè ñóæà�þòñÿ, à ñòðóêòóðà ïðîðèñîâûâàåòñÿ áîëåå îò÷åòëèâî(ðèñ. â). Òàêèì îáðàçîì, â ïëîñêîñòè, ñëó÷àéíî çà�ïîëíåííîé íåéòðàëüíûìè ëîâóøêàìè, çàðÿæåííûåëîâóøêè îáðàçóþò äâóìåðíûé êðèñòàëë (òî÷íåå ãî�âîðÿ, ñòåêëî) ñ ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêîé. Â êà÷åñòâåêðèòåðèÿ ñóùåñòâîâàíèÿ ñòåêëà ìîæíî ïðèíÿòü ñëå�äóþùåå óñëîâèå: ïîëóøèðèíà ïèêà �r1 ïåðâîé êîîð�äèíàöèîííîé îêðóæíîñòè ìåíüøå ïîëîâèíû ðàññòî�ÿíèÿ r2 � r1 ìåæäó ïåðâîé è âòîðîé ñ�åðàìè, ò. å.�r1 < r2 � r1: (4)Òàêèì îáðàçîì, ïîêàçàíî, ÷òî ïðè îïðåäåëåííîìñîîòíîøåíèè ns=Ns â ïëîñêîñòè, çàïîëíåííîé íåé�òðàëüíûìè ëîâóøêàìè, ðàñïðåäåëåííûìè ñëó÷àé�íûì îáðàçîì, ìîæåò �îðìèðîâàòüñÿ óïîðÿäî÷åííàÿãåêñàãîíàëüíàÿ ðåøåòêà èç çàðÿæåííûõ ëîâóøåê.�àíåå àíàëîãè÷íûå ðåçóëüòàòû áûëè ïîëó÷åíû äëÿäâóìåðíîãî ãàçà ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ [1℄.Åñòåñòâåííî âñòàåò âîïðîñ î ïðèìåíèìîñòèèçëîæåííîé âûøå ìîäåëè ê ðåàëüíûì ñèñòåìàì,â ÷àñòíîñòè, êàê ñêàæåòñÿ ý��åêò êâàíòîâàíèÿýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íà íåéòðàëüíûõ ëîâóøêàõ.Êàê èçâåñòíî [3℄, îáúåìíàÿ êîíöåíòðàöèÿ íåéòðàëü�íûõ ëîâóøåê íå ïðåâûøàåò âåëè÷èíó 1021 ñì�3.Ñëåäîâàòåëüíî, ñëîåâàÿ êîíöåíòðàöèÿ íå ïðåâû�øàåò âåëè÷èíó 1014 ñì�2. Êàê ïîêàçàíî â äàííîéðàáîòå, ý��åêò êðèñòàëëèçàöèè âîçíèêàåò ïðè551
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�àäèàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå çàïîëíåííûõ ëîâóøåê (ñëåâà) ïðè ðàçëè÷íûõ ñîîòíîøåíèÿõ ns=Ns: a � ns=Ns = 0:5, á �ns=Ns = 0:01, â � ns=Ns = 0:001. Øòðèõîâûå ëèíèè � àïïðîêñèìàöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ñ ïîìîùüþ �óíêöèè �àóññà.Ñïðàâà ïðèâåäåíû ðàñ÷åòíûå êàðòèíêè ðàñïðåäåëåíèÿ ñâîáîäíûõ (Æ) è çàïîëíåííûõ (�) ëîâóøåê. Çíà÷êàìè 4 è �ïîêàçàíû ïîëîæåíèÿ 1, 2 è 3 êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð äëÿ òðåóãîëüíîé è êâàäðàòíîé ðåøåòîê552
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