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ანოტაცია

სამაგისტრო ნაშრომში განხილულია სპინელის სტრუქტურის (AB2O4) ნახევარგამ-

ტარი ნივთრიერება ZnGa2O4 (თუთიის გალატი). თუთიის გალატს საკმაოდფართო,და-

ახლოებით 5eV-ის, აკრძალული ზონა გააჩნია და მაღალი ქიმიური სტაბილურობისა და

გამორჩეულიოპტიკურითვისებების გამო ძალიან პერსპექტიულიმასალააოპტოელექტრო-

ნიკაში, მაღალი სიმძლავრის დანადგარებში და სხვ. ჩვენ თეორიულად შევისწავლეთ

ელექტრული და ხვრელური გამტარობის მართვის შესაძლებლობები და დავადგინეთ

ელ. გამტარობაზე პასუხისმეგებელი დეფექტი სხვადასხვა ზონებში.

ელექტრულიგამტარობის მართვის შესაძლებლობების შესასწავლადგამოვიყენეთკრო-

გერის კვაზი-ქიმურირეაქციების მეთოდი,რომელიცსაშუალებას გვაძლევს განვსაზღვროთ

მუხტის მატარებლებისა და გამტარობაზე პასუხისმგებელი დეფექტების კონცენტრაცი-

ები, როგორც გარემომცველი ატმოსფეროს ტემპერატურისა და წნევის ფუნქცია, რაც სა-

შუალებას გვაძლევს ვიპოვოთ ამ თერმოდინამიკური სიდიდეების ოპტიმალური პარა-

მეტრები.

ამ მეთოდის თანახმად მუხტის მატარებლების და დეფექტების გაჩენის, მათი ურთი-

ერთქმედებისრეაქციები წარმოდგინდება ქიმიურირეაქციების სახითდა მოქმედმასათა

კანონის საშუალებით ხდება წონასწორული კონცენტრაციების განსაზღვარა. წარმოდგე-

ნილნაშრომში შესწავლილიაროგორცთუთიის გალატის მოცულობითი ნიმუშები, ასევე

კვანტური ფენები.

Abstract

In the presented work we investigate the possibilities of controlling conductivity type in spinel

zinc gallate, ZnGa2O4. ZnGa2O4 is the ternary ultra-wide bandgap oxide semi conductor with

the largest bandgap ( 5eV), making this material very promising for imple mentations in deep

UV optoelectronics and ultra-high power electronics.

In order to investigate the possibilities of controlling conductivity,which is the concen tration

of charge carriers, we performed the thermodynamic analyses of concentration equilibrium of

charge carriers and point defects. The thermodynamic equilibrium in the ZnGa2O4 (crystal) -

O2 (gas) systemwas modeled by the Kroger method of quasi-chemical equations. In this method,

the creation of dominant defects and charge carriers are written as chemical reactions. The

corresponding mass action laws, together with the electro-neutrality condition and impurity

mass balance equation, give a system of equations for the concentrations of the main charged

species (acceptor and donor defects, electrons and holes), as well as concentrations of vacant

sites and anti-site defects, existing in the crystal.

Alongside bulk crystal case, we also investigated thin films case, in which quantum effects

are important. We corrected the activation energies in the defect concentration equations and

performed the same calculations.
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1 შესავალი

1.1 აქტუალობა

ფართოზონიანი ნახევარგამტარი ოქსიდები დიდ ინტერესს იწვევს[1, 2] მათი ქიმიური სტა-

ბილურობით, ელექტრული გამტარობის მართვის შესაძლებლობებითდადიდი მონოკრის-

ტალის გაზრდის შესაძლებლობებით დაბალ ფასად. ერთ-ერთი ასეთი ოქსიდი არის Ga2O3

( 4.6-4.9 eV აკრძალული ზონით). გალიუმის ოქსიდი შესწავლილი იქნა სხვადასხვა ოქსი-

დებთან, ერთ-ერთი ოქრისიდია ZnO (Ga2O3 : ZnO) Zhao et al. [3], ეს ორი ოქსიდი ქმნის

სპინელის სტრუქტურის კრისტალსთუთიის გალატსZnGa2O4და აქვს გალიუმისოქსიდზე

ოდნავ დიდი, 5eV , აკრძალული ზონა. ამ ნივთიერების ტექნოლოგიური გამოყენება შეიძ-

ლება ფოტონიკაში: ფოტოდეტექტორებში, ფოტოტრანზისტორებში, გაზის სენსორებში და

სხვა. ამ შესაძლებლობისთის საჭიროა გამოვიკვლიოთ მისი ელექტრული გამტარობის მარ-

თვის შესაძლებლობები.

1.2 თუთიის გალატის (ZnGa2O4) სტრუქტურა

თუთიის გალატი (ZnGa2O4) არის ორი ოქსიდის ZnO-ის და Ga2O3-ის ნაერთი, რომელიც

კრისტალირდება კუბურ სპინელის სტრუქტურაში (Fd3m, a = b = c, α = β = γ), რომლის

ზოგადი ქიმიური ფორმულა არის AB2O4, სადაც A ელემენტი არის II ჯგუფის მეტალი და

B ელემენტი არის III ჯგუფის მეტალი.Ga3+ იონები იკავებენ მესრის ოქტაჰედრულუბნებს

(Oh), ხოლო Zn2+ იონები - ტეტრაჰედრულუბნებს (Td), როგორც ეს სურათ 1-ზეა ნაჩვენები.

სურ. 1: ZnGa2O4-ის კრისტალური სტრუქტურა Wang et al. [4]

ZnGaO-ს აქვს დაახლოებით 5eV ენერგიის ზომის აკრძალული ზონა Omata et al. [5].

ნორმალურ მდგომარეობაში სისტემა წარმოადგენს მჭიდროდ შეკრულ ოქტეტს და არის
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ინსულატორი Paudel et al. [6]. კათიონების განაწილება Td და Oh უბნებში დამოკიდებულია

რამდენიმე ფაქტორზე, მინარევებზე [7, 8] და მომზადების მეთოდებზე [9, 10]. კათიონების

მოუწესრიგებელმა განაწილებამ შეიძლება გამოიწვიოს დამატებითი დამატებითი თვით-

დოპირების გზების გაჩენაShi et al. [11]. სპინელებში ხშირია ანტისტრუქტურულიდეფექტე-

ბისგან გამოწვულიინვერტულიკათიონურიგანაწილება, რაცზრდის გამტარობასZakutayev

et al. [12].
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2 დეფექტების თერმოდინამიკა

2.1 დეფექტების ტიპები კრისტალში

დეფექტების არსებობა შესაძლებელია ყველა მესერში ნებისმიერ ტემპერატურაზე და ისინი

გავლენას ახდენენ ქიმიურ და ფიზიკურ თვისებებზე. დეფექტები შეიძლება იყოს წერტი-

ლოვანი, წრფივი ან უფრო მაღალი განზომილების. ამ ნაშრომის ფარგლებში განვიხილავთ

მხოლოდ წერტილოვან დეფექტებს.

მესერში გამოყოფენ 6 ძირითად წერტილოვან დეფქტს:

1. ფონონები

2. ექსიტონები

3. ელექტრონები და ხვრელები

4. ვაკანსიები და კვანძთაშორისი ატომები

5. მინარეული ატომები მესრის კვანძებში ან კვანძთაშორის ადგილებში

6. ანტისტრუქტურული დეფექტები W. Shockley and Seitz [13]

2.2 კროგერისა და ვინკის აღნიშვნები (Kröger-Vink)

კროგერმადა ვინკმა (F.A.Kröger, H.J.Vink) კონვენციურადჩამოაყალიბეს მესერში წერტილო-

ვანი დეფექტების აღწერის აღნიშვნები.

აღნიშვნის ზოგადი ფორმულა არის:

MC
S (2.2.1)

• M აღნიშნავს დეფექტის ტიპს, რაც შეიძლება იყოს:

– ატომის ქიმიური სიმბოლო

– ან V, ვაკანსია

• S აღნიშვნავს დეფექტის მდებარეობას

– ატომის ქიმიური სიმბოლო, თუ ატომის მესრის კვანძს იკავებს

– ან i, თუ კვანძთაშორის ადგილს იკავებს

• C აღნიშვნავს ეფექტურ მუხტს - ′, •,×, შესაბამისად, უარყოფითი, დადებითი ან ნეიტ-

რალური ეფექტური მუხტისთვის
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ეფექტური მუხტი განიმარტება, როგორც საიტზე არსებულმუხტს გამოკლებულიის მუხტი,

რომელიც ექნებოდა ამ საიტს იდეალური კრისტალის შემთხვევაში.

ელექტრონსა და ელექტრონის ხვრელს აქვთ თავიანთი აღნიშვნები, შესაბამისად - e და h

Kröger and Vink [14].

2.3 დეფექტების წონასწორობა

დეფექტების წარმოქმნის რეაქციების ურთიერთქმედების ჩაწერის შემდეგ საჭიროა წონას-

წორობის პირობების ფორმულირება დეფექტების კონცენტრაციებისთვის და კომპონენტე-

ბის პარციალური წნევებისთვის. დეფექტების წონასწორობა აღიწერება მოქმედ მასათა კა-

ნონით.

ჩაკეტილ სისტემაში ქიმიური რექციის გიბსის თავისუფალი ენერგიის ცვლილება∆G არის:

∆G = ∆H − T∆S (2.3.1)

სადაც ∆H არის ენტალპიის ცვლილება, ∆S - ენტროპიის ცვლილება და T - აბსოლუტური

ტემპერატურა.

მესრიში ერთიდეფექტის შექმნისას იზრდება სისტემის შინაგანი ენერგიადადეფექტის წარ-

მოქმნის ენტალპია არის დადებითი. ამასთანავე, სისტემის კონფიგურაციული ენტროპიაც

იზრდებადადეფექტების კონცენტრაციების წონასწორობა მიიღწევაროდესაც სისტემის გიბ-

სის ენერგია არის მინიმუმი. თერმოდინამიკულად ეს ნიშნავს რომ 0◦K ტემპერატურის ზე-

მოთ დეფექტები ყოველთვის იარსებებს.

კრისტალში ყველა ტიპის დეფექტის შექმნა შესაძლებელია, თუმცა მათი წარმოქმნის თავი-

სუფალი ენერგიები განსხვავებულია და ზოგიერთი დეფექტი იქნება დომინანტური. დე-

ფექტების კონცენტრაციები დამოკიდებულია ტემპერატურაზე და სხვა ცვლადებზე, შესა-

ბამისად დეფექტების წონასწორობა დიდი წარმოქმნის ენტალპიით, რომელიც არ იყო მნიშ-

ვნელოვანი დაბალ ტემპერატურებზე, მნიშვნელოვანი გახდეს მაღალ ტემპერატურებზე.

დეფექტების წარმოქმნა განიხილება სტატისტიკური თერმოდინამიკით. თუ გვაქვს nv მო-

ლის ვაკანსიები მესერში, მთლიანი ენტალპიის ცვლილება იქნება nv∆H , რაც არის საჭირო

ენერგია ახალი საიტების შესაქმნელად.

გვაქვს 2 ტიპის ეტროპია: ვიბრაციული ენტროპია და კონფიგურაციული ენტროპია. პირ-

ველი აღწერს ახალი საიტების გარშემო არსებული ვიბრაციების გამო შექმნილ ენტროპიის

ცვლილებას∆Svib, სრული ვიბრაციული ენტროპიის ცვლილება პროპორციულია ვაკანსიე-

ბის რაოდენობის, ანუ არის nv∆S.

მეორე, კონფიგურაციული ენტროპიის ცვლილება ∆Sconf , აღწერს ახალი საიტების განაწი-

ლებას მთლიან მესერში.
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nv რაოდენობის ახალი მესრის კვანძის წარმოქმნის მთლიანი გიბსის ენერგიის ცვლილება

იქნება:

∆G = nv (∆H − T∆Svib)− T∆Sconf (2.3.2)

მთლიანი კონფიგურაციული ენტროპიის ცვლილება შეიძლებადაითვალოსთერმოდინამი-

კული ალბათობითW :

∆Sconf = kB lnW (2.3.3)

თერმოდინამიკული ალბათობაW აღწერსnv ვაკანსიების განაწილებას მთლიან მესრის კვან-

ძების რაოდენობაში N + nv, ანუ:

W =
(N + nv)!

N !nv!
(2.3.4)

N დაnv დიდირიცხვებიადაფორმულისგასამარტივებლადშეგვიძლია გამოვიყენოთსტირ-

ლინგის მიახლოება (Stirling’s approximation) (lnn! = n lnn− n როცა x� 1), მივიღებთ:

∆Sconf = kB

(
N ln

N + nv
N

+ nv ln
N + nv
nv

)
(2.3.5)

წონასწორულ მდგომარეობაში ∆G-ის წარმოებული nv-ით ნულის ტოლი უნდა იყოს, შესა-

ბამისად:
∂∆G

∂nv
= ∆H − T∆Svib + kBT ln

nv
N + nv

= 0 (2.3.6)

აქედან მივიღებთ:

Kv =
nv

N + nv
= exp

{
∆Svib
kB

}
exp

{
−∆H

kBT

}
(2.3.7)

სადაცKv არის წონასწორობის მუდმივა ვაკანსიების ფორმაციის რეაქციაში.

∆Svib და∆H აღწერს ვიბრაციული ენტროპიის და ენტალპიის ცვლილებას ერთ ვაკანსიაზე,

ერთი მოლი ვაკანიისთვის kB ბოლცმანის მუდმივა უნდა ჩავანაცვლოთ R = NAkB-ით, სა-

დაც NA არის ავოგადროს რიცხვი.

სხვა ტიპის დეფექტებისთვისაც წონასწორობის მუდმივა გამოიყვანება იგივენაირად. Aven

and Prener [15]ელექტრონსა და ელექტრონის ხვრელს აქვთთავიანთი აღნიშვნები, შესაბამი-

სად - eდა h Kröger and Vink [14].

2.4 დეფექტების წონასწორობა

დეფექტების წარმოქმნის რეაქციების ურთიერთქმედების ჩაწერის შემდეგ საჭიროა წონას-

წორობის პირობების ფორმულირება დეფექტების კონცენტრაციებისთვის და კომპონენტე-

ბის პარციალური წნევებისთვის. დეფექტების წონასწორობა აღიწერება მოქმედ მასათა კა-

ნონით.
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ჩაკეტილ სისტემაში ქიმიური რექციის გიბსის თავისუფალი ენერგიის ცვლილება∆G არის:

∆G = ∆H − T∆S (2.4.1)

სადაც ∆H არის ენტალპიის ცვლილება, ∆S - ენტროპიის ცვლილება და T - აბსოლუტური

ტემპერატურა.

მესრის ელემენტში ერთიდეფექტის შექმნისას იზრდება სისტემის შინაგანი ენერგია და დე-

ფექტის წარმოქმნის ენტალპია არის დადებითი. ამასთანავე, სისტემის კონფიგურაციული

ენტროპიაც იზრდება და დეფექტების კონცენტრაციების წონასწორობა მიიღწევა როდესაც

სისტემის გიბსის ენერგია არის მინიმუმი. თერმოდინამიკულად ეს ნიშნავს რომ 0◦K ტემპე-

რატურის ზემოთ დეფექტები ყოველთვის იარსებებს.

კრისტალში ყველა ტიპის დეფექტის შექმნა შესაძლებელია, თუმცა მათი წარმოქმნის თავი-

სუფალი ენერგიები განსხვავებულია და ზოგიერთი დეფექტი იქნება დომინანტური. დე-

ფექტების კონცენტრაციები დამოკიდებულია ტემპერატურაზე და სხვა ცვლადებზე, შესა-

ბამისად დეფექტების წონასწორობა დიდი წარმოქმნის ენტალპიით, რომელიც არ იყო მნიშ-

ვნელოვანი დაბალ ტემპერატურებზე, მნიშვნელოვანი გახდეს მაღალ ტემპერატურებზე.

დეფექტების წარმოქმნა განიხილება სტატისტიკური თერმოდინამიკით. თუ გვაქვს nv მო-

ლის ვაკანსიები მესერში, მთლიანი ენტალპიის ცვლილება იქნება nv∆H , რაც არის საჭირო

ენერგია ახალი საიტების შესაქმნელად. გვაქვს 2 ტიპის ეტროპია: ვიბრაციული ენტროპია

და კონფიგურაციული ენტროპია.

პირველი აღწერს ახალი საიტების გარშემო არსებული ვიბრაციების გამო შექმნილ ენტრო-

პიის ცვლილებას ∆Svib, სრული ვიბრაციული ენტროპიის ცვლილება პროპორციულია ვა-

კანსიების რაოდენობის, ანუ არის nv∆S.

მეორე, კონფიგურაციული ენტროპიის ცვლილება ∆Sconf , აღწერს ახალი საიტების განაწი-

ლებას მთლიან მესერში.

nv რაოდენობის ახალი მესრის კვანძის წარმოქმნის მთლიანი გიბსის ენერგიის ცვლილება

იქნება:

∆G = nv (∆H − T∆Svib)− T∆Sconf (2.4.2)

მთლიანი კონფიგურაციული ენტროპიის ცვლილება შეიძლებადაითვალოსთერმოდინამი-

კული ალბათობითW :

∆Sconf = kB lnW (2.4.3)

თერმოდინამიკული ალბათობაW აღწერსnv ვაკანსიების განაწილებას მთლიან მესრის კვან-

ძების რაოდენობაში N + nv, ანუ:

W =
(N + nv)!

N !nv!
(2.4.4)
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N დაnv დიდირიცხვებიადაფორმულისგასამარტივებლადშეგვიძლია გამოვიყენოთსტირ-

ლინგის მიახლოება (Stirling’s approximation) (lnn! = n lnn− n როცა x� 1), მივიღებთ:

∆Sconf = kB

(
N ln

N + nv
N

+ nv ln
N + nv
nv

)
(2.4.5)

წონასწორულ მდგომარეობაში ∆G-ის წარმოებული nv-ით ნულის ტოლი უნდა იყოს, შესა-

ბამისად:
∂∆G

∂nv
= ∆H − T∆Svib + kBT ln

nv
N + nv

= 0 (2.4.6)

აქედან მივიღებთ:

Kv =
nv

N + nv
= exp

{
∆Svib
kB

}
exp

{
−∆H

kBT

}
(2.4.7)

სადაცKv არის წონასწორობის მუდმივა ვაკანსიების წარმოქმნის რეაქციაში.

∆Svib და∆H აღწერს ვიბრაციული ენტროპიის და ენტალპიის ცვლილებას ერთ ვაკანსიაზე,

ერთი მოლი ვაკანიისთვის kB ბოლცმანის მუდმივა უნდა ჩავანაცვლოთ R = NAkB-ით, სა-

დაც NA არის ავოგადროს რიცხვი.

სხვა ტიპის დეფექტებისთვისაც წონასწორობის მუდმივა გამოიყვანება იგივენაირად. Aven

and Prener [15]
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3 დეფექტების თერმოდინამიკული წონასწორობა

გიბსის ფაზური წესის თანახმად სისტემის თავისუფლების ხარისხი F არის:

F = C − P + 2 (3.0.1)

სადაც, C არის კომპონენტების რაოდენობა, ხოლოდე P ფაზების რაოდენობა.

თუთიის გალატისთვის (ZnGa2O4) გვაქვს 3 კომპონენტი და განვიხილავთ 2 ფაზას, შესაბა-

მისად გვექნება F = 3 თავისუფლების ხარისხი.

სისტემის აღსაწერად საკმარისია, ჟანგბადის პარციალური წნევა PO2 , გალიუმისა და თუთი-

ის პარციალური წნევების ფარდობა x = PGa
PZn

და ტემპერატურა T.

3.1 ვაკანსიების დეფექტები

ოქსიდაცია ZnO და Ga2O3-სთვის:

1

2
O2 −−⇀↽−− OO + VZn; Kox,Zn =

[VZn]

P
1/2
O2

(3.1.1)

3

2
O2 −−⇀↽−− 3OO + 2VGa; Kox,Ga =

[VGa]
2

P
3/2
O2

(3.1.2)

შოტკის დეფექტების წყვილი:

∅ −−⇀↽−− 2V×
Ga + 3V×

O ; KS = [V ×
Ga]

2[V ×
O ]3 (3.1.3)

ვაკანსიების იონიზაციები:

V×
Zn

−−⇀↽−− V′
Zn + h•; Ki,Zn =

[V ′
Zn]p

[V ×
Zn]

(3.1.4)

V×
Ga

−−⇀↽−− V′
Ga + h•; Ki,Ga =

[V ′
Ga]p

[V ×
Ga]

(3.1.5)

V×
O
−−⇀↽−− V•

O + e′; Ki,O =
[V •

O]n

[V ×
O ]

(3.1.6)

თერმული იონიზაციის პირობა:

∅ −−⇀↽−− e′ + h•; Ki = np (3.1.7)
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3.2 ანტისტრუქტურული დეფექტები

თუთიის და გალიუმი კონდენსირების რეაქციები:

Zn(g) + VGa −−⇀↽−− ZnGa; KZn =
[ZnGa]

[VGa]PZn
(3.2.1)

Ga(g) + VZn −−⇀↽−− GaZn; KGa =
[GaZn]

[VZn]PGa
(3.2.2)

Zn(g) + 2Ga(g) + 2O2 −−⇀↽−− ZnGa2O4; K = PZnP
2
GaP

2
O2

(3.2.3)

ამ განტოლებებით მივიღებთ:

PZn =

(
K

x2
1

p2O2

)1/3

(3.2.4)

და

PGa =

(
Kx

1

p2O2

)1/3

(3.2.5)

სადაც

x =
PGa

PZn
.

ანტისტრუქტურული დეფექტების იონიზაციები:

ZnGa −−⇀↽−− Zn′Ga + h•; Kia,Zn =
[Zn′Ga]p

[ZnGa]
(3.2.6)

GaZn −−⇀↽−− Ga•Zn + e′; Kia,Ga =
[Ga•Zn]n

[GaZn]
(3.2.7)
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3.3 ელექტრონების კონცენტრაციის განტოლება

ელექტრონეიტრალობის პირობა:

n+ [V ′
Zn] + [V ′

Ga] + [Zn′Ga] = p+ [V •
O] + [Ga•Zn] (3.3.1)

მნიშვნელობების ჩასმით მივიღებთ:

n+Ki,Zn[V
×
Zn]

n

Ki
+Ki,Ga[V

×
Ga]

n

Ki
+Kia,Zn[ZnGa]

n

Ki
=

Ki

n
+Ki,O[V

×
O ]

1

n
+Kia,Ga[GaZn]

1

n

(3.3.2)

რაც არის კვადრატული განტოლება:

n2 =
Ki +Ki,O[V

×
O ] +Kia,Ga[GaZn]

1 +Ki,Zn[V
×
Zn]/Ki +Ki,Ga[V

×
Ga]/Ki +Kia,Zn[ZnGa]/Ki

(3.3.3)
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3.4 შედეგები

ელექტრონების კონცენტრაციის ცოდნითშესაძლებელია განისაზღვროსხვრელებისადა ყვე-

ლა სხვა დანარჩენიდეფექტების კონცენტრაციები. წონასწორული მდგომარეობის შესაბამი-

სი მუდმივები აღებული ექსპერიმენტული შედეგებიდან და მოცემულია დანართში.

ტემპერატურის მნიშვნელობა ავიღეთ T = 775◦C და გალიუმისადათუთიის პარციალუ-

რი წნევების ფარდობა x = 1.2. დანარჩენი მუდმივები იხილეთ დანართში ცხრილის სახით.

დეფექტების კონცენტრაციებისდამოკიდებულებას ჟანგბადის პარციალურ წნევაზე აქვს

შემდეგი სახე:

სურ. 2: დეფექტების კონცენტრაციების დამოკიდებულება ჟანგბადის პარციალურ წნევაზე,

ლოგარითმული სკალა
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გრაფიკიუკეთგასაანალიზებლადგამოვიყენეთბრაუერის აპროქსიმაცია (Brouwer approximation)

და გრაფიკი დავყავით წნევის უბნებად სადაც უკეთესად ჩანს დეფექტების კომპენსაციების

უბნები.

სურ. 3: დეფექტების კონცენტრაციების დამოკიდებულება ჟანგბადის პარციალურ წნევაზე,

ლოგარითმული სკალა, ბრაუერის აპროქსიმაცია

გრაფიკიდან ჩანს რომ ნივთიერება არის ბიპოლარული. ჟანგბადის ძალიან დაბალ წნე-

ვებზე არის n-ტიპის ნახევარგამტარი, ხოლო შემდეგ ის ხდება p-ტიპის ნახევარგამტარი.
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4 კონცენტრაციები კვანტურ ფენებში

როდესაც განვიხილავთ ნანო-ზომის თხელ ფენებს საჭიროა გავითვალისწინოთ კვანტური

ეფექტებიც. კვანტური ფენების აღსაწერად ვიყენებთ კულონის და პოშლ-ტელერის პოტენ-

ციალებს (Pöschl–Teller). შესაბამისი განტოლებები ჩაწერილი იქნება ცილინდრულ კოორ-

დინატებში (ρ, φ, z).

4.1 პოშლ-ტელერის პოტენციალი (Pöschl–Teller)

პოტენციურ ენერგიას აქვს შემდეგი სახე:

Uz = − U0

cosh2(αz)
(4.1.1)

ამ პოტენციური ენერგიის შესაბამისი შროდინგერის განტოლებას აკმაყოფილებს ტალ-

ღური ფუნქცია:

ψz = (1− ξ2)
ε
2F [ε− s, ε+ s+ 1, ε+ 1,

1

2
(1− ξ)] (4.1.2)

სადაც ξ = tanh(αz), ε =
√
−2µE
h̄α , s = 1

2(−1 +
√
1 + 8µU0

α2h̄2 ), F არის ჰიპერგეომეტრიული ფუნ-

ქცია. µ - ეფექტური მასა. ენერგიის დონეები არის:

En = − h̄
2α2

8µ

[
−(1 + 2n) +

√
1 +

8µU0

h̄2α2

]2
(4.1.3)

სურ. 4: პოშლ-ტელერის ენერგიის დონეები და ტალღური ფუნქცია
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4.2 კულონის პოტენციალი

კულონის პოტენციალს აქვს სახე:

Uc = −e
2

ε1

[
1√

ρ2 + (z − z0)
+
ε1 − ε2
ε1 + ε2

1√
ρ2 + (z + z0)

]
(4.2.1)

A.V. Chaplik [16] სადაც ε1 და ε2 არის ZnOდაGa2O3 ოქსიდების დიელექტრიკული შეღწევა-

დობები შესაბამისად. ρდა z არის ცილინდრული კოორდინატების ცვლადები. (0, 0, z0)დო-

ნორის კოორდინატები. Uc პოტენციური ენერგიის შესაბამისი შროდინგერის განტოლების

ამოსახსნელად, პირველ რიგში ვხსნით შროდინგერის განტოლებას პოტენციური ენერგიის

პირველ მიახლოებაში და შემდეგ ვითვლით შესწორებას შეშფოთების თეორიით.

კულონის პოტენციური ენერგიის პირველი მიახლოება არის:

Uc0 = − ẽ
2

ρ
(4.2.2)

სადაც ẽ2 = 2e2

ε1+ε2
.

პოტენციური ენერგიის დარჩენილი ნაწილი იქნება:

V = e2

[
2

ε1 + ε2
− 1

ε1
√
ρ2 + (z − z0)

− ε1 − ε2
ε1(ε1 + ε2)

1√
ρ2 + (z + z0)

]
(4.2.3)

Uc0 პოტენციური ენერგიის შესაბამის შროდინგერის განტოლებას აკმაყოფილებს ტალ-

ღური ფუნქცია:

ψρ,φ0 = eimφ 1
√
ρ
eknρρ|m|+ 1

2

n∑
k=0

akρ
k (4.2.4)

სადაც kn =
√

−2µE
h̄2 და ak+1 = ak

2

[
kn(k+|m|+ 1

2
)−µẽ2

h̄2

]
(k+1)(k+2(|m|+ 1

2
)

და ენერგიის დონეები:

Ecn = − µẽ4

2h̄2(n+ |m|+ 1
2)

2
(4.2.5)
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სურ. 5: კულონის პოტენციური ენერგიის შესაბამისი ენერგიისდონეებიდა ტალღური ფუნ-

ქცია

კულონის პოტენციური ენერგიის პირველი შესწორება შეშფოთების თეორიით არის:

E′ = 〈ψρ,φ0ψz|V |ψρ,φ0ψz〉 =
∫ ρ0

0

∫ 2π

0

∫ z2

z1

|ψρ,φ0ψz|2 V ρ dρ dφ dz (4.2.6)

აქ ტალღური ფუნქციები ნორმირებულია 1-ზე:

∫
|ψρ,φ0ψz|2 ρ dρ dφ dz = 1 (4.2.7)

ხოლო ჯამური ენერგია იქნება:

Etot = E + Ec+ E′ (4.2.8)
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4.3 შედეგები

ენერგიის შესწორება დავითვალეთ რიცხვითად და შესწორებული იონიზაციის ენერგიები

შევიტანეთზემოთგამოყვანილთერმოდინამიკულგანტოლებებში. კვანტურიფენებისთვის

კონცენტრაციებს აქვთ შემდეგი სახე:

სურ. 6: თერმოდინამიკული განტოლებების ზუსტი ამონახსნის გრაფიკები ნანოსტრუქტუ-

რისთვის
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და ბრაუწერის მიახლოებით:

სურ. 7: თერმოდინამიკული განტოლებების გრაფიკები ბრაუერის მიახლოებით ნანოს-

ტრუქტურისთვის

კვანტურ ფენებში კომპენსაციის ზონა უფრო ფართოა და დეფექტების კონცენტრაციები

შედარებითდაბალი, თუმცა ნანო ზომების გაზრდასთან ერთად ის უახლოვდება მოცულო-

ბითი კრისტალის კონცენტრაციას.
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5 დასკვნა

• კროგერის კვაზი-ქიმიური რეაქციების მეთოდით ჩავწერეთ თერმოდინამიკული წო-

ნასწორობის განტოლებები მოცულობითი თუთიის გალატისთვის და ავაგეთ დეფექ-

ტების კონცენტრაციების გრაფიკი, საიდანაც ჩანდა რომ ნივთიერება არის n-ტიპის ნა-

ხევარგამტარი სხვადასხვა ჟანგბადის წნევებზე და ვნახეთ შესაბამისი კომპენსაციის

ზონები.

• მეორე ეტაპზე განვიხილეთთუთიის გალატის კვანტური ფენები, აღვწერეთ კულონი-

სა და პოშლ-ტელერის პოტენციალით. რიცხვითად დავითვალეთ შესაბამისი აქტივა-

ციის ენერგიები და ავაგეთ დეფექტების კონცენტრაციის გრაფიკები, საიდანაც ჩანდა

რომ კონცენტრაციები შედარებით ნაკლებია კვანტური ფენების შემთხვევაში და კომ-

პენსაციის არე შედარებით ფართოა.
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A დანართი

A.1 დეფექტების იონიზაციის ენერგიები

სურ. 8: დეფექტების იონიზაციის ენერგიები
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A.2 ცხრილები

ცხრ. 1: ვაკანსიები და თერმული იონიზაციის მუდმივები

რეაქცია მუდმივა K0 ∆H [eV] მნიშვნელობა

1
2O2

−−⇀↽−− OO + VZn Kox,Zn 3.06 2.0 4.2431e− 12

3
2O2

−−⇀↽−− 3OO + 2VGa Kox,Ga 102 4.5 2.0865e− 25

∅ −−⇀↽−− 2V×Ga + 3V×O KS 102 18.4 8.055e− 108

∅ −−⇀↽−− e′ + h• Ki NcNv 4.8 1.5608e− 32

V×Zn −−⇀↽−− V′Zn + h• Ki,Zn 5.25 · 10−1 0.7 7.0744e− 06

V×Ga −−⇀↽−− V′Ga + h• Ki,Ga 2Nv 0.9 7.7923e− 07

V×O −−⇀↽−− V•O + e′ Ki,O 2Nc 0.55 5.834e− 06

Chikoidze et al. [17]
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ცხრ. 2: ანტისტრუქტურის მუდმივები

რეაქცია მუდმივა K0 ∆H [eV] მნიშვნელობა

Zn(g)+ VGa
−−⇀↽−− ZnGa KZn 1e− 10 −2 1012.95

Ga(g)+ VZn
−−⇀↽−− GaZn KGa 1e− 10 −5 3.2657e+ 22

ZnGa −−⇀↽−− Zn′Ga + h• Kia,Zn Nv 0.24 0.0032

GaZn −−⇀↽−− Ga•Zn + e′ Kia,Ga Nc 0.038 0.0032
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A.3 შროდინგერის განტოლება პოშლ-ტელერის პოტენციალისთვის

პოშლ-ტელერის პოტენციური ენერგია Landau and Lifshitz [18]:

U = − U0

cosh2(αx)
(A.3.1)

და შესაბამისი შროდინგერის განტოლება ჩაიწერება:

d2ψ(x)

dx2
+

2µ

h̄2

(
E +

U0

cosh2(αx)

)
ψ(x) = 0 (A.3.2)

გავაკეთოთ ცვლადის გარდაქმნა:

ξ = tanhαx (A.3.3)

გავითვალისწინოთ ტრიგონომეტრიული ტოლობა:

1

cosh2 αx
= 1− tanh2 αx = 1− ξ2 (A.3.4)

შროდინგერის განტოლება ახალი ცვლადით გადაიწერება:

−2ξ
dψ(ξ)

dξ
+ (1− ξ2)

d2ψ(ξ)

dξ2
+

[
2µE

α2h̄2(1− ξ2)
+

2µU0

α2h̄2

]
ψ(ξ) = 0 (A.3.5)

შემოვიტანოთ აღნიშვნები:

s(s+ 1) =
2µU0

α2h̄2
,

სადაც

s = 1/2

(
−1 +

√
1 +

8µU0

α2h̄2

)
.

და

ε =

√
−2µE

αh̄
.

და გადავწეროთ შროდინგერის განტოლება შემდეგნაირად:

d

dξ
(1− ξ2)

dψ(ξ)

dξ
+

[
s(s+ 1)− ε2

1− ξ2)

]
(A.3.6)

განტოლებას ამონახსნი როდესაც ξ− > 1 აქვს ეილერის ფუნქციათა კლასში ψ = (1 − ξ2)r,

სადაც r = ε/2. მთლიან არეზე ამონახსნი შეგვიძლია შემდეგი ფუნქციის სახით:

ψ(ξ) = (1− ξ2)ε/2w(ξ) (A.3.7)
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u = 1/2(1− ξ) ცვლადის გარდაქმნით განტოლება შეგვიძლია დავიყვანოთ ჰიპერგეომეტრი-

ულ განტოლებაზე:

u(1− u)w′′ + (ε+ 1)(1− 2u)w′ − (ε− s)(ε+ s+ 1)w = 0 (A.3.8)

რომლის ამონახსნიც არის:

ψ(ξ) = (1− ξ2)ε/2F [ε− s, ε+ s+ 1, ε+ 1, 1/2(1− ξ)] (A.3.9)

სადაც F (α, β, γ, z) არის ჰიპერგეომეტრიული ფუნქცია რომელიც განსაზღვრულია |z| < 1

არეში მკრივით:

F (α, β, γ, z) = 1 +
αβ

γ

z

1!
+
α(α+ 1)β(β + 1)

γ(γ + 1)

z2

2!
+ ... (A.3.10)

ენერგიის დონეები განისაზღვრება სხვაობით ε− s = n ან:

En = − h̄
2α2

8µ

[
−(1 + 2n) +

√
1 +

8µU0

h̄2α2

]2
(A.3.11)

25



A.4 შროდინგერის განტოლება კულონის 2D პოტენციალისთვის

კულონის პოტენციალური ენერგია პირველ მიახლოებაში არის:

Uc0 = −e
2

ρ
(A.4.1)

და მისი შესაბამისი შროდინგერის განტოლება:

(− h̄
2

2µ
∆− e2/ρ)ψ(ρ, φ) = Eψ(ρ, φ) (A.4.2)

სადაც ∆ არის ლაპლასიანი პოლარულ კოორდინატებში:

∆ =
∂2

∂ρ2
+

1

ρ

∂

∂ρ
+

1

ρ2
∂2

∂φ2
(A.4.3)

და ψ ტალღური ფუნქცია არის:

ψ(ρ, φ) = exp(imφ)U(ρ) (A.4.4)

შესაბამისად შროდინგერის განტოლება პოლარულ კოორდინატებში გვექნება:

− h̄
2

2µ

(
d2U

dφ2
+

1

ρ

dU

dρ
− m2

ρ2
U

)
− e2

ρ
U = EU (A.4.5)

გამარტივებისთვის განვიხილოთ შემდეგი ფუნქცია:

f =
√
ρU (A.4.6)

შროდინგერის განტოლება მიიღებს შემდეგ სახეს:

d2f

dρ2
+

[
2µe2

h̄2ρ
− k2n − m2 − 1/4

ρ

]
f = 0 (A.4.7)

სადაც kn = −2µEn

h̄2 .

განვიხილოთ ზღვრული შემთხვევები. როდესაც t −→ ∞ განტოლება დავა შემდეგ სახე-

ზე:

ρ2
d2f

dρ2
− k2n = 0 (A.4.8)

ამ განტოლების ამონახსნია:

f∞ = ρ−knρ (A.4.9)
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როდესაც t −→ 0 განტოლება დავა შემდეგ სახეზე:

ρ2
d2f

dρ2
− (m2 − 1/4) = 0 (A.4.10)

ამ განტოლების ამონახსნია:

f0 = ρ|m|+1/2 (A.4.11)

ამ ზღვრული ფუნქციების გათვალისწინებით, მთლიანი ტალღური ფუნქცია უნდა ვეძე-

ბოთ შემდეგი სახით:

f = exp(−Knρ)ρ
|m|+1/2v(ρ) (A.4.12)

ჩავსვათ შროდინგერის A.4.7 განტოლებაში:

ρ
d2v

dρ2
+ 2 [|m|+ 1/2− knρ]

dv

dρ
+

[
µe2

h̄2
− (|m|+ 1/2)kn

]
v = 0 (A.4.13)

v ფუნქცია ვეძებოთ მწკრივის სახით:

v =

∞∑
k=k0

akρ
k (A.4.14)

განტოლების ამოხსნით ვიპოვით მწკრივის კოეფიციენტებს რეკურენტული სახით:

ak+1 = ak
2[kn(k + |m|+ 1/2)− µe2

h̄2 ]

(k + 1)(k + 2(|m|+ 1/2))
. (A.4.15)

და მივიღებთ ენერგიის დონეებს:

Ecn = − µe4

2h̄2(n+ |m|+ 1
2)

2
. (A.4.16)
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