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IVADAS

Kruvininky pernasos ir rekombinacijos procesy tyrimai netvarkiuose puslaidininkiniuose
dariniuose yra aktuali $iy dieny problema. Vienas i$ tokiy puslaidininkiy pavyzdziy bty III grupés
elementy nitridiniai junginiai. Kadangi skirtingi nitridiniai puslaidininkiai pasizymi skirtingu
draustiniy energijy tarpu (nuo 0.7 eV indzio nitridui iki 6.2 eV aliuminio nitridui), tai nitridy
inzinerija leidzia gaminti kelianarius nitridinius puslaidininkius, kuriuose varijuojant atitinkamy
elementy kiekius galima jy draustiniy energijy tarpg keisti placiame diapazone [1].
apsSvietimo Saltiniy, tokiy kaip Sviestukai arba lazeriniai diodai, kiirimui. Dél prie§ tai minétyjy
savybiy nitridiniai puslaidininkiai taip pat yra puikiis kandidatai panaudojimui saulés elementy
sugerianc¢iuose sluoksniuose, nes varijuojamas draustiniy energijy tarpas leidzia optimizuoti sugertj
[2].

Didziausia problema susijusi su nitridiniy junginiy inZinerija yra tinkamy auginimo padékly
trikumas [3]. Geras padéklas puslaidininkinio sluoksnio auginimui buty toks, kuris su
puslaidininkiu yra suderintas gardelés konstantos, Siluminio plétimosi, Siluminio laidumo ir kitais
pozitriais. Deja, nitridiniams junginiams tokiy padékly néra zinoma ir iki $iol yra naudojami
padéklai, pasizymintys vienokiu ar kitokiu §iy svarbiy savybiy neatitikimu. Dél neatitikimo
puslaidininkio gardeléje formuojasi jtempiai bei defektai ir nepaisant to, kad labai patobuléjo
nitridiniy puslaidininkiy auginimo technologija, taciau defekty tankis juose ilieka didelis.

Defektai kristalinéje puslaidininkio gardelé¢je yra didelé problema norint pagaminti nasius
Sviesos Saltinius, nes defektai sukuria papildomus nespindulinés rekombinacijos kanalus. Siais
kanalais vietoje to, kad rekombinuoty spinduliniu badu, fotogeneruoti kriivininkai rekombinuoja
nespinduliniu biidu, todél prietaiso nasumas turéty biiti mazas. Nepaisant to, literatiiroje Zinoma
atvejy, kai buvo pagaminti GaN/InGaN kvantiniy laksty dariniai su vidiniu kvantiniu nasumu iki
80%, o jy pagrindu pagaminti prietaisai pasieké apie 50% iSorinj kvantinj naSuma [4], taip pat ir
AlGaN kvantiniy lakSty dariniai, spinduliuojantys sodria mélyng Sviesg, su vidiniu kvantiniu
nasumu, artimu 70% [5,6].

Tad kyla klausimas, kaip tokios santykinai nekokybiSkos medziagos gali leisti pasiekti tokius
aukstus kvantinius naSumus. Manoma, kad taip yra dé¢l lokalizuoty biiseny, kurios atsiranda dél
erdviskai nehomogeniSko puslaidininkio sudedamyjy komponenty pasiskirstymo, kas sukelia
lokalias draustiniy energijy tarpo variacijas [7]. Varijuojantis draustiniy energijy tarpas sukuria

spastus kriivininkams, j kuriuos pateke, jie del energinio barjero nebegali taip lengvai judéti. Tokiu
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biidu kriivininkai sunkiau pasiekia nespindulinés rekombinacijos centrus, todé¢l santykinai iSauga
spindulinés rekombinacijos tikimybé ir minétyjy prietaisy nasumas [8].

Kadangi lokalizuoty biiseny jtaka krivininky pernasai ir rekombinacijai dar néra iki galo
iSsiaiSkinta, yra sugalvota daugybé eksperimentiniy ir modeliavimo metody, kaip tai galima tirti.
Vienas i§ geriausiai Zinomy netvarkiy sistemy modeliavimo algoritmy yra Monte Carlo algoritmas,
kuris leidzia, varijuojant sistemos parametrus, statistiniy metody pagalba gauti tiksly realiy situacijy
atkartojamuma [9]. Siame darbe Monte Carlo metodas yra pritaikomas krivininky pernagai ir
rekombinacijai tirti netvarkiame apibendrintame (ne konkre¢iame) puslaidininkyje, o darbo tikslas
yra iSsiaiskinti, kaip lokalizacijos efektai netvarkiame puslaidininkyje keicia to puslaidininkio
parametrus, tokius kaip vidinis kvantinis nasumas, kriivininky gyvavimo trukmé bei difuzijos
nuotolis, bei suprasti, kaip pasikeicia defekty (konkreciai - dislokacijy) jtaka puslaidininkyje, jame

esant lokalizacijai, lyginant su atveju, kai lokalizacijos néra.



1. Kriivininky lokalizacija netvarkiose puslaidininkinése medZziagose

Kriivininky lokalizacija yra reiskinys, atsirandantis netvarkiose puslaidininkinése sistemose.
Vienas i§ tokios sistemos pavyzdziy - Kelianariai puslaidininkiniai dariniai. Juose lokalizacija
pasireiSkia dél erdviniy sudéties nehomogeniSkumy. Yra kelios priezastys, kodél tokie
nehomogeniskumai atsiranda.

Vienas 1§ nehomogeniSkumo Saltiniy yra atsitiktinio pobiudzio netvarka lydinyje.
Pavyzdziui, InGa;xN atveju, yra tikimybé x, kad gardelés mazge atsidurs indZio atomas ir 1-X
tikimybé, kad jame atsidurs galio atomas (Cia x atitinka santykine indzio moling dalj atzvilgiu
bendros indzio ir galio molinés dalies junginyje). Taigi, vien dél Sios priezasties, lydinyje atsiras
erdvinés sritys, kuriose vienos i$ sudedamyjy komponencéiy, pavyzdziui indzio, koncentracija bus
didesné, nei kitose, tuo tarpu galio - mazesné. Sio tipo netolygumai yra lokalaus pobiidZio ir
pasireiSkia santykinai nedidel¢je erdvés srityje, savo dydziu atitinkancioje vieng gardelés narvelj
[10].

Kitas nehomogeniskumo S$altinis yra lydinio sudéties fliuktuacijos, pasireiskianc¢ios dél
itempiy gardeléje, atsirandanciy lydinio komponenc¢iy cheminiams rySiai esant skirtingo ilgio, kaip
tai yra InAIN junginyje. Sio tipo nehomogeniskumas apima didesnj mastelj nei atsitiktinio pobidzio
netvarka [11].

Galiausiai, didziausio masto netvarka yra lydinio segregacija. Ji aiskiai stebima InGaN, kai
indzio koncentracijos yra didesnés nei 25%. Taip yra, nes ties tokiomis didelémis koncentracijomis
lydinys yra nestabilus ir dél to pasireiskia spinodiné dekompozicija, kurios rezultatas - didelés galiu
arba indziu praturtintos sritys gardeléje [12].

Jei lydinio komponentés turi skirtingus draustinés energijos tarpus (kaip, pavyzdZiui,
InGaN atveju Ey(InN)=0.7 eV, 0 E4(GaN)=3.4 eV), lydinio draustinés energijos tarpas priklauso

nuo komponenciy koncentracijy ir gali buti aprasytas Vegard désniu [13]:

E,(X) =XxE,(InN) +(1—-Xx)E,(GaN). (1.1)

Turint omenyje, kad darinyje komponentés pasiskirsciusios nehomogeniskai, gauname
erdvines draustiniy energijy tarpo variacijas (1.1 pav.).

Iprastai laikoma, kad draustiniy energijy tarpo fliuktuacijos yra pasiskirsCiusios pagal
gausin] skirstinj [14]. Tokiu biidu gauname erdvéje pasiskirséiusius lokalius maksimumus ir
minimumus valentingje bei laidumo juostoje - pastarieji kaip tik ir atitinka lokalizuotas buisenas.

Taigi, i§ to seka, kad lokalizuoty biiseny tankis yra apraSomas gausiniu skirstiniu (1.2 pav.).
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Laikant, kad skirstinio elektronams centras yra ties laidumo juostos apacia, jy lokalizuoty biiseny

tankis iSreiSkiamas tokiu budu:

—(E-E,)?

gL(E) ce 2

(1.2)

Cia ¢ yra parametras, nusakantis lokalizacijos gylj.

A laidumo juosta

N A YA /\A/\v/\_/\
AWV \

i

UV—"---A ANY
o7 \VAR

valentiné juosta

Q
[3)
o
>

>

X

1.1 pav. Erdvinés draustiniy energijy tarpo variacijos netvarkiame puslaidininkyje (paimta is [8]).

laidumo juosta

T N T e e e v e, gy e m—————— )
valentiné juosta

1.2 pav. Gausinis lokalizuoty biiseny tankio pasiskirstymas (paimta i§ [15]).

Kaip greitai dalele¢ lokalizuojasi arba delokalizuojasi, nusako lokalizacijos/delokalizacijos

sparta:

-AE

V= Vioe/detoc EXP [Fj . (13)
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Cia eksponenté reikalinga tik tokiu atveju, jei dalelei norint lokalizuotis reikia jveikti
energinj barjerg, t.y. galinés bisenos energija yra didesné¢ uz pradinés. PrieSingu atveju vietoje
eksponentés turime 1.

Krivininkui atsidiirus lokalizuotoje biisenoje, jo jud¢jimas yra apribojamas potencinio
barjero, 0 i to kyla tam tikri krivininky pernasos ir rekombinacijos efektai, apie kuriuos bus

kalbama kituose skyriuose.
2. Energijos biiseny tankis puslaidininkiuose

Energijos biiseny tankis puslaidininkiuose apibrézia leistiny elektrony (arba skyliy) buseny
skaiCiy tlrio vienete ties tam tikra energija. Puslaidininkiuose laisvai judantys kravininkai gali
judéti laisvai visomis trimis kryptimis, jei puslaidininkis yra tiirinis (3D), bet jud¢jimas gali biti ir
erdviSkai apribotas. Jei turime kvantinius lakStus, judéjimas yra apribotas viena kryptimi (2D),
kvantiniy vielu€iy atveju judéjimas yra apribotas dviem kryptimis (1D), o kvantiniy tasky atveju
judéjimas yra apribotas visomis trimis kryptimis (0D). Kiekvienam i$ Siy atvejy gali buti iSvedamas

budingas energijos biiseny tankio skirstinys [16]:

1 2 * 3/2
3D g(E):z—ﬂz(%) JEg-E. 2.1)

2D g(E)::—;;o-(Eg—E) (2.2)
1D g(E):% fﬁ (2.3)
oD 9(E)=25(E,-E) (2.4)

Cia m* yra efektyvioji kriivininko masé puslaidininkyje, 7 - redukuotoji Planck konstanta, E4
- draustiniy energijy tarpas, o - Heaviside funkcija, ¢ - Dirac delta funkcija.
Aptartosios puslaidininkinés struktiiros ir jas atitinkantys energijos biiseny tankio skirstiniai

pavaizduoti 2.1 pav..



< .

Tirinis puslaidininkis Kvantinis lakStas Kvantiné vieluté Kvantinis taskas
_ 4 3D 4 2D .4 1D LA oD
e e = e
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g E|l M g g
3 3 = =
M m : A ]

- -
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m
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2.1 pav. Skirtingo dimensiskumo puslaidininkinés strukttiros ir

jas atitinkantys energijos buiseny tankio skirstiniai (paimta i$ [17]).

Lokalizuoty energijos bliseny tankio skirstinys, kaip jau buvo aptarta 1 skyrelyje, yra
aprasomas Gauso funkcija. Laikant, kad skirstinio elektronams centras yra ties laidumo juostos

apacia, jy lokalizuoty biiseny tankis iSreiSkiamas tokiu biidu:

—(E-Ey)?

g, (E)=Ae 2

(2.5)

Cia A - normavimo daugiklis, lygus % (Njok - bendras lokalizuoty buiseny skaicius).
2no

Bendras elektrony tankis sistemoje randamas integruojant biiseny tankio ir tikimybés, kad tos
biisenos bus uzimtos, skirstiniy sandauga. Blseny uzpildos tikimybé yra apraSoma Fermi-Dirac

pasiskirstymu:

1
exp(E_”]H. (2.6)

f(E)=

KgT

Cia u - cheminis potencialas.

Zinant bendrg elektrony tankj sistemoje, galima nustatyti cheminj potencialg x ir atvirk$éiai.

- [ Do (exe. @)

i=1

Cia gi(E) atitinka skirtingus sistemai badingus biiseny tankio skirstinius.
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Jei turime dvimatg sistemg su lokalizacija, integralas (2.7), pasinaudojus (2.2), (2.5) ir (2.6)

formulémis gali biiti uzraSytas taip:

= J‘ 1 Nlok : e 20?2 dE +J' 1 th dE . (2 8)
bt eXp(E_ﬂj 1 270 :, EXp(E_’uj " :
KgT KgT

3. Kruvininky pernasos mechanizmai puslaidininkiuose

3.1. Difuzija

Kriivininky difuzija yra daleliy judé¢jimas d¢l Siluminés energijos, kuri ver¢ia kravininkus
judéti atsitiktinémis kryptimis net kai néra pridéto elektrinio lauko. Jei kruvininkai erdvéje yra
pasiskirste tolygiai, daleliy ansamblis atstojamojo judéjimo neturi. Taip yra dél to, kad kiekvienam
krtvininkui, pasislinkus i§ savo pradinés pozicijos ir palikus joje tus¢ig vieta, ta vieta vidutiniskai
yra uzimama kito atsitiktinai pajudéjusio krivininko [18]. Taciau jeigu erdvéje yra kriivininky
koncentracijos gradientas, t.y. egzistuoja erdves sritys, kuriose kriuvininky koncentracija yra
skirtinga, tai difuzijos procesas salygoja kryptingg daleliy judéjima, o ta kryptis yra prieSinga
koncentracijos gradientui, ty. dalelés ima judéti i§ didelés koncentracijos sri¢iy j mazos
koncentracijos sritis. Kitaip tariant, difuzijos procesas sukuria atstojamajj daleliy ansamblio
judéjima tokia kryptimi, kuri sumaZzinty daleliy erdvinio pasiskirstymo netolyguma.

Difuzijos procesas yra aprasomas dviem Fick désniais. Pirmasis désnis atitinka prie§ tai
aptartg daleliy savybg judéti 1§ didelés koncentracijos sri¢iy ;] mazos koncentracijos sritis.

Matematiskai $is désnis uzraSomas tokiu budu:

Cia J - medziagos kiekio srauto tankis (mol'm™s™), D - difuzijos koeficientas (m®s™), o n -

moliné koncentracija (mol'm'3).
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Antrasis Fick désnis yra iSvedamas remiantis pirmuoju Fick désniu (3.1.1) ir tolydumo
lygtimi (3.1.2), teigiancia, kad medZiagos koncentracijos pokytis bet kurioje sistemos dalyje
atsiranda tik dél j jg jtekanciy ir i§ jos iStekan¢iy medziagos srauty, t.y. medziaga néra nei

sukuriama, nei sunaikinama:

N, v.3-0. (3.1.2)
ot

Taigi, jsistaCius (3.1.1) i (3.1.2) yra gaunamas antrasis Fick désnis, aprasantis daleliy

koncentracijos kitima bégant laikui:

N _pvn. (3.1.3)
ot

Vidutinis dalelés poslinkis dé¢l difuzijos gali biiti uzrasytas tokiu badu [19]:

r=+/2NDt . (3.1.4)

Cia N - nagringjamos sistemos dimensiskumas.

3.2. Dreifas

Kravininkui, kurio kriivis ¢, esant elektriniame lauke E, ji veikianti jéga yra lygi krivio ir
elektrinio lauko stiprio sandaugai gE. Jei krtvininko masé m ir jis yra laisvoje erdvéje, tai po laiko t

tokiame elektriniame lauke jis jgis greitj v [20]:
v, (3.2.1)
m

Tokia pacia iSraiSka gali buti iSreikStas ir elektrinio lauko suteiktas greitis kriivininkui, jei
kriivininkas yra ne laisvoje erdvéje, o periodiniame potenciale (biitent taip, kaip yra
puslaidininkiniame kristale). Vienintelis skirtumas nuo pries tai aptartos situacijos yra toks, kad

vietoje realios krtvininko masés m yra imama efektiné masé¢ m*, kurios dydis priklauso nuo
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puslaidininkio juostinés struktiiros.

Yra zinoma, kad realiuose kristaluose esti netobulumy, tokiy kaip priemaisos, Siluminiai bei
gardelés virpesiai ir t.t., todél Kravininkas, judédamas tokioje sistemoje, neiSvengiamai per
susidirimus saveikauja su $iais netobulumais ir yra sklaidomas. Sie sklaidos vyksmai yra labai
greiti - jprastai jvyksta per pikosekundés dalj. Tarp susidiirimy, kriivininkas, kaip ir pries tai aptartu
atveju, yra veikiamas jégos QE, tacCiau sklaida sglygoja kriivininko judéjimo krypties pokycius
atsitiktinémis kryptimis, dél to efektinis judéjimas iSilgai elektrinio lauko krypties yra létesnis.
Tokiu atveju yra jvedamas dydis z, vadinamas vidutiniu impulso relaksacijos laiku, kuris yra lygus
vidutiniam laiko tarpui tarp dviejy vienas po kito einanciy sklaidos jvykiy. Tuomet gaunama

vidutiné kravininky greicio iSraiska:

—

v=TE_ LE, (3.2.2)
m*

Dydis u, esantis $ioje iSraiskoje, yra vadinamas kraivininky judriu.

Verta paminéti, kad esant stipriems elektriniams laukams (apie 10* V/cm), krivininkai tarp
susidiirimy gali jgyti pakankamai energijos, kad bty suzadinti optiniai fononai. Sie fononai labai
efektyviai sugeria kriivininky energija, tad vos tik yra pasiekiama pakankama energija optinio
fonono iSspinduliavimui, §is jvykis ir jvyksta. Tokiu biidu atsiranda ribojimas tolesniam kriivininko

energijos didéjimui, t.y. jo greitis jsisotina (3.1 pav.).

ik c
it <
—>

3.1 pav. Dreifo greicio jsisotinimas esant stipriems elektriniams laukams (paimta i [18]).

Pusiausvyros salygomis dreifo ir difuzijos salygojamos srovés savo skaitine verte yra lygios,

bet yra priesingy kryp¢iy. Tuomet galima susieti kriivininky judrj ir difuzijos konstanta per sarysj,



vadinamg Einstein sarySiu [21]:

Cia k - Boltzmann konstanta.
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(3.2.3)

Injektuoty j puslaidininkj kriivininky profilio plitimas dél difuzijos yra simetrinis injekcijos

tasko atzvilgiu, kai néra iSorinio elektrinio lauko, taciau jis tampa asimetrinis pridéjus elektrinj

lauka, nes kriivininkai dél dreifo dar ir slenkasi i$ilgai elektrinio lauko krypties (3.2 pav. a, b)

Kriivininky tankis (s.v.)
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wn
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Kriivininky tankis (s.v.)
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~
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=100
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3.2 pav. Injektuoty j puslaidininkj kravininky profilio plitimas dél difuzijos be iSorinio

elektrinio lauko (a) ir su juo (b) (paimta i$ [22]).

3.3. Suoliavimas per lokalizuotas biisenas

Praeituose skyreliuose aptarti kriivininky pernaSos mechanizmai nejskaito lokalizuoty

biseny jtakos. Esminis skirtumas yra toks, kad turint lokalizuotas biisenas, bet kuriuo momentu tam

tikra daleliy dalis bus lokalizuota jose. Lokalizacija reiskia, kad kriuvininky judéjimas yra

apribojamas potencialo barjery. PerSasi iSvada, kad jeigu visi kriivininkai uZimty lokalizuotas

biisenas, 1§ puslaidininkio medZiaga virsty izoliatoriumi. Taciau, pasirodo, krivininkai gali judeéti

tarp lokalizuoty biiseny Suoliavimo badu, jei yra laisvy baseny, j kurias Suoliai galimi (3.3 pav.).

Suoliavimo sparta yra susijusi su medziagos laidumu ir, kai kuriais atvejais, kriivininky judriu,0 to

rezultatas - dar vienos srovés komponentés atsiradimas [23].

Kruvininky pernasos per lokalizuotas biisenas sparta literatiroje apraSoma naudojantis
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Miller-Abrahams formule (3.3.1) [24]:

. — &

2r.\ |exp| ——— jei &> ¢
Vi = Vo exp[—j’j- p( KT ] ol &= : (4.3.1)
1 jel & <&

Pirmoji eksponenté atitinka fonony absorbcijos salygojama tuneliavimg tarp lokalizuoty
buseny. Dydis rj atitinka atstuma tarp lokalizuoty biiseny, 0 parametras o yra vadinamas
lokalizacijos ilgiu ir apibiidina, kaip greitai slopsta banginé funkcija tolstant nuo pradinio tasko (3.4
pav.). Tuo tarpu antroji eksponenté atitinka ,,netamprius® peréjimus tarp biiseny. Tokia sglyga yra
biitina, turint omenyje, kad skirtingose lokalizuotose biisenose dalelé turi skirtingas energijas ir,
norint, kad Suolis i§ vienos biisenos | kitg jvykty, dalelé turi sugerti arba atiduoti energija. Jei Suolis
vyksta 1§ aukStesnés energijos biisenos  Zemesng, §i eksponenté tampa lygi 1.

Taigi, $ie du mechanizmai yra tarpusavyje konkuruojantys, todél Suoliai i§ pradinés buisenos
nebitinai turi vykti j artimiausias kaimynines biisenas, jeigu tolimesnés biisenos yra artimesnés

energiniu pozitiriu.

P
i
P
%

—

5

=
v
K
P

5
s

3.3 pav. Kruvininky pernasa tarp lokalizuoty biiseny Suoliavimo budu, Suoliams vykstant tik

tarp gretimy kaimyny (a) ir ne tik tarp gretimy kaimyny (b) (paimta i$ [24]).

U(rg)

lljli.l"” + I‘I.]

r

3.4 pav. Banginés funkcijos slopimas tolstant nuo pradzios tasko (paimta is§ [24]).
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4. Struktariniai defektai nitridiniuose dariniuose

optoelektronikoje, taciau viena i§ didziausiy jy pritaikymo problemy yra ta, kad jie neturi auginimui
tinkamo padéklo, tod¢l turi biiti heteroepitaksiSkai auginami ant padékly, pagaminty i§ kity
medziagy, kurios su auginamu junginiu néra suderintos gardelés konstantos, terminio plétimosi ir
kitais poziiiriais. Dél Sios priezasties gardeléje formuojasi dideli dislokacijy tankiai. Pavyzdziui
GaN, uzaugintas ant safyro, jprastai gali turéti iki 10*° cm? sitliniy dislokacijy [25]. Be
dislokacijy, kurios yra laikomos 1D dimensiskumo (linijiniu) defektu, esama ir kity struktiiriniy
defekty, tokiy kaip vakansijos bei pakaitiniai priemaiS$y atomai (kurie yra laikomi 0D, arba
taskiniais defektais), kristality ribos bei pakavimosi netvarka (2D, arba plokStuminiai defektai) bei

itrukimai, tustumos ir nanostrypeliai (3D, arba tuiriniai defektai).

4.1. Dislokacijos

Siame darbe démesys skiriamas dislokacijoms, todél §io tipo defekta apzvelgsiu pladiau.
Dislokacijos yra apibréZiamos kaip staigus jprasto atomy iSsidéliojimo iSilgai tam tikros krypties
sutrikdymas kietame kiine. Dislokacijos daZniausiai atsiranda dél netvarkingo atomy iSsidéstymo
arba vakansijy iSilgai konkrecios krypties. Dislokacijos esti siiilinio pavidalo, tod¢l dar yra
vadinamos sitlinémis dislokacijomis. Verta paminéti, kad tarpatominiai rySiai yra smarkiai
iskraipomi tik prie pat dislokacijos linijos (keliy nanometry spinduliu nuo jos). Si sritis yra
vadinama dislokacijos Serdimi. Dislokacijos tai pat sukuria ir elastines gardelés deformacijas, kurios
pasireiSkia gerokai didesnéje erdvés srityje, nei Serdis, ir yra centruotos ties dislokacijos linija.

Sitlinés dislokacijos gali biiti trijy tipy - sraigtinés, krastinés ir miSrios. Krastiné dislokacija
gali buti apibtdinta kaip papildoma atomy plokStuma jsprausta j kristaling gardelg (4.1 pav. a). Ta
gardelés dalis, kurioje yra daugiau nei jprastai atomy jaus gniuzdomajj itempj, o likusi dalis -
tempiamgj] jtempj. Tuo tarpu sraigtinés dislokacijos atsiranda, kai gardelés plokStumos yra
paslenkamos viena kitos atzvilgiu dél Slyties (4.1 pav. b). Verta paminéti, kad realiuose kristaluose

dislokacijos jprastai btina miSraus tipo.
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a) b) Dislokacijos

Dislokacijos
linija

4.1 pav. Krastiné (a) ir sraigtiné (b) dislokacijos kristalinéje gardeléje (paimta i$ [25]).

Sitlinés dislokacijos yra Zinomos dél to, kad jos veikia kaip nespindulinés rekombinacijos ir
sklaidos centrai, tod¢l daro neigiamg jtakg krivininky transportui, o tai yra ypac¢ zalinga Sviestuky ir
lauko diody veikimui [25]. Dislokacijy ribojamose sritys pasizymi didele nespindulinés
rekombinacijos sparta, t.y. elektronai ir skylés rekombinuoja vieni su kitais, o rekombinacijos metu
energija vietoje to, kad buty iSspinduliuojama fotony pavidaly, yra perduodama kristalinei gardelei
ir dél to kristalas kaista, o tai gali sukelti optoelektroniniy prietaisy veikos sutrikimus.

Nespindulinés rekombinacijos sustipr¢jimg ties dislokacijomis lemia dél gardelés
deformacijy atsirad¢ jtempiai ir mazai koordinuoti rySiai tarp atomy. D¢l jtempiy atsiradgs
deformacijos potencialas sukuria blisenas, panasias | biidingas kvantinéms vielutéms, o dél mazai
koordinuoty rysiy atsiranda viendimensinés juostos, atsiskyrusios nuo laidumo arba valentinés
juostos [26]. Jei Fermi lygmuo pasislenka link valentinés arba laidumo juostos, $ios biisenos tampa
dalinai uZpildytos pagrindiniais kravininkais ir dislokacijg efektyviai pavercia jkrautu linijiniu
defektu, o dél to aplink jj pasireiskia juosty islinkimas. Dél Sios priezasties dislokacija link saves
traukia Salutinius kriivininkus, kurie joje rekombinuoja nespinduliniu budu. Gardelés priemaisSos
gali dalinai ekranuoti ties dislokacija susidariusig erdvinio kriivio srit] ir dél to gali sumazéti

dislokacijos sukeliamos nespindulinés rekombinacijos sparta.

5. Kravininky rekombinacijos mechanizmai puslaidininkiuose

Idealaus Sviestuko atveju, kiekvienas jame sugeneruotas nepusiausvirasis kravininkas
rekombinuodamas sukuria fotona, t.y. rekombinuoja spinduliniu bidu, ta¢iau realiomis sglygomis
esama tiek spindulings, tiek nespindulinés rekombinacijos kanaly. Siame skyriuje bus apzvelgiami

pagrindiniai mechanizmai, kuriais vyksta krivininky rekombinacija puslaidininkiuose.
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Elektrony-skyliy rekombinacija Sviestuke yra apraSoma ABC modeliu, kuriame laikoma,
kad jame sugeneruoty kravininky (elektrony ir skyliy) tankiai yra vienodi [27]. Tokiu atveju

rekombinacijos sparta aprasoma tokiu biidu:

R=An+Bn?+Cn°. (5.1)

Cia n — kriivininky koncentracija. Kiekvienas $ios polinominés israiskos narys atitinka vis
kita rekombinacijos mechanizmg. Pirmasis apraso Shockley-Read-Hall rekombinacija, kurios sparta
yra tiesiSkai proporcinga krivininky tankiui n, antrasis — spinduling rekombinacija, kurios sparta
proporcinga n o tre¢iasis — Auger rekombinacija, kurios sparta proporcinga n’. Koeficientai A, B ir

C atitinkamai vadinami Shockley-Read-Hall, spindulinés rekombinacijos ir Auger koeficientais.

5.1. Shockley-Read-Hall rekombinacija

Shockley-Read-Hall (SRH) rekombinacija yra nespindulinés rekombinacijos mechanizmas
vykstantis per tarpines energijos buisenas, kurias atitinka diskretiis energijos lygmenys draustingje
energijy juostoje. Sie energijos lygmenys atsiranda dél puslaidininkio kristalingje gardeléje esanéiy
priemaiSy arba defekty.

SRH rekombinacijos mechanizmas apima du procesus [28]:

1. Elektronas i§ laidumo juostos gali biiti pagautas neuzpildyto tarpinio energijos lygmens (Suolio
metu lygmeny energijos skirtumas perduodamas gardelei — emituojamas fononas).
2. IS uzpildyto tarpinio energijos lygmens elektronas gali perSokti j valenting juosta (Suolio metu

lygmeny energijos skirtumas perduodamas gardelei — emituojamas fononas).

laidumo juosta

valentiné juosta
! 2

5.1 pav. Shockley-Read-Hall rekombinacija (paimta is [28]).

Kadangi defektas yra lokalizuotas gardeléje, tai 1§ Heisenberg neapibréztumo principo

iSplaukia, kad jj atitinkanti busena yra iSplitusi k-erdveje. Dél Sios priezasties, rekombinuodamas
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per defektinj lygmenj, kriivininkas, bendru atveju, neprivalo iSlaikyti pastovaus bangos vektoriaus,

todél Sis procesas dominuoja netiesiatarpiuose puslaidininkiuose [29,30].

5.2. Spinduliné rekombinacija

Spinduliné rekombinacija vyksta elektrono tiesioginio $uolio i§ laidumo j valenting juosta
metu. PerSokes i§ laidumo j valenting juosta elektronas rekombinuoja su skyle. Tokio Suolio metu
yra iSspinduliuojamas Sviesos kvantas, kurio energija atitinka lygmeny, tarp kuriy vyko Suolis,
energijy skirtuma. Siy $uoliy metu turi biti tenkinami energijos ir judesio kiekio tvermés désniai.
Kadangi fotono judesio kiekis yra labai nedidelis, spinduliné rekombinacija galima tik tiesioginiy
tarpjuostiniy Suoliy metu. Tai budinga tiesiatarpiams puslaidininkiams. Netiesiatarpiuose
puslaidininkiuose spinduliné rekombinacija taip pat galima, bet mazai tikétina, nes jai vykti
reikalinga trecia dalelé — fononas, kuri kompensuoty Suoliui reikalingg judesio kiekio pokytj [31].
Sis procesas dominuoja $variuose puslaidininkiuose, kuriuose priemai$os nesudaro spartesnés
rekombinacijos keliy.

Verta paminéti, kad jei atsizvelgsime | lokalizuoty buseny jtaka, tai spindulinés
rekombinacijos i§ lokalizuoty biiseny sparta, prieSingai nei spindulinés rekombinacijos atveju,
apraSytu ABC modelyje, nepriklauso nuo krivininky tankio kvadratu, o yra tiesiné [32,33].

A A
E a) E

Be

sugertis spinduliavimas

B\'

>

k
5.2 pav. Spindulin¢ rekombinacija: a) tiesiatarpiame puslaidininkyje ir b) netiesiatarpiame

puslaidininkyje (paimta i§ [31]).

5.3. Auger rekombinacija

Auger rekombinacija yra nespindulinis procesas, apimantis trijy kriivininky sgveika. Auger
rekombinacija vyksta rekombinuojant elektronui ir skylei, o proceso metu iSsiskyrusi energija
perduodama trec¢iajam kriivininkui — elektronui laidumo juostoje arba skylei valentinéje juostoje.
Pirmuoju atveju elektronas pakeliamas j auks$tesnj lygmenj laidumo juostoje, o antruoju — skylé

nustumiama ] auk$tesnj energijos lygmenj valentinéje juostoje [27]. Sio proceso metu
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spinduliavimas nevyksta, o treciajam kriivininkui suteikta energija virsta Siluma, jam relaksuojant |
zemesnés energijos lygmenj.

Auger rekombinacijos mechanizmas tampa svarbus esant dideléms nepusiausviryjy
kriivininky koncentracijoms. Jis stipriausiai pasireiskia siauratarpiuose puslaidininkiuose ir silpsta

did¢jant jy draustiniy energijy tarpui.

laidumo juosta

valentiné juosta

5.3 pav. Diagrama, atvaizduojanti Auger rekombinacija

dviejy elektrony ir skylés saveikos atveju (paimta i§ [34]).

6. Puslaidininkiniy dariniy tyrimai naudojant suzadinimo-zondavimo metodikas

Puslaidininkiniams dariniams, tiek pasizymintiems struktiirine netvarka, tiek tvarkiems, tirti
plac¢iai naudojamos optinio suZadinimo-zondavimo metodikos. Jos pagristos galimybe optiSkai
modifikuojant puslaidininkio savybes stebéti jy kitimg laike. Tam naudojamas impulsinis
suzadinimo rezimas, kai Zadinimo trukmé palyginama arba trumpesné uZ charakteringas
nepusiausviryjy kravininky relaksacijos trukmes. Placiatarpiuose tiesaus tarpo puslaidininkiuose
Sios relaksacijos trukmés yra nanosekundziy eilés, todél Zadinimui reikalingi pikosekundiniai arba
femtosekundiniai lazerio impulsai [35]. Taigi, $iy metodiky privalumas yra toks, kad juose gali bati
stebimi ypac greiti procesai su gera laikine skyra [36], 0 tai leidzia tirti kriivininky rekombinacijos
kinetikas puslaidininkyje, 1§ kuriy nustatomi svarblis optoelektronikos prietaisy veikai
puslaidininkio parametrai, kaip antai nepusiausviryjy kravininky gyvavimo trukmés, difuzijos
koeficientai, vidiniai kvantiniai naSumai ir t.t. Kadangi darbe modeliuojami kriivininky pernasos ir
rekombinacijos vyksmai bei skai¢iuojami prie§ tai minétieji parametrai, Siame skyrelyje trumpai
supazindinsiu su eksperimentinémis metodikomis, kad bty aisku, kaip tie parametrai matuojami
realiomis sglygomis. Aptarsiu dvi suzadinimo-zondavimo metodikos modifikacijas — skirtuminio
pralaidumo (differential transmission — DT) bei $viesa indukuoty dinaminiy gardeliy (light-induced

transient gratings — LITG) metodus.
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6.1. Skirtuminio pralaidumo metodika

Skirtuminio pralaidumo metodikoje plonas puslaidininkinis sluoksnis apsvieiamas trumpais
(pikosekundiniais ar dar trumpesniais) lazerio impulsais. Zadinan&ios §viesos kvanto energija virsija
puslaidininkio draustiniy energijy tarpa, todél jis suzadinamas. Zonduojantis lazerio spindulys yra
vélinamas vélinimo linijoje pirmojo spindulio atzvilgiu ir naudojamas pirmojo spindulio sukelty
puslaidininkio optiniy parametry poky¢iams fiksuoti. Sio spindulio $viesos kvanto energija
parenkama taip, kad nevirSyty draustiniy energijy tarpo, jei norima zonduoti puslaidininkio
skaidrumo srityje, arba parenkama didesné uz draustiniy energijy tarpa, jei norima zonduoti
puslaidininkio sugerties srityje. Pirmuoju atveju patogiau matuoti pralaidumo signalo santykinj
pokyti, o antruoju - atspindZzio.

Zadinanéiu spinduliu sugeneruoti nepusiausvirieji kriivininkai pakei¢ia puslaidininkio
Sviesos sugerties koeficienta, o kartu ir Sviesos luzio rodikli. Dél Sios priezasties puslaidininkio
pralaidumo (arba atspindzio) spektras pasislenka nesuzadintojo puslaidininkio pralaidumo (arba
atspindzio) spektro atzvilgiu. Pralaidumo matavimuose dél Sio poslinkio gaunamas skirtuminio

pralaidumo signalas:

702010001 HOLL . 611)

Cia Ty atitinka nesuzadinto puslaidininkinio sluoksnio pralaiduma, o T, — pralaiduma, jj
suzadinus. Pana$i iSraiSka gaunama ir atspindZio matavimuose. Pavyzdiné tokio eksperimento
schema pavaizduota 6.1 pav.

Kei¢iant vélinimg tarp zadinanc¢io ir zonduojancio spinduliy galima fiksuoti, kaip kinta
fotomodifikuoti puslaidininkio parametrai laikui bégant, o 1§ Sio kitimo galima suskaiciuoti
fotogeneruoty kriivininky rekombinacijos kinetikas, 1§ kuriy pagal 5 skyriuje aptarta ABC metoda
galima rasti skirtingus rekombinacijos mechanizmus atitinkanc¢ius koeficientus, o i§ pastaryjy -
pagal (6.1.2) formule apskaiciuoti vidinj kvantinj naSumg, kuris yra lygus spinduliniu budu

rekombinuojanciai visy fotogeneruoty kriivininky daliai:

Bn

= 6.1.2
A+Bn+Cn® ( )

n
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Verta paminéti, kad zonduojancio spindulio skersmuo yra zZymiai mazesnis uz zadinanciojo

spindulio skersmenj. Tai reikalinga tam, jog biity zonduojama tolygiai suzadinta sritis.

AHK vélinimo lingja

lazeris 4[' safyras N
{2

: ﬂ bandinys

OPS _D

AHK

4
.

pertraukiklis

duomeny rinkimol spektrografas

PC ;
sistema

6.1 pav. Skirtuminio pralaidumo eksperimento pavyzdiné schema (paimta i [37]).

6.2. Sviesa indukuoty dinaminiy gardeliy metodika

Sviesa indukuoty dinaminiy gardeliy metodika yra analogiska praeitame skyrelyje aprasytai
skirtuminio pralaidumo metodikai, tik Siuo atveju puslaidininkio suzadinimui naudojami du

spinduliai, susikertantys ties zadinamojo puslaidininkio pavir§iumi (6.2 pav.).

Zadinantys spinduliai

Ditragave

spinduliai

Bandinys N e’

6.2 pav. Sviesa indukuoty dinaminiy gardeliy eksperimento principiné schema (paimta i§ [35]).
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Tokiu atveju, bandinio vietoje déka interferencijos yra sukuriamas Sviesos intensyvumo
skirstinys. Sviesos intensyvumas kinta periodiSkai bandinio plokStumoje. ISilgai vienos 18

koordinaciy asiy jo kitimas gali biiti apraSytas tokiu budu:

27X

1(x) = I0(1+005T]. (6.2.1)

Cia lg — krintandios §viesos intensyvumas. Tokiu biidu ant puslaidininkio suformuojama
dinaminé difrakciné gardelé¢ i§ periodiSkai sugeneruoty nepusiausviryjy kriivininky. Kadangi
interferuojantys pluostai yra Gausinio intensyvumo pasiskirstymo, tai jy interferencijos rezultatas
bus panasus kaip pavaizduota 6.3 pav.. Zonduojancio spindulio skersmuo turéty biiti daug mazesnis
nei zadinanciyjy, tam, kad zondavimo srityje intensyvumo pikai biity apytiksliai to paties dydzio —

Si sritis paveikslélyje apibrézta raudonu sta¢iakampiu.

T T

15| .
= 10p ]
w
—

05 - .

0.0 , . .

300 400 500
X, S.V.

6.3 pav. Dviejy Gauso pluosty interferencija.

Dinaminés gardelés periodas A siejasi su spinduliuotés bangos ilgiu A ir kampu tarp |

bandinj krintan¢iy Zadinanc¢iy spinduliy 93:

A
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Akivaizdu, kad gardelés periodg galima keisti kei¢iant zadinanciy spinduliy susikirtimo kampa.

Dinaminé gardelé¢ yra nuskaitoma zonduojanciu spinduliu, kuris yra vélinamas vélinimo
linija. Sis spindulys difraguoja nuo gardelés. Jeigu difrakcija galima apra$yti plony gardeliy
metodu, tada difrakcijos efektyvuma nusako formulé [35]:

() =|:—1T: 35[27” ! An(z,t)dzj. (6.2.3)

Cia lg ir I; — zonduojangio kritusio ir difragavusio spinduliy intensyvumai, T — puslaidininkinio
sluoksnio pralaidumo koeficientas, d — jo storis, An — lazio rodiklio pokytis, z — koordinaté
sluoksnio pavirSiaus normalés kryptimi, J; — pirmosios eilés Beselio funkcija. Maziems K, §i
funkcija gali buti supaprastinta J;(k)~k/2.

Suzadinto puslaidininkio §viesos luzio rodiklio pokytis dél nepusiausviryjy kriivininky pagal
Drude-Lorentz teorijg yra tiesiogiai proporcingas nepusiausvyryjy kritvininky tankiui [38]. Tuomet,
Sugeneruoty kriivininky erdvinis pasiskirstymas puslaidininkyje gali biiti aprasytas atsiZvelgiant j
zadinancios Sviesos intensyvumo pasiskirstymg ties puslaidininkio pavirSiumi bei sugert] pagal

Beer-Lambert-Bouguer désnj:
N(x,2) = N0(1+ mcos%}exp(—az). (6.2.4)

Cia m — §viesos intensyvumo moduliacijos gylis, o — §viesos sugerties koeficientas.
Atsizvelgiant | formules (6.2.3) ir (6.2.4), galima padaryti iSvada, kad difrakcijos
efektyvumas yra proporcingas nepusiausviryjy kravininky tankio kvadratui.
IS tolydumo lygties seka, kad gardele suyra ne tik dél krivininky rekombinacijos, bet ir dél

difuzijos, tod¢l efektiné gardelés gyvavimo trukmé gali biiti uzrasyta tokia iSraiska:

N R S _ (6.2.5)

Cia 7 — krvininky gyvavimo trukmé, o 7p — difuziné gardelés irimo trukmeé.
Kadangi difrakcijos efektyvumas yra proporcingas nepusiausviryjy krivininky tankio

kvadratui, tai efektyvumo laikiné kinetika gesta su charakteringa laikine konstanta /2.
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Atlikus matavimus su skirtingo periodo A dinaminémis gardelémis ir atidéjus priklausomybe

2
el = f (Afz J grafiskai, i tiesés polinkio kampo gaunamas kruvininky difuzijos koeficientas D, 0
Ts

i§ grafiko susikirtimo su ordinaéiy asimi tasko - kravininky gyvavimo trukmé tg.
7. Monte Carlo modeliavimo algoritmai

Monte Carlo modeliavimo algoritmai yra plati algoritmy grupé, uzdaviniy sprendimui
pasitelkianti atsitiktinius skaiCius. Jie buvo pradéti naudoti penktajame pra¢jusio amziaus
deSimtmetyje ir nuo to laiko tapo pritaikomi daugelyje sri¢iy pradedant finansais ir baigiant fizika.

Yra skiriamos dvi Monte Carlo algoritmy rusys - tai klasikiniai ir kinetiniai Monte Carlo

algoritmai [39]. Siame skyrelyje aptarsiu jy pagrindines ypatybes ir skirtumus.
7.1. Klasikinis Monte Carlo algoritmas

Vienas svarbiausiy ir geriausiai zinomy klasikiniy Monte Carlo algoritmy yra Metropolio
algoritmas. Jame per¢jimo tarp dviejy biiseny tikimybé priklauso nuo energijy skirtumo tarp

pradinés ir galinés bliseny. Algoritmas pazingsniui atrodo Sitaip [40]:

1) Modeliuojamam N daleliy ansambliu priskiriama pradiné konfigtracija.
2) Priskiriamas maksimalus poslinkio vektorius (dy, dy, d).
3) Inicializuojamas Monte Carlo Zingsniy skai¢ius bei pasirinktos fizikinés ypatybés A suma: n=0,
Asum=0.
4) I8 viso N daleliy ansamblio atsitiktinai pasirenkama i-toji dalelé.
5) Apskai¢iuojama sistemos energija prie$ poslinkj Ep=V(r).
6) IS intervalo [-1;1] sugeneruojami trys atsitiktiniai skaiciai Uy, Uy, Us.
7) i-toji dalelé paslenkama per Ar=(u;dy, udy, usd,).
8) Apskai¢iuojama sistemos energija po poslinkio E,=V(r+ Ar).
9) Apskai¢iuojamas energijy skirtumas AE=E;,-Ey,.
9.1) Jei AE < 0, nauja biisena priimama.
9.2) Jei AE > 0:
9.2.1) Sugeneruojamas atsitiktinis skai¢ius u nuo 0 iki 1.
9.2.2) Bisena priimama tik tokiu atveju, jei U < exp(-AE/KT).

10) Jei busena buvo atmesta, dalelé grazinama j prading biiseng.
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11) Kiekvienoje biisenoje sumuojama pasirinkta fizikiné ypatybé: Asym=AsumtA(r).
12) Ties kiekviena biisena zingsniy skai¢ius padidinamas 1: n=n+1.
13) Pasiekus maksimaly pasirinktg zingsniy skai€iy Nmayx, griztama i 4) punkta.

14) Pabaigus modeliavimg suskai¢iuojamas norimas vidurkis Asym/Nmax-

Modelivojamam N daleliy  ansambliui
priskiriama pradiné konfigracija bel
priskiriamas maksimalus podlinkio
vektorius (dk. df. dz).

I

Inicdalizuojamas Monte Carlo Zingsniy
skaius bei padrinktos fizikinés vpatvbés
A suma: #=0, Anm=0Parenkamas
maksimalus Zingsniy skai&us .

I

I5 viso N daleliy ansamblio atsitiktinai
pasirenkama -toji dalele bei
apskaidiuojama sistemos energija prief
poslinkj Ex=F{r).

T == 1

Suskaiduojamas norimo dvdio vidurkis
AsumHimz.

l

Biisena priimama ir sumuojama pasirinkta I8 intervalo [-1:1] sugenerucjami trys
fizikiné  vpatvbé:  Anw=dnw+A(r). atsitiktinial skaidial wy, we. us ir i-toji Biisena atmesta.
Zingsniy skaifius padidinamasl: m=n+1. ‘ dalelé paslenkama per Ar=(uidr. uzdy, '— Dalelé graZinama j
E. prilyginama Ep. usdk) prading blisena.
Tel AE<0 | Tei u = exp(-AE/KT)

Apskaifivojama sistemos energija po
poslinkio E~F{(r+ Ar) ir apskaiduojamas
energijy skirtumas AF=F,-E».

Jei u < exp(-AE/KT)

i

Sugeneruojamas atsitiktinis skaidus u nuo
0iki 1.

7.1 pav. Klasikinio Monte Carlo metodo blokiné schema.

IS ¢ia i$plaukia pora iSvady:

1. Atomy grei€iai ar jé€gos tarp atomy modelyje néra jskaitomi.
2. Nepaisant to, kad yra skai¢iuojami Monte Carlo modeliavimo Zingsniai n, néra neaisku, kaip jie

susije su realia laiko skale, tad laikas modelyje taip pat nefigiiruoja.

Taigi, tampa akivaizdu, kad norint modeliuoti sistemg su laikine evoliucija, yra reikalingas

kitoks algoritmas.
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7.2. Kinetinis Monte Carlo algoritmas

Siekiant modeliuoti sistemas su laikine evoliucija, SeStajame praeito amziaus deSimtmetyje
buvo pasitlytas kinetinis Monte Carlo algoritmas [39]. Yra skiriamos dvi pagrindinés $io algoritmo

modifikacijos, kurias Siame skyrelyje ir apzvelgsiu.
7.2.1. Kinetinis Monte Carlo algoritmas su atmetimu
Pats paprasciausias kinetinis Monte Carlo algoritmas remiasi jvykiy atmetimu [41]:

1) Inicializuojamas laikas t=0 ir pasirenkamas laikinis zingsnis.

2) 1% intervalo [0; N) yra i§sirenkamas atsitiktinis skai¢ius r. Cia N atitinka galimy jvykiy skaiéiy.

3) Suskai¢iuojamas naujas skai¢ius n=Int(r)+1. Cia operacija Int atitinka sveikosios skaigiaus dalies
émima.

4) Jei n-r < Kn/kmax, jvykis pasirenkamas. K, atitinka n-tojo jvykio spartg arba tikimybe jam jvykti,
kmax - maksimalig spartos arba tikimybés verte. Tikimybiy atveju, tikimybé k, priklauso nuo
pasirinkto laikinio Zingsnio.

5) Algoritmas kartojamas tol, kol galiausiai jvykis pasirenkamas.

Kai yra daug jvykiy su stipriai iSsibars¢iusiomis sparty vertémis, toks algoritmas veikia 1étai,

nes paprastai daug jvykiy yra atmetama iki tol, kol kuris nors vienas yra pasirenkamas.
7.2.2. Kinetinis Monte Carlo algoritmas be atmetimo

Alternatyva pries tai aptartam algoritmui yra kinetinis Monte Carlo algoritmas be atmetimo.

Siame algoritme kiekvieno Zingsnio metu vienas i§ jvykiy batinai jvyksta:

N
1) Pirmiausia skai¢iuojama N galimy jvykiy sparty suma K :an, kiekviename sumavimo
n=1

zingsnyje i$saugant dalines sumas K.
2) Pasirenkamas atsitiktinis skaicius r i$ intervalo [0; K).
3) Pagal salyga Ky < r < K, ieSkoma, kurj jvykj atitinka pasirinktas atsitiktinis skaiius. [vykio

pasirinkimas pagal Sig salyga pavaizduotas 7.2 pav.
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4) Pasirenkamas jvykis n.
5) Metamas atsitiktinis skaiCius p i§ intervalo [0; 1) ir laikas evoliucionuoja per Zingsnelj

At=1/K-In(L/p) [39].

kl kl
ky+ks
Ki+ky+ks
Ks .
hror = rheor—>|"
Ku Kot

(@) (b)

7.2 pav. Ivykio pasirinkimas, kai dalinés sumos yra atvaizduojamos skirtingo auksc¢io

staciakampiais (a) ir kaip analogiska situacija atrodo kompiuterio kode (b) (paimta i$ [39]).

8. Modeliavimo rezultaty tikslumo jvertinimas

Monte Carlo metodas yra skai¢iavimo algoritmas, pagrjstas statistiniu modeliavimu ir gauty
rezultaty apdorojimu statistiniais metodais. Siame metode, stochastinis bandymas yra atlickamas
daug karty ir i§ kiekvieno tokio bandymo gaunamas dominanc¢io dydzio X jvertis. Atlikus kelis

tokius bandymus, galima apskai¢iuoti dominancio dydzio vidurkj (8.1) ir dispersijg (8.2).

Kz%gxi. (8.1)
sz—ii(x -x) 8.2
“Nnoia® : (82)

Cia {X;} yra kiekvieno bandymo metu gaunamas dydZio X jvertis, o N yra atlikty bandymy

skaicius.



26

Norint surasti galutinj dydzio X jvertinimg, atsizvelgiant ] statistines paklaidas, yra

naudojama centrinés ribos teorema [42].

X =

Yij%. (8.3)

Taigi, akivaizdu, kad i§ Monte Carlo modeliavimo gauti rezultatai visuomet pasizymi
statistinémis paklaidomis. Paklaidos dydis labai priklauso nuo to, kiek karty stochastinis bandymas
yra kartojamas, t.y. paklaida gali biiti gerokai sumazinta didinant bandymy skaiciy. Verta paminéti,
kad paklaida yra atvirk$¢iai proporcinga Sakniai i§ bandymy skai¢iaus, kaip matyti i§ formulés (8.3),
todel, norint ja sumazinti per puse¢, atlieckamy bandymy skai¢iy reikeéty padidinti keturis kartus.
Turint omeny, kad Monte Carlo metodas yra labai intensyvus skaifiavimy poZiliriu, norint
sumazinti tiriamo dydzio paklaidg iki norimos vertés, gali tekti stipriai padidinti skai¢iavimy apimtj,
o kartu ir laika, per kurj modeliavimas bus atliktas. Ir netgi didinant bandymy skaiciy, paklaida gali
buti tik sumazinta, bet nepanaikinta.

Nepaisant to, kad dydzio X vidurkis, gautas 1§ Monte Carlo modeliavimo, yra geriausias
realios X vertés jvertis, bet i§ esmés jis néra lygus tikrajai vertei dél paklaidy. Tokiu atveju tampa
svarbu surasti intervala, kuriame su tam tikra tikimybe bus tikroji dydzio x verté. Sis intervalas
literatiiroje vadinamas pasikliautinuoju intervalu [43]. Remiantis centrinés ribos teorema ir
Stjudento t-skirstiniu, galima gauti pasikliautinuosius tikrosios dydzio X vertés intervalus, kuriuose
su pasirinkta tikimybe bus tikroji x verteé.

Tarkime Xi, Xz, ..., Xy Yyra N atsitiktiniu bandymu gauty ver¢iy rinkinys i$§ normaliojo

skirstinio su vidurkiu g ir standartiniu nuokrypiu . Tuomet sudaromas atsitiktinis dydis t:

t:Y;ﬂJﬁ. (8.4)

Cia X yra imties vidurkis, o S - imties standartinis nuokrypis.

Atsitiktinis dydis t yra pasiskirstes pagal Stjudento skirstinj su N-1 laisvés laipsniy ir
priklauso tik nuo imties tario N, bet nepriklauso nei nuo vidurkio x, nei nuo standartinio nuokrypio
o. Sis skirstinys yra simetrinis nulio atzvilgiu ir didinant laisvés laipsniy skai¢iy N artéja prie
normaliojo skirstinio.

Imties vidurkis X yra geriausias tikrosios vertés u jvertis, taciau dél statistinés paklaidos jis
gali buti nelygus u. I$ t-skirstinio galima gauti pasikliautingjj intervala, kuriame su tam tikra
tikimybe c galima tikétis rasti tikrgjg verte x. Kadangi dydis t yra pasiskirstes pagal Stjudento

skirstinj, tai tikimybé, kad verté t bus tarp Sio skirstinio 0.5(1-c) procentilio ir 0.5(1+c) procentilio
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yra lygi [44]:

—H
P [tNl,O.S(lc) < T\m < tN1,0.5(1+c)j =C. (8-5)

Kadangi Stjudento skirstinys yra simetriSkas nulio atzvilgiu, tai ty 450 ¢ ==ty 10500

Tuomet gauname:

S _ S
WtN—LO.S(hc) SHSXH+ WtN—l,O.S(hc) : (8.6)

X —

Si lygtis apibrézia 100c procenty pasikliautingjj intervala, t.y. tikimybé, kad tikroji verté u
bus Siame intervale yra lygi 100c procenty. Pavyzdziui, norédami nustatyti 90% pasikliautingjj

intervalg, tikimybe ¢ prilyginame 0.9. Tuomet ty ;5. atitinka t vertg, ties kuria sumin¢ Stjudento

skirstinio su N-1 laisvés laipsniy verté yra lygi 0.5(1+0.9), t.y. 0.95. Zinodami $ia verte pagal (8.6)
galime nustatyti 90% pasikliautingjj intervalg.

9. Netvarkaus 2D puslaidininkio modeliavimas MATLAB terpéje

Modeliuojant homogeninius, nuostovios biisenos reiSkinius, tokius kaip difuzija,
puslaidininkiuose, pasirodo, uztenka modeliuoti sistemg, sudarytg i§ vienintelio kriivininko, tuo
tarpu visos, daugelio kriivininky sistemos elgesys gaunamas tg patj eksperimentg pakartojus daug
karty [9].

Siekiant suprasti, kaip vyksta difuzijos ir rekombinacijos procesai netvarkiuose
puslaidininkiniuose dariniuose ir kokig jtakg Siems procesams turi lokalizacija bei gardelés defektai,
tokie, kaip dislokacijos, buvo sukurtas Monte Carlo algoritmu pagristas modelis. Jame
modeliuojamas vienos dalelés judé¢jimas gardeléje nuo jos sukiirimo iki iSnykimo dél
rekombinacijos.

Prie§ modeliuojant yra apibréZiami modeliavimo erdvés matmenys, taip pat sistemai
priskiriami tokie parametrai, kaip puslaidininkio draustiniy energijy tarpas, nepusiausviryjy
kriivininky tankis, spindulinés bei nespindulinés rekombinacijos, lokalizacijos/delokalizacijos bei
Sokavimo ,,bandymy* spartos, santykinis lokalizuoty biiseny tankis ir t.t.. Siame modeliavime
naudoti parametrai yra apibendrinti 1 lenteléje.

Kiekviename erdvés narvelyje esti po vieng biiseng, kuri gali biiti laisva arba lokalizuota.
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Kiek turésime lokalizuoty buiseny, nusako sistemos lokalizuoty biiseny tankis, kurj galima pasirinkti
laisvai prie§ modeliavimg.  Apibrézus santykinj lokalizuoty biiseny tankj (tikimybe, kad
pasirinktame erdvés taske turésime lokalizuotg biiseng), metant atsitiktinj skai¢iy randama, ar
nagrinéjama biisena bus lokalizuota. Veiksma pakartojus visiems modeliuojamos erdvés taskams,
gaunamas erdvinis lokalizuoty ir laisvy biiseny pasiskirstymas modeliuojamoje sistemoje.

Sugeneravus lokalizuoty biiseny erdvinj pasiskirstyma, kiekvienai lokalizuotai busenai
randamos kitos lokalizuotos biisenos penkiy lokalizacijos ilgiy a atstumu - tai busenos, ] kurias
leisime Suolius pagal Miller-Abrahams modelj, aptarta 3.3. skyrelyje. Pagal §j model;
suskai¢iuojamos visos Suoliy spartos.

Jei modeliuojama situacija su dislokacijomis, tai modeliuojamoje erdveje apibréZiama sritis,
kurioje yra dislokacija ir yra pakei¢iami joje esancius narvelius atitinkan¢ioms biisenoms buidingi
kriivininky rekombinacijos parametrai.

Galiausiai modeliavimo erdvei yra pritaikomos periodinés krastinés salygos, kad joje
judédama dalelé neiSlekty uz erdveés riby. Kartu periodinés krastinés salygos leidzia turéti sistema
su daug dislokacijy, o atstumas tarp jy gali buti kei¢iamas tiesiog keiciant pradinés modeliavimo
erdvés matmenis.

Modeliavimas prasideda atsitiktinéje modeliuojamos erdvés vietoje sugeneravus dalele. Siai
dalelei 1§ Fermi-Dirac pasiskirstymo yra atsitiktiniu bidu suteikiama pradiné energija ir ji
paleidZziama judeéti. Laikoma, kad kol dalelé¢ yra laisva, ji juda i§ anksto uzduotu laisvos dalelés
judéjimo greiciu ir gali rekombinuoti nespinduliniu biidu arba bimolekuliniu spinduliniu biidu (kaip
aprasSyta ABC modelyje), o pasiekusi lokalizuota biiseng gali joje lokalizuotis. Jei dalelé
lokalizavosi, btuidama lokalizuotoje biisenoje ji gali rekombinuoti tiesinés spindulinés
rekombinacijos biidu, Suoliuoti j kitas Salimais esancias lokalizuotas biisenas arba delokalizuotis.

Taigi, apibendrinant, §iuo Monte Carlo algoritmu pagristu modeliu gali biiti modeliuojamas
vienos dalelés judé¢jimas nuo dalelés sukiirimo iki jos iSnykimo spindulinés arba nespindulinés
rekombinacijos budu, o modeliavimg kartojant daug karty gaunamas visos daugiadalelés sistemos
elgesys. Tokiu biidu, sumodeliavus sistemg su pasirinktais parametrais, siekiama suskaiCiuoti
kriivininky gyvavimo trukmes, difuzijos nuotolius bei vidinius kvantinius nasSumus - dydZius,
kuriuos siekiama nustatyti ir realiuose eksperimentuose, tokiuose, kaip apraSytieji 6-ajame
skyrelyje.

Siekiant jsitikinti, ar modelis veikia ir yra patikimas, buvo nuspresta jo veikima iSbandyti
klasikinése situacijose. Tam tikslui buvo modeliuojamos kriivininky rekombinacijos kinetikos,
kriivininky difuzijos i§ baigtinio Saltinio profiliai bei krivininky difuzijos nuotolio priklausomybé
nuo jy gyvavimo trukmés sistemoje be lokalizacijos ir dislokacijy.

Nagrinéjant modeliu gautas kriivininky rekombinacijos kinetikas buvo nustatyta, kad
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kriivininky gyvavimo trukmeé, gauta tinkinant kinetikas eksponentine funkcija, yra artima teorinei,
suskaiCiuotai i§ to, kokios spindulinés/nespindulinés rekombinacijos trukmés buvo pateiktos
modelyje (9.1 pav. a). Bendra krivininky gyvavimo trukmé, esant keliems rekombinacijos

mechanizmams (Siuo atvejui spinduliniam ir nespinduliniam), skai¢iuojama taip:

= 9.)

Cia ) yra spindulinés rekombinacijos trukmé, o 7y - nespindulings.

Pirmuoju atveju (juoda priklausomybé¢) buvo paimta, kad spindulinés rekombinacijos trukmé
yra 0.5 nanosekundés, o nespindulinés - 1 nanosekundé¢, tuo tarpu, antruoju atveju (raudona
priklausomybé) - tiek spindulingés, tick nespindulinés rekombinacijos trukmés buvo parinktos po 0.5
nanosekundés. Matyti, kad i§ modeliu gauty kinetiky nustatytos kriivininky gyvavimo trukmeés gerai
atitinka apskaiciuotas teoriskai.

Toliau buvo nagrin¢jami kriivininky difuzijos 1§ baigtinio Saltinio profiliai. Yra Zinoma, kad
kriivininky tankis, esant difuzijai i§ baigtinio Saltinio, yra apraSomas Gauso funkcija kintamuyjy

laiko ir koordinatés atzvilgiu [45]:

N(x,t) = \/4(72th exp[;éJ. (9.2)

Cia Q - normavimo daugiklis, atitinkantis daleliy skai¢iy j ploto vieneta i§ karto po
injekcijos, o D - difuzijos koeficientas.

Buvo palyginti du difuzijos profiliai, gauti i§ to paties modeliavimo. Pirmasis profilis
fiksuotas praéjus 200 santykiniy laiko vienety po injekcijos, o antrasis - 400 santykiniy laiko
vienety. Abu profiliai buvo tinkinti Gauso funkcija ir buvo pastebéta, kad abu yra gana gerai ja
aprasomi (9.1 pav. b). Kadangi abu profiliai gauti i§ to paties modeliavimo, galima laikyti, kad
difuzijos koeficientas D yra tas pats. Tada profiliy amplitudziy santykis turéty buti atvirkscias
Sakniai i$ laiko tarpy nuo injekcijos santykio. Kitaip, sakant, antrojo profilio amplitudé turéty buti
J2 ~1.41 karto mazesné nei pirmojo. Tinkinus profilius Gauso funkcija gautas geras atitikimas su
teorija (santykis tarp amplitudziy gautas apie 1.42). Tuo tarpu eksponentés vardikliy santykis turéty
biti lygus laiky santykiui. Vél gi, 1§ tinkinimo gautas santykis ir teorinis santykis buvo gauti labai
artimi (atitinkamai - 2.02 ir 2).

Galiausiai buvo patikrinta klasikiné formulé, siejanti kriivininky difuzijos nuotolj ir jy
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gyvavimo trukmg [46]:

L=+Dr. (9.3)

Cia D - krivininky difuzijos koeficientas, o 7 - kriivininky gyvavimo trukme.

Formulei patikrinti buvo atlikti keli modeliavimai, kai modelyje kriivininkams priskiriamos
skirtingos gyvavimo trukmés, o visos kitos salygos islieka tos pacios. Naturalu tikétis, kad difuzijos
koeficientas visai atvejais bus vienodas, tad atidéjus kriivininky difuzijos nuotolj, kaip funkcijg nuo
Saknies 1§ gyvavimo trukmes, turétume gauti tiesing priklausomybe. Kadangi priklausomybeé isties
gauta tiesiné (9.1 pav. c¢), tai galima teigti, kad modelis ir $ioje situacijoje veikia tinkamai.

Taigi, patikrinus modelj Siose trijose klasikinése situacijose gauti rezultatai gerai atitinka

teorinius ir galima teigti, kad modelis yra patikimas.

8103 £ T T T T T T T 3 040 T T T T T T T
2081 b a) 7=0.35ns (z,,=0.33ns) |} 0351 b) A ]
1097 E 7=0.24 ns (¢, = 0.25 ns) |} 030 1
403 £ E 0.25 F
18 3 > o020}
55 F E =
[ c
S 015
20 3 o
-3 3 = 010f
3 E 0.05 |
1E 3 0.00 |
O 1 1 1 1 1 1 1 _005 1 1 1 1 1 1 1
0.0 5.0x10™°1.0x10°1.5x10°2.0x10°2.5x10°3.0x10° -40000-30000-20000-10000 0 10000 20000 30000 40000
t,s X, sant. v.

L, nm

0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0
12 12
7 ,Nns

9.1 pav. Modelio veikimo patikrinimas klasikiniais atvejais.
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Darbe buvo modeliuojamos kelios situacijos - sistema be lokalizuoty biiseny ir dislokacijy, sistema
su lokalizuotomis blisenomis bet be dislokacijy, bei tie patys atvejai, tik jau su dislokacijomis.
Modeliuojant buvo keiiami atstumai tarp dislokacijy, lokalizacijos gylis bei dalelés judéjimo
greitis. Reikia paminéti, kad dalelés greicio keitimas Siuo atveju yra tolygus jos judrio varijavimui.
Norint iliustruoti, kokig jtaka lokalizuotos busenos ir dislokacijos turi modeliuojamai
sistemai, yra pateikti trys pavyzdiniai paveiksléliai: 9.2 pav. pavaizduota, kaip lokalizuoty biiseny
energijos yra pasiskirs¢iusios draustiniy energijy tarpo energijos atzvilgiu. | tokig biiseng
lokalizavusis dalele, laikoma, kad i§ karto termalizuojasi ir jos energija tampa lygi tos biisenos
energijai. 9.3 paveikslélyje parodyta, kaip pasiskirs¢iusi spindulinés rekombinacijos sparta
skirtingose energijos vietose. Lokalizuotose biisenose spindulinés rekombinacijos sparta pasirinkta
gerokai didesné [7], todél smailés paveiksliuke atitinka lokalizuotas blisenas. Galiausiai, 9.4 pav.
parodyta, kaip pasiskirsciusi nespindulinés rekombinacijos sparta skirtingose erdvés vietose. Erdvés
centre matyti daug didesnés nespindulinés rekombinacijos sritis, kuri atitinka skritulio formos

dislokacija.

3.5 |
3.45

3.4

100

50 80

X, sant v.

60
40
20 y. sant .v

9.2 pav. Lokalizuoty biiseny energijos erdvinis pasiskirstymas draustiniy energijy tarpo

energijos atzvilgiu.
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9.3 pav. Spindulinés rekombinacijos spartos erdvinis pasiskirstymas.
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9.4 pav. Nespindulinés rekombinacijos spartos erdvinis pasiskirstymas.
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1 lentelé. Modeliuojamos sistemos parametrai

Parametras Verté
Ploc ~0,02
N 10" cm
Eq 34eV
a 5nm
Vo 10% s
KT 0.025 eV
A 10" s™
B 10 cm’s™?
TRL 10 ns
At 1ps
tioc 1ps
Fdisl 100 nm

Cia Pjoc atitinka tikimybe, kad taskas erdvéje atitiks lokalizuot biisena, N - kriivininky tankj,
Eg - draustiniy energijy tarpa, a - lokalizacijos ilgj, v - Sokavimo ,,bandymy* sparta, KT - Silumin¢
energija kambario temperatiiroje, A, B - spindulinés/nespindulinés rekombinacijos koeficientus i§
vadinamojo ABC modelio, g, - tiesinés spindulinés rekombinacijos i$ lokalizuoty biiseny trukme,
At - laiko Zingsnj, tioc - lokalizacijos trukme, kuri yra atvirkstinis dydis 1-ajame skyriuje apibréztai
spartai vjoc. Modelyje laikoma, kad tjoc ir tgeloc yra vienodi, nors bendru atveju jie gali buti skirtingi.
raist yra efektyvusis dislokacijos spindulys, kurio dydis parinktas 100 nm [47].

Modelis yra kinetinio Monte Carlo metodo su atmetimu ir kinetinio Monte Carlo metodo be
atmetimo miSinys. Atmetimas reikalingas tod¢l, kad lokalizacija yra labai greitas procesas lyginant
su rekombinacija, todél jis apsprendZzia laikinio zingsnio dydj, o kadangi Sis laikas yra labai
trumpas, yra nemaza tikimybé, kad per ji nejvyks nei vienas jvykis - nei lokalizacija, nei

rekombinacija.

Toliau pazingsniui pateikiamas programos algoritmas:

1. Sukuriama dvimaté erdvé, kurios kiekvienas narvelis atitinka atskirg biiseng (9.5 pav. a, b)).
2. Sistemai priskiriami 1 lenteléje pateikti parametrai.
3. Erdvéje sugeneruojamos biisenos, kuriy dalis yra lokalizuotos, o dalis - laisvos (9.5 pav. c).

4. | sistemg jvedama dislokacija (9.5 pav. d).
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5. Modeliavimo erdvei pritaikomos periodinés krastinés salygos (9.5 pav. e)

6. Kiekvienai lokalizuotai buisenai surandamos kaimyninés lokalizuotos biisenos, j kurias gali
vykti Suoliai pagal Miller-Abrahams model; (9.5 pav. f). Kaip matyti, kaimyninés lokalizuotos
biisenos ieSkomos pradinéje modeliavimo erdvéje, atsizvelgiant j periodines krastines salygas.

7. Inicializuojamas pradinis momentas laike t=0 ir pradedamas Monte Carlo ciklas (vienas pilnas
ciklas atitinka dalelés judéjimo simuliacijg nuo jos suktirimo iki i$nykimo).

8. Atsitiktiniame erdvés taske yra sugeneruojama dalelé su atsitiktine energija Eq i§ Fermi-Dirac
pasiskirstymo.

9. Tikrinama ar dalelé yra vir§ lokalizuotos busenos.

9.1. Kinetinis Monte Carlo metodas su atmetimu: jei dalelé yra vir§ lokalizuotos biisen0s, ji
turi tikimybe lokalizuotis arba rekombinuoti spinduliniu arba nespinduliniu badu (9.5 pav. g).

Tikimybé, kad jvyks bent vienas i$ $iy jvykiy per laiko zingsnj At gali biiti iSreiksta tokiu budu:

P =1—exp(-v,,At). (6.1)
Cia vsum atitinka visy galimy jvykiy sparty suma.
Ar jvykis jvyko nusprendzia iSmestas atsitiktinis skai¢ius r i§ intervalo [0;1). Jei r < P, tai
laikoma, kad vienas 18 jvykiy jvyko.
Tuo tarpu, jei dalelé néra virs§ lokalizuotos biisenos, pereinama prie 9.2. punkto.

9.1.1. Jei joks jvykis nejvyko, dalel¢ lieka laisva ir gali pasislinkti | bet kokig vieta erdveje,
apribotoje apskritimo, kurio spindulys r= A¢v. Cia v atitinka laisvos dalelés greitj. Atnaujinama
dalelés pozicija, 0 laikas pasislenka per zingsnelj At: t=t+At. Programa t¢gsiama nuo 9 punkto.

9.1.2. Kinetinis Monte Carlo metodas be atmetimo: jei vienas i§ jvykiy jvyko, metant
atsitiktinj skaiciy ieSkoma, kuris jvykis jvyko.

9.1.2.1. Jei nustatyta, kad dalelé rekombinavo nespinduliniu biidu, i§saugoma jos pozicija ir
laikas t, o jei rekombinavo spinduliniu biidu dar iSsaugoma ir i§spinduliuoto fotono energija, kuri
yra lygi iki tol dalelés turétai energijai. Ciklas baigiamas - pradedama i§ naujo nuo 7 punkto.

9.1.2.2. Kinetinis Monte Carlo metodas be atmetimo: jei nustatyta, kad dalelé lokalizavosi, tai
laikoma, kad lokalizuotoje biisenoje ji akimirksniu termalizuojasi ir jos energija tampa lygi tos
bisenos energijai Ejok. Lokalizuotoje buisenoje ji gali rekombinuoti spinduliniu buidu, Sokti j vieng 1§
kaimyniniy lokalizuoty biiseny arba delokalizuotis (9.5 pav. h).

9.1.2.2.1. Jei nustatyta, kad dalelé rekombinavo spinduliniu biidu, i§saugoma jos pozicija, laikas
t ir iSspinduliuoto fotono energija, kuri yra lygi lokalizuotos biisenos energijai. Ciklas baigiamas -
pradedama i$ naujo nuo 7 punkto.

9.1.2.2.2. Jei nustatyta, kad dalelé Soko j kitg lokalizuotg biiseng, atnaujinama jos pozicija, o
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laikas pasislenka per zingsnelj At=1/vgmIn(1/p). Programa tgsiama nuo 9 punkto.

9.1.2.2.3. Jei nustatyta, kad dalel¢é delokalizavosi, laikas pasislenka per Zzingsnelj
At=1/vgymIn(1/p). Programa tesiama nuo 9 punkto.

9.2. Jei dalelé néra vir§ lokalizuotos biisenos, ji turi tikimyb¢ rekombinuoti spinduliniu arba
nespinduliniu budu (9.5 pav. i). Tikimybé¢, kad jvyks bent vienas i§ Siy jvykiy aprasoma 6.1
formule.

9.2.1. Jei joks jvykis nejvyko, dalelé¢ lieka laisva ir gali pasislinkti | bet kokig vieta erdvéje,
apribotoje apskritimo, kurio spindulys r= A¢v. Atnaujinama dalelés pozicija, 0 laikas pasislenka per
zingsnelj At: t=t+At. Programa t¢gsiama nuo 9 punkto.

9.2.2. Jei nustatyta, kad dalel¢ rekombinavo nespinduliniu biidu, i§saugoma jos pozicija ir laikas
t, o jei rekombinavo spinduliniu biidu dar i§saugoma ir i§spinduliuoto fotono energija, kuri yra lygi
iki tol dalelés turétai energijai. Ciklas baigiamas - pradedama i$§ naujo nuo 7 punkto.

Pastaba: Modelyje taip pat fiksuojama, kiek daleliy rekombinavo spinduliniu biidu, o kiek -
nespinduliniu.

Pries atliekant pagrindinius modeliavimus buvo nutarta patikrinti, kaip modeliuojamy
rezultaty tikslumas priklauso nuo kiekvienam modeliavime atlieckamy bandymy skaiciaus.
Modeliuojama sistema buvo be lokalizacijos su nedidelémis, 10 nm spindulio dislokacijomis.
Modeliavimai buvo atlikti su skirtingais imties dydziais: N=250, 1000, 4000 ir kartojami po kelis
kartus. IS modeliavimy buvo gautos sistemos vidinio kvantinio nasumo priklausomybés nuo
atstumo tarp dislokacijy (9.6 pav.). Matyti, kad esant mazam imties dydziui, vertés yra smarkiai

18sibarsCiusios, bet didinant imtj iSsibarstymas vis mazéja.
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9.5 pav. Programos veikimo iliustracija.
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9.6 pav. Sistemos vidinio kvantinio naSumo priklausomybé nuo atstumo tarp dislokacijy ties

skirtingais imties dydziais.

Atsizvelgus | gautus rezultatus ir jvertinus, kad jau ties N=4000 gaunami mazai iSsibarstg
rezultatai, pagrindiniams modeliavimams buvo pasirinkta naudoti imtj N=5000. Reikia paminéti,
kad modeliuojant sistema su lokalizacija, imties dydis buvo pasirinktas mazesnis, nes | modelj
pridéjus lokalizacija zymiai iSauga modeliavimo trukmeé, todél, natiiralu, rezultatai gauti
modeliuojant sistemas su lokalizacija yra Siek tiek maziau patikimi. Galiausiai, siekiant atsizvelgti ]
statistines paklaidas, pagal 8 skyrelyje apraSyta Stjudento metodika buvo nuspresta, kad
sumodeliavus norimus rezultatus jiems dar bus apskaiciuoti 95% pasikliautinieji verciy intervalai.

Atlikus modeliavimg gauti spindulinés ir nespindulinés rekombinacijos jvykiy erdviniai
pasiskirstymai situacijose, atitinkanciose sistema su ir be dislokacijy ir su skirtingo stiprumo

lokalizacija (9.7 pav.).
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9.7 pav. Erdvinis rekombinacijos vyksmy skirstinys situacijoje be dislokacijos: be lokalizacijos

(@) bei su vidutine (=40 meV) (b) ir stipria (¢=120 meV) (c) lokalizacija bei su dislokacijomis:

be lokalizacijos (d) bei su vidutine (6=40 meV) (e) ir stipria (c=120 meV) (f) lokalizacija. Mélyni

taskai atitinka nespindulinés rekombinacijos vyksmus, o raudoni - spindulinés.
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IS 9.7 pav. matyti, kad, nesant dislokacijy ir lokalizacijos, spindulinés ir nespindulinés
rekombinacijos vyksmai yra pasiskirste erdvéje homogeniskai, bet pridedant lokalizacijg ir ja
stiprinant, vis daugiau rekombinacijos vyksmy vyksta konkreciose erdvés vietose, t.y. lokalizuotose
buisenose. AnalogiSka situacija yra ir esant dislokacijai. Jei nesant lokalizacijos dislokacijoje
rekombinavo didel¢ dalis daleliy, o aplink dislokacija vyksmy pasiskirstymas buvo homogeniskas,
tai didinant lokalizacijg vis maziau daleliy rekombinavo dislokacijoje ir vis daugiau - lokalizuotose
biisenose.

IS modeliavimy buvo gautos kriivininky rekombinacijos kinetikos jvairiems nagrinétiems
atvejams (9.8 pav.), o tinkinant kinetikas eksponentine funkcija buvo gautos kriivininky gyvavimo
trukmés kiekvienoje situacijoje.

Matyti, kad nesant lokalizacijos kriivininky gyvavimo trukmes ilgéja didéjant atstumui tarp
dislokacijy (arba, kitaip sakant, mazéjant dislokacijy tankiui). Taip yra, nes didinant atstumg tarp
dislokacijy vis maziau daleliy pasiekia jas, be to, mazéja santykinis dislokacijy plotas gardeléje, tad
maziau daleliy jkrenta j jy ribojamg sritj pacioje modeliavimo pradzioje (9.8 pav. a).

Jei néra dislokacijy, kriivininky gyvavimo trukmés mazéja stipréjant lokalizacijai (9.8 pav.
b). Taip yra dél to, kad kuo stipresné lokalizacija, tuo ilgesnj laikg kriivininkai praleidzia
lokalizuoti, o kadangi lokalizuotose biisenose kriivininky spindulinés rekombinacijos sparta
didesne, tai natiiralu, kad lokalizuotose biisenose jie gyvuoja trumpiau. Be to, verta atkreipti démesj,
kad nuo tam tikros ribos, net stiprinant lokalizacijg, kruvininky gyvavimo trukmés nebesikeicia.
Taip yra todeél, kad tais atvejais barjerai lokalizuotose blisenose yra pakankamai auksti ir dauguma
kriivininky rekombinuoja neistrike i§ lokalizuoty biiseny, todél tolimesnis barjero didinimas
pastebimo efekto nebeduoty.

Galiausiai matyti, kad atstumas tarp dislokacijy vaiding svarby vaidmen; kriivininky
rekombinacijos trukmei tik tol, kol lokalizacija silpna (9.8 pav. c), ta¢iau lokalizacijai stipréjant,
kriivininky rekombinacijos kinetikos tampa vis labiau ir labiau panasios (9.8 pav. d,e). Taigi, galima
sakyti, kad kuo stipresné lokalizacija, tuo maZesnis ribinis atstumas tarp dislokacijy yra reikalingas,
kad dalelés jy nebejausty, t.y. turint stiprig lokalizacijg galima turéti didesnj dislokacijy tankj ir
nejausti jo sukeliamy efekty (9.8 pav. f).

Kriivininky gyvavimo trukmés apibendrinimui pateiktos 2 lentel¢je.
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2 lentelé. Krivininky gyvavimo trukmes jvairiais atvejais.
d, nm o /kT=0 o /kT=1.6 o /kT=3.2 o /kT=4.8

be disl. | sudisl. | bedisl. | sudisl. | bedisl. | sudisl. | bedisl. | sudisl.

7, NS
100 11 8,2 9,2 9,9
200 24,5 16,4 12 10,5
300 46,8 34,2 31,3 20,5 11,9 12,3 9 11
400 39,5
800 52,6

Prie$ tai aptartose situacijose apskaiciavus sistemos vidinius kvantinius naSumus (IQE) matyti, kad
nesant dislokacijy yra pasiekiami didZiausi sistemos vidiniai kvantiniai nasumai (9.9 pav. a), kurie
did¢ja stiprinant lokalizacijg. Taip yra todél, kad stipréjant lokalizacijai vis daugiau kriivininky
rekombinuoja spinduliniu biidu lokalizuotose buisenose. Kai gardeléje yra dislokacijos, jos zenkliai
sumazina IQE, bet did¢jant atstumui tarp jy (t.y. maz¢jant jy tankiui gardeléje) IQE vertés arteja
link soties ver€iy, atitinkanciy situacijg, kai dislokacijy néra. Vél gi, galima pastebéti, kad IQE
Zymiai grei€iau jsisotina, ties stipria lokalizacija, vadinasi, kuo stipresné lokalizacija, tuo didesnis
dislokacijy tankis gali biiti gardel¢je nesukeldamas Zymaus IQE maz¢jimo.

Panagrinéjus kruvininky difuzijos nuotolius sistemoje, matyti, kad nesant lokalizacijos
difuzijos nuotoliai yra didZiausi (9.9 pav. b). Taip yra dél to, kad dalelés néra lokalizuojamos ir gali
laisviau judéti gardeléje. Nesant lokalizacijos pagrindinis difuzijos nuotolj ribojantis faktorius yra
dislokacijy tankis, nes kuo ar€iau viena kitos yra dislokacijos, tuo mazesni kravininky difuzijos
nuotoliai pasiekiami. Analogiskai ir esant lokalizacijai, dislokacijos riboja difuzijos nuotolj, bet kaip
ir IQE bei gyvavimo trukmés atveju, difuzijos nuotolis yra tuo maZiau jautrus dislokacijy tankiuti,

kuo stipresné yra lokalizacija.
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9.8 pav. Kruvininky rekombinacijos kinetikos ir i8 jy suskaiciuotos kriivininky gyvavimo

trukmeés jvairiais atvejais.
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9.9 pav. Sistemos vidiniai kvantiniai naSumai ir kriivininky difuzijos nuotoliai joje jvairiais
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Taip pat jsitikinta, kad ne tik atstumai tarp dislokacijy, bet ir dislokacijy santykinis

plotas gardeléje yra svarbus faktorius tiek sistemos vidiniam kvantiniam naSumui, tiek krivininky

gyvavimo trukméms joje. Matyti, kad didéjant santykiniam dislokacijy plotui, tiek vidinis kvantinis

nasumas, tiek gyvavimo trukmés mazéja (9.10 pav. a, b). Tiesa, kaip ir anksciau aptartose

priklausomybése, kitimas yra maziau pastebimas prie stipresnés lokalizacijos. Sis maz¢jimas gali 1§

vienos pusés biiti aiSkinamas ir atstumo tarp dislokacijy mazé¢jimu, tac¢iau ne kg maziau svarbus

faktorius yra tas, kad didé¢jant santykiniam dislokacijy plotui gardeléje, didéja ir tikimybe, kad

naujai sugeneruota dalelé iSkart atsiras dislokacijos ribojamoje erdvés dalyje.
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9.10 pav. Sistemos vidinio kvantinio nasumo ir krivininky gyvavimo trukmés priklausomybés

nuo santykinio dislokacijy ploto.
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Galiausiai buvo nutarta patikrinti, kaip priklauso sistemos vidinis kvantinis naSumas nuo
kriivininky difuzijos nuotolio joje, kai atstumas tarp dislokacijy yra fiksuotas. Atstumas tarp
gretimy dislokacijy buvo pasirinktas 1600 nm ir keiciant kriivininky judéjimo greitj (kas i§ esmés
tolygu juy judrio variavimui) buvo keifiamas kriuvininky difuzijos nuotolis nuo verciy daug
mazesniy uz atstumg tarp dislokacijy, iki ver¢iy, daug didesniy uz §j atstumg. Pastebéta, kad
priklausomybé gauta sigmoidiné (S formos) (9.11 pav.). Matyti, kad kai difuzijos nuotoliai yra
mazesni nei 15% atstumo tarp dislokacijy, dalelés dislokacijy dar nejaucia ir vidinis kvantinis
naSumas yra maksimalus (1 sritis), véliau, did¢jant difuzijos nuotoliams jis ima kristi ir galiausiai,
kai difuzijos nuotoliai tampa mazdaug dvigubai didesni uz atstumg tarp dislokacijy, vidinis

kvantinis nasumas pasiekia minimuma ir nusistovi (2 sritis).
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9.11 pav. Sistemos vidinio kvantinio nasumo priklausomybé nuo kriivininky difuzijos

nuotolio, kai atstumas tarp dislokacijy d=1600 nm.
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Pagrindiniai rezultatai ir iSvados

1. Monte Carlo algoritmu pagrjstas netvarkaus puslaidininkio modelis yra patikimas, nes juo
sumodeliuotos klasikinés fizikinés situacijos (kriivininky rekombinacija bei difuzija nesant
lokalizacijos ir dislokacijy) gerai atitinka teorij3.

2. Tiek esant dislokacijoms, tiek jy nesant, vidiniai kvantiniai naSumai sistemoje su lokalizacija
gaunami didesni nei be lokalizacijos. Be to, vidiniai kvantiniai naSumai didéja stipréjant
lokalizacijai, taciau ties o/kKT=3 didé¢jimas pradeda sotintis, nes lokalizacija jau yra
pakankamai stipri, kad tolesnis jos stiprinimas akivaizdaus pokyc¢io nebeduoty.

3. Stipréjant lokalizacijai, krivininky gyvavimo trukmés bei difuzijos nuotoliai trumpéja, nes
dalelés nebegali laisvai judéti gardeleje, o joms patekus i lokalizuota biiseng iSauga jy
spindulinés rekombinacijos sparta.

4. Lokalizacijos efektai sumazina sistemos jautruma dislokacijoms, ty. kuo stipresné
lokalizacija, tuo didesni turi buti dislokacijy tankiai, kad sistemos parametrai, tokie kaip
vidinis kvantinis naSumas, krivininky gyvavimo trukmés bei difuzijos koeficientai jausty jy
jtaka.

5. Sistemos vidinio kvantinio nasumo priklausomybé nuo krivininky difuzijos nuotolio,
sistemoje esant fiksuotam dislokacijy tankiui, elgiasi kaip sigmoidiné (S formos) funkcija.
Kai kriivininky difuzijos nuotoliai yra Zymiai maZesni uz atstuma tarp dislokacijy (mazesni
nei 15% to atstumo), tai krtivininkai dislokacijy dar nejaucia ir vidinis kvantinis naSumas yra
maksimalus. Kai difuzijos nuotolis did¢ja, vidinis kvantinis nasumas pradeda mazeéti ir
galiausiai nusistovi ties minimalia verte, kai difuzijos nuotolis yra mazdaug dvigubai
didesnis uz atstuma tarp dislokacijy.

6. Zinant tam tikrus puslaidininkio parametrus, tokius kaip krivininky lokalizacijos gylis,
gyvavimo trukmeés ir difuzijos nuotoliai bei sarySius tarp jy, galima prognozuoti, koks
dislokacijy tankis gali biti leistinas norint iSvengti dideliy nespinduliniy nuostoliy (vidinio

kvantinio naSumo mazéjimo).
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Santrauka angly kalba / Summary

Martynas Riauka

Modelling of Possible Impact of Charge Carrier Transport to Recombination
Properties by Monte Carlo Method

Carrier transport and recombination processes play a key role in optoelectronic device
operation and thus must be well understood. More and more attention is directed toward
understanding how these phenomena work in disordered semiconductor systems.

One example of such disordered semiconductor system would be ternary and quaternary
group Il nitride compounds. They are widely used in solid state lighting and solar cell
technologies. However their lack of well matched substrates makes growing quality layers a great
challenge. Up to this day, the quality of Il nitride semiconductors in terms of crystalline defects
remains poor. It is known that, generally, the higher defect density there is in the semiconductor, the
worse efficiency a device, based on such semiconductor, has. Nevertheless, there are many cases
reported in literature of 111 nitride compound quantum wells having internal quantum efficiency of
more than 80% and external quantum efficiency of up to 50%. This is attributed to carrier
localization effects that manifest in such semiconductors.

Carrier localization happens due to the spatial bandgap fluctuations in Il semiconductor
compounds as different components constituting the semiconductor usually distribute non-
homogeneously inside the crystal. Localized states therefore work like traps creating barriers for
carriers preventing them from reaching non-radiative recombination sites, which increases the
efficiency of such devices by a big margin.

There are many experimental techniques to investigate the semiconductors, but to
understand what really happens in disordered systems we need a whole new tool that is based on
computer modelling. An attractive technique to model disordered systems is the kinetic Monte
Carlo algorithm. The working principle of this method is largely based on statistical treatment of
such largely random systems as disrodered semiconductors.

In this work the Monte Carlo method is used to investigate carrier transport in a generalized
disordered semiconductor with predefined physical properties. The aim of this work was to
determine, how localization effects in a disordered semiconductor alter the parameters such as
internal quantum efficiency, carrier lifetime and carrier diffusion length, as well as to understand in

what way the influence of defects (precisely - dislocations) is different in a disordered system with
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dislocation in comparison to the situtation when localization is absent.

The parameters varied in this model were localization depth, dislocation density and carrier
mobility. For all cases, the quantum efficiencies, carrier lifetimes and diffusion coefficients were
calculated, providing detailed information about the investigated system.

Firstly, by modelling classical situations, namely carrier recombination and difusion it was
determined, that the model is reliable.

After comparing how IQE behaves in systems with and without localization it was
determined that the stronger localization is, the higher values of IQE are reached. It applies to both
cases - when there are dislocations and when there aren‘t any. That is due to stronger localization
which leads to more carriers recombining radiatively. Nevertheless, the increase in IQE due to
stronger localization saturates at certain values of localization depth. That is because up to certain
point the increase in potential barrier of a localized state makes it harder for a carrier to leave the
state, but later on, the barrier is so high that increasing it even more does not make any difference
since a carrier can no longer escape anyway.

Also, carrier localization effects decrease the sensitivity of the modelled system to the lattice
dislocations, that is the stronger the localization, the higher defect densities can be reached without
any effect on the paramters, such as carrier lifetimes, diffusion lenghts and IQEs.

It was also determined that carrier lifetimes and diffusion lengths decrease, because carriers
can no longer move freely in a lattice and after being localized they tend to rapidly recombine
radiatively.

All in all, knowing certain parameters of the semiconductor in interest, namely carrier
localization depth, lifetimes and diffusion lengths it is possible to predict what dislocation densities

can be allowed without eperiencing any detrimental effects on carrier transport and recombination.
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