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Anotacija

Tiriant Frenkelio defekty dinamika Si kristale, kai neuzpildyti gardelés mazgai
(vakancijos) atsiranda dél Ozé efekto, mes pritaikéme rentgenogramas. Svitinant susidaro
vakancijos taip sukariami Braggo atspindZiai
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ir generuojamos gardelés osciliacijos (svyravimai). [vertinus pradinius atomy vidutinius
kvadratinius nuokrypius <u,.2> kristalinéje gardel¢je ir vidutinius kvadratinius nuokrypius, dél

vakancijy sukurty panaudojus rentgenogramas, priklausomai nuo laiko <u(t)‘2, >, galime
uzradyti, kad <u(t)2> = <u,2> + <u(t)‘2,> . Istacius <u(t)2> vietoj <u,2 > i (1) gaunama
%f) = exp(— %7[2 (<uf> + <u(t)5 >Xsin Bll)zj ()
Padalijus (2) i§ (1) randamas atomu vidutinis kvadratinis nuokrypis priklausantis nuo laiko
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Annotation

We applied soft X-rays for investigation of dynamics of Frenkel point defects in a Si
crystal during the saturation with metastable vacancies generated by Auger effect. The
irradiated vacancies cause the decreasing relative Bragg reflection
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and generates lattice oscillations. Considering that initial mean square displacements of atoms
<ui2> in the lattice and mean square displacements <u(t)5> depends on the time like the result
of vacancies generation by X-rays are independent terms we can write
<u(t)2> = <u,2> + <u(t)‘2,> . Substituting <u(t)2> instead <u,2 > into (1) we obtain
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Dividing (2) on (1) we found dependence mean square displacements of atoms on time like
result of irradiated vacancies and interstitials
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Ivadas

Visi kiinai, kurie iSlaiko patvaria forma, Snekamaja kalba vadinami kietaisiais. Taciau
fizikoje kietaisiais kunais vadinami kristaliniai ktnai. Ju struktirinés dalelés erdvéje
pasiskirsCiusios tvarkingai pagal tam tikra geometrini désninguma, kur vadiname erdvine
gardele. Gardel¢ yra geometriné savoka. Atitinkamu désningumu erdvéje nubrézty tiesiy
sankirtos taskai vadinami erdvinés gardelés mazgais. Taigi gardelé yra begalinis trimatis
darinys. Kai erdvinés gardelés mazguose arba arti jy yra kiino struktirinés dalelés, turime
kristala.

1 paveiksle, a, parodyta, kaip iSsidéste plokscios kvadratinés gardelés mazgai.
Paprasty kristaliniy struktiiry gardelés mazge yra vienas atomas, taCiau sudétingesnése

struktiirose su gardelés
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1 pav. Kristaliniy gardeliy struktdros

mazgu blna susieta atomy grupé. Toks atomas arba jy grupé¢ vadinama kristalo gardelés baze.
1 paveiksle, b, parodyta i§ dvieju atomy sudaryta kristalo gardelés bazé. Kristale visuy tokiy
atomuy grupiy sandara ir orientacija yra identiskos (1 pav., ¢).

Kristale struktiirinés daleles (baze) periodiSkai kartojasi gana dideliu atstumu palyginti
su atomo matmenimis. Tokj kiino strukttiriniy daleliy iSsidéstyma vadiname tolimaja tvarka.

Vienoda kristaline gardele pasiZymintis kristalinis individas vadinamas monokristalu.
Jo iSorinis pavidalas priklauso nuo vidinés struktiiros ir kristalizacijos salygy. Galima
iSauginti ir taisyklingo daugiasienio pavidalo monokristalus. Taciau dauguma kietyjuy kiiny
susideda i§ daugybés labai mazy netvarkingai orientuoty kristaléliy, kurie dar vadinami
kristalitais. Tokie ktinai vadinami polikristalais. Polikristalai yra techniskieji metalai, ju

lydiniai, dauguma mineraly, keramika ir kt [6].

Kristaly simetrija

Kristalografija, tai mokslas, tiriantis kristaly ir kristalinés blisenos medZiagy sandara,

viding struktiira. Savo ruoztu ji dar skirstoma ] geometring ir struktiiring kristalografija.



Pirmoji tiria kristaly iSorinés formos simetrija,

kristaly sistemas.

kristalus grupuoja i klases, o pastarasias |

Antroji tiria kristaly viding struktira, nustato atomy ir kity cheminiy daleliy

iSsidéstymo geometrija.

Simetrijos nustatymui naudojamos Sios hierarchinés priklausomybés (1 lentelé):

e 3 Simetrijos kategorijos;

e 7 Singonijos;

e 32 Simetrijos klasés;

e 230 Erdvés grupiu.

1 lentelé
Kristaly simetrijy klasifikacija

Kategorija Zemesnioji Vidurinioji Aukstesnioji
Singonija Triklininé | Monoklininé¢ | Rombiné¢ | Tetragoniné Trigoniné Heksagoniné Kubiné
Primityvi L1 L4 L3 L6 41.33L2
Centriné C LAPC L3C=Li3 L6PC 41.33L23PC
Plokstuminé P L22P L44P L33p L66P 3Li44L36P
Aginé L2 3L2 L4412 L3312 L6612 314413612
PlokStuminé- L2PC 3L23PC | LadL2spe | B33L23PC g1 09pC | 3L44L36L20PC
asiné = Li33L23P
Inversin¢ - Lid Li6
primityvi
Inversiné - Li42L22P | Li6 3L2 3P
plokstuminé

Kristaly klasifikacija pagal cheminio rySio tipq

Kristala sudaro tarpusavyje saveikaujancios struktiirinés dalelés: atomai, jonai,

molekulés ir kt. Siy daleliy suardymo energija yra Zymiai didesné negu tarpusavio traukos

energija. O pastaroji yra didesné uz dalelés viduting Siluminio judéjimo energija — kitaip

kristalas i$silydyty ar net sublimuoty.

Tarp kristalo struktiiriniu daleliy vienu metu veikia traukos ir stiimos jégos. Kristalo

susidaryma salygoja traukos tipo saveika. Ji gali buti jvairios prigimties: joniné, van der

Valso, kovalentiné ir kitokia. Konkrec¢iame kristale ji gali buti ir miSri, t. y. arba i§ karto veikia
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kelios saveikos risys, arba turi keliy saveiky pozymius. Pagal dominuojancia traukos saveikos
ruS]  kristalai  skirstomi | jominius, kovalentinius, molekulinius, metaliskuosius,
vandeniliskuosius (2 lentelé).

Jei kristalo visy nesaveikaujanciu daleliy pilnutiné energija W, o saveikaujanciy W', tai
W'< W. Dydis AW = W - W' vadinamas kristalo cheminio rySio energija. RySio stipruma
nusako specifin¢é rySio energija. Pastaroji apskaiiuojama arba vienam moliui ir iSreiSkiama
J/mol vienetais, arba energija vienai molekulei. Tuomet jos matavimo vienetas daZniausiai yra
eV/molekulei (1 eV/molekulei = 9,65-10* J/mol). Specifiné rysio energija kinta mazdaug nuo
0,1 iki 7 eV/molekulei. Sio intervalo ribinés vertés nusako atitinkamai silpna ir stipry chemini

ry$i. Kai specifiné cheminio rySio energija yra I eV/molekulei eilés, ji laikome vidutinio

stiprumo.
2 lentelé
Kristaly klasifikacija
Rysio
Kiristalo tipas | Pavyzdys |energija Sio tipo kristalo savybiy charakteristika
(J/mol)
Zemose temperatiirose maZas elektrinis laidumas, aukstose temperatiirose
. NaCl 180 .. . . .
Joninis . didelis joninis laidumas, selektyvi infraraudonojo spinduliavimo
LiF 240 .
absorbcija
Kovalentinis Delmantas 170 D¥dehs kietumas, gryny kristaly Zemose temperattirose mazas elektrinis
SiC 283 |laidumas
ey Na 26 N S o
Metaliskasis Fe 94 Didelis elektrinis laidumas, didelis kalumas
.. Ar 1,8 |y S _ Sy
Molekulinis CH 24 Zema lydymosi ir virimo temperatiira, didelis spidumas
4 >
H,0 1,2
VandeniliSkasis| (ledas) Pasizymi polinkiu polimerizacijai
HF 7

Kovalentiniai kristalai

Gamtoje yra ir tokiy kristaly, kuriy struktiirinés dalelés yra vienodi atomai, o cheminio
rySio energija, kaip ir joniniy kristaly, yra didel¢ (pvz., Si, Ge, anglies modifikacija —
deimantas ir kt.). D¢l auk$Ciau aptarty prieZasCiy juose atomy saveika negali biiti joniné
(vienodi atomai). Siuose kristaluose atomus sieja kvantmechanis rySys, vadinamas valentiniu

arba kovalentiniu [6].



Krivininky rekombinacijos mechanizmai

Puslaidininkio laisvyju kriivininky rekombinacija, kai elektronas i§ laidumo juostos

persSoka tiesiog i valenting juosta, vadinama tarpjuostine.

Tarpjuostiné rekombinacija

Elektronui perSokant i§ laidumo juostos i valenting, jo energija sumazé¢ja dydziu
AW >AW,. Pagal energijos virsmus tarpjuostiné rekombinacija skirstoma | 3 grupes:

spinduliuojancioji, nespinduliuojancioji ir OZé rekombinacija.

1. Spindulivojanciosios rekombinacijos atveju sukuriamas energijos hv = AW fotonas. Sitoks
Svytéjimas vadinamas rekombinaciniu. Laisvojo elektrono gyvavimo trukmé laidumo juostoje
labai priklauso nuo draustinés juostos ploc¢io. Taciau kai veikia dar ir kiti rekombinacijos
mechanizmai, tai plaCiajuosCiuose puslaidininkiuose kriivininky vidutiné gyvavimo trukmé

gali buti daug mazesné.

2. Nespinduliuojanciosios rekombinacijos atveju elektronas pertekling energija perduoda
kristalo struktiirinéms daleléms, t. y. sukuria fononus. Puslaidininkiy draustinés juostos plotis
yra 1eV eilés, o maksimali vieno fonono energija yra 0,1eV eilés, todel vieno
rekombinacijos akto metu turéty susidaryti apie 10 fonony. Kadangi daugiafononio proceso
tikimybé yra labai maza, tai placiajuosCiuose puslaidininkiuose $is rekombinacijos procesas

néra vyraujantis.

3. OZé rekombinacija. Ji gali vykti n puslaidininkiuose, kai laisvyjy elektrony koncentracija
yra didelé. Tuomet laidumo juostos elektronas, energijos pertekliy atidaves kitam laidumo
juostos elektronui, pats rekombinuoja su skyle valentinéje juostoje. Sitokia kriivininky
rekombinacija vadinama OZé rekombinacija. Energija sugérgs elektronas perSoka i aukstesni
lygmeni laidumo juostoje. D¢l to jo busena néra stabili: jis spinduliuodamas Sviesa arba ir

nespinduliuvodamas pereina | mazesnés energijos lygmeni [6].



Atomo elektrono busena

Atomo elektrono biisena pilnai aprasoma 4 kvantiniais skaiciais (3 lentel¢):

3 lentele
Atomo elektrono bisenos

Pagrindiniu Nn=123,..,0)
Orbitiniu L(l=012,..,n-1)
Magnetiniu m=0+]+2,.. . +

Sukinio magnetiniu | my(ms = £1/2)

Pagal Paulio principa viename atome negali biiti dviejy ar daugiau elektrony, kuriy

keturiy kvantiniy skaiciy rinkiniai biity vienodi, t.y.
Z(n,l,m,m, ) =0 arbal; (1)

¢ia Z - elektrony skaicius biisenoje, apibtidinamoje kvantiniais skaiciais n, [, m ir m.

Nejonizuoto atomo elektrony skaicius yra lygus jo eilés numeriui periodinéje elementy
lenteléje. Ju pasiskirstymas atome pagristas Paulio principu ir maZiausios energijos principu,
kuris teigia, kad nesuzadintame atome elektronai pasiskirsto taip, kad atomo energija biity
maziausia. Atomo biisenos energija labiausiai priklauso nuo dydZio n, maZiau nuo [ ir dar
maziau nuo m ir m,. Didéjant elektrony skaiciui, orbitinio kvantinio skaiciaus / itaka energijos
vertei did¢ja.

Biisenoje n gali biiti ne daugiau kaip 2n” elektrony (nz_l 221+ 1) = 2n2J . Elektronai

1=0

su tuo paciu pagrindiniu kvantiniu skai¢iumi sudaro elektrony sluoksni.

To paties sluoksnio elektronai, kuriy vienodas Salutinis kvantinis skai¢ius / sudaro ju
posluoksni. Posluoksnyje gali buti 2(2/+1) elektronas. 4 lentel¢je suzyméti sluoksniai, juos

sudarantys posluoksniai, juy simboliai bei juose galimas didZiausias elektrony skaicius.

4 lentelé
Elektrony sluoksniai ir posluoksniai
N 1 2 3 4 5
Sluoksnio simbolis K L M N
DidZziausias elektrony
skaiCius sluoksnyje 2 8 18 32 50
L 0 0 1 0 1 2 0 1 2 3 0 1 2 3 4
Posluoksnio simbolis Is | 25 | 2p | 3s | 3p | 3d | 4s | 4p | 4d | 4f | 55 | 5p | 5d | 5f | 5g
Didziausias elektrony
skaigius posluoksnyje 2 2 6 2 6 | 10| 2 6 10| 14| 2 6 | 10 | 14 | 18




Kristalo energijos juostos

Energiju vertes, kurias gali turéti kristalo elektronai, galima rasti naudojant ir silpnojo,
ir stipriojo ry$io artinius. Cia aptarsime antrajj artinj.
Jei atomai yra toli vienas nuo kito (atstumas tarp ju r— ) ir tarpusavyje

nesaveikauja, tai jy energijos W spektras yra vienody energijuy lygmeny sistema (2 pav., a).

e
=]
WA ' A a WA Kiistalo energijos
: B juostos
W s
: 13s &
. 2
: (]
12p &
! e
: T2s =
1 el
! o
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2 pav. Kristalo energijos juostos ir lygmenys

Kiekvienas lygmuo nusakomas dviem kvantiniais skaiciais: pagrindiniu n bei orbitiniu / ir yra
iSsigimes (21 + 1) karty. Atomus suartinant ir taip sudarant kristala, elektrono energija pradeda
priklausyti nuo joninio kamieno sukurto elektrinio lauko. Elektrono ir Sio lauko saveika
iSsigimima panaikina, todél kiekvienas W, ; suskyla i (2/ + I)N lygmeny (¢ia N - atomuy
skaiCius kristale). Atstumai tarp gretimy suskilusiy lygmeny priklauso nuo tarpatominio
atstumo r, nes nuo r vertés priklauso saveikos stiprumas. Si priklausomybé parodyta 2 pav., a.
Pusiausvirame kristale nusistovi tam tikras atstumas ry tarp atomy, todé¢l energijos lygmenys
yra susigrupave i Siam atstumui atitinkancias juostas (2 pav., b). Kaip matyti 2, b paveiksle,
kristalo galimy energiju intervalai W;+W,, W;+W, Ws+Wy atskirti draustiniy energiju
intervalais Wy=W,, W,+W; ir W,+Ws Kietojo kiuno fizikoje jie atitinkamai vadinami
leistinémis ir draustinémis energijos juostomis. Siy juosty plotis AW nepriklauso nuo kristalo
matmeny, o priklauso nuo ji sudaranciy atomy kilmés ir kristalo struktiiros. Juosty plotis dar
priklauso nuo krypties kristale, nes atstumai tarp atomy skirtingomis kryptimis yra skirtingi.
Atskirais atvejais dvi leistinés juostos gali persikloti viena su kita, sudarydamos hibridine
juosta.

Ivertinkime valentiniy ir vidiniy sluoksniy elektrony energiju juosty ploti. Valentiniai
elektronai iveike potencialinius barjerus, gali pereiti nuo vieno atomo prie kito tuneliniu biidu.
Tunelinio peréjimo tikimyb¢ valentiniams elektronams didel¢, o vidiniy sluoksniy
elektronams - labai maza. Todé¢l valentiniai elektronai néra lokalizuoti atome, bet migruoja

kristale. Peréjimo greitis apytiksliai lygus ju greiGiui atome (v~ 10° m/s), todél valentiniai
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elektronai mazge uztrunka laika ¢ = (d/v) = (1 0%m/10° m/s) =1 0" (d - atomo matmenys).
Jy energija yra neapibrézta dydziu AW, kuris ir nusako elektrony energijos lygmens plotj arba
lygmens iSplitima. Ji randame iS Heizenbergo principo: AW =/#/t ~ I eV. Matome, kad
elektrony kristale energijos lygmenys iSsipleCia ir sudaro energijos juostas. Valentiniy
elektrony (pvz., 3s, 2 pav., b) leistiny juosty plotis gali siekti keleta elektronvolty. Si vidiniy
elektrony (pvz., s, 2s) lygmenys beveik neiSplinta: elektronai suzZadintame btivyje uZtrunka
laikg 7 ~ 10®s, i§ ¢ia AW =i/t ~ 10”eV. Si energija Zenkliai maZesné uZ atstuma tarp leisting

energiju lygmeny, kuris yra ~ /eV [5].

Energijos juosty uZpildymas elektronais. Laidininkai, puslaidininkiai ir dielektrikai

Kristalo energijos juostoms vaizduoti paprastai naudojama supaprastinta schema
(3 pav.). Sioje schemoje vaizduojamos tik dvi juostos i§ visy galimy energijos juosty:
valentiné (atitinkanti nesuZadinty valentiniy elektrony biivius) ir artimiausia jais suZadinty

energijy juosta.

WA Laidumo juosta

AW,

Valenting juosta

3 pav. Kristalo juosty vaizdavimo schema

Si juosta dar vadinama laidumo juosta, nes nesant iSoriniy poveikiu joje elektrony
néra: tik gave energijos, elektronai pereina i Sia juosta ir gali dalyvauti elektriniame laidume.
Abi juostos atskirtos ploc¢io AW, draustine juosta [5].

Laisvyju elektrony savybeés uZpildytoje ir neuZpildytoje valentinéje juostoje skiriasi.

Visiskai uzpildyty juosty atvejis

Elektrinis laukas gali pakeisti jud¢jima tik ty elektrony, kurie randasi nepilnai
uzpildytoje juostoje. ISorinio elektrinio lauko veikiamas elektronas laisvojo kelio nuotolyje
igyja 1 0%-107% ev energija. Jos pakanka ji perkelti 1 tos pacios juostos didesnés energijos

lygmenis ir nepakanka elektronus perkelti | laidumo juosta.
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4 pav. Kristalo energijos juostos

Tokie peréjimai galimi tik tuo atveju, jei valentingje juostoje yra laisvy energijos lygmeny,
t.y. $i juosta néra elektrony visiSkai uzpildyta. Taciau esant visiems valentinés juostos
energijos lygmenims uzimtiems (4 pav., a) ir jei ji atskirta nuo laidumo juostos pakankamai
placia draustine juosta, elektronai elektriniame laidume nedalyvauja. ISorinis elektrinis laukas

Siose medZiagose sroves nesukuria, o jos vadinamos dielektrikais (technikoje — izoliatoriais).

Is dalies uZpildyty energijos juosty atvejis

Tokioje juostoje yra didelis skaicius laisvy lygmenuy (4 pav.,b), kuriy energijos
nezymiai skiriasi nuo elektronais uzimty lygmeny. Todél elektrinis laukas gali elektronus
perkelti { gretimus laisvus lygmenis. Taip medZiagoje bus sukurta srové. Sios medZiagos,
kuriose valentin¢ juosta yra i$ dalies uZpildyta elektronais, vadinamos laidininkais. Tipiniais

laidininkais yra metalai.

Puslaidininkiai

Jei laidumo juosta nuo visiSkai uZimtos valentinés skiria nedidelio plo¢io draustiné
juosta (AW, < 2+3 V), tai temperatiiroje 7 > OK dalis elektrony i§ valentinés pereina |
laidumo juosta. Abi juostos tampa dalinai uZpildytos laisvais kriivininkais, o medZiaga laidi
srovei. Sios medZiagos vadinamos puslaidininkiais.

Taigi, medZiagy suskirstyma i dielektrikus, puslaidininkius ir laidininkus kietyjy kiiny
juostinis modelis aiSkina valentinés juostos uzpildymu elektronais. Jei valentiné juosta uZimta
ir draustinés juostos plotis AW, >3 eV, turime dielektrika, o jei AW, <3 eV - puslaidininki.
Kuomet valentiné juosta yra dalinai uzpildyta elektronais arba ji ir laidumo juostos

persidengia, turime laidininka.

-11 -



Puslaidininkiy savasis ir priemaisinis laidumas
Skylinis laidumas

Tarkime, kad uZimtos valentinés juostos elektronas (5 pav.,a), gaves Siluminio
judéjimo energija W > W,, pereina | laidumo juosta. Tuomet valentinéje juostoje susidaro
neuZimtas energijos lygmuo. Sitokia kvanting biisena kristale vadina skyle. 5 paveiksle skylé
vaizduojama baltu skrituliuku, elektronai - tamsiu. Skylés susidarymas elektriskai
ekvivalentus elementaraus teigiamo kriivio atsiradimui, todél skylei priskiriamas

elementarusis dydZio e kruvis.

=
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5 pav. Skylinis laidumas

Atsiradusia skyle gali uzimti bet kuris valentinés juostos elektronas. Kaip matyti
paveiksle, d¢l to, pavyzdziui elektronui valentinéje juostoje kylant aukStyn, skylé atitinkamai
leidziasi Zemyn. Sitoks skyliy judéjimas valentinéje juostoje vadinamas skyliniu laidumu.
PerSoke i laidumo juosta elektronai taip pat dalyvauja elektriniame laidume. Sios juostos
salygojamas laidumas vadinamas elektroniniu. Taigi puslaidininkiuose turésime dviejy tipy
kriivininkus: elektronus ir skyles. Panagrinékime dar ir kita laidumo aiSkinima. Tam
paaiskinkime kristalo, sudaryto i$ silicio (Si) ar germanio (Ge) elektrini laiduma. Sie kristalai
yra tipiniai puslaidininkiai, su jais susij¢ dauguma mikroelektronikos laiméjimy. Si atomo
iSorinio sluoksnio elektrony konfigiiracija yra 3s23p2 ,0Ge - 4s24p2. Taigi jy, panasiai kaip ir
anglies atomo, iSoriniame sluoksnyje yra 4 valentiniai elektronai. Todél Si ir Ge kristale tarp
atomuy, panaSiai kaip deimanto kristale, yra kovalentinis rySys. Kiekvienas Si ar Ge atomas

turi keturis vienodu nuotoliu nutolusius artimiausius kaimynus (6 pav., a).
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6 pav. Silicio atominis modelis

Jei kristalo temperatiira 7 > 0K, tai jo atomai chaotiSkai virpa. Ju virpéjimo vidutiné
energija proporcinga kT. Kambario temperatiiroje tai sudaro apie 2,5-107¢V. Sios energijos
nepakanka elektronams rySius nutraukti. Taciau elektronai pagal energijas pasiskirsto
statistiSkai, tod¢l visuomet bus tokiy elektrony, kuriy Siluminés judéjimo energijos virSys
rySio energija. Tokie elektronai nutraukia tarpatominius rySius, o kristale atsiranda laisvieji
elektronai ir skylés. Sukirus puslaidininkyje dydZzio E elektrinj lauka elektronai (6 pav., b
tamsiis skrituliukai) judés prie§ lauko krypti, o skylés - pagal lauka. Skyliy judéjima
aiSkiname Sitaip. Tarkime, kad i skyle perSoka gretimojo atomo (6 pav.b, - deSiniojo)
elektronas. Tuomet buvusi skylé pasinaikins, o deSinéje, t.y. pagal lauko krypti atsiranda
nauja. Toki skylés atsiradima gretimame mazge ir vadina jos judéjimu. Akivaizdu, kad skylés

sklidimo kryptis prieSinga minéto elektrono judéjimo krypciai.

Savasis puslaidininkiy laidumas

Elektrony ir skyliy judéjimas gryname puslaidininkyje (t.y. be priemaisy) sudaro
savaji puslaidininkio laiduma, o toks puslaidininkis vadinamas tikruoju. Svarbiausias
puslaidininkius apibudinantis dydis yra draustinés juostos plotis AW,, kuris nurodytas 5

lentel¢je.

5 lentele
Elementy draustinés juostos plotis

Elementai Draustinés juostos
plotis AW, (eV)

Silicis (Si) 1.11

Germanis (Ge) | 0.67

Puslaidininkiy laidumas priklauso nuo AW, dydzio bei temperatiiros. Kuo mazesnis
draustinés juostos plotis ir kuo aukStesné kristalo temperatiira, tuo didesnis skaiCius elektrony

ir skyliy susidaro ir tuo biidu didesnis bus puslaidininkio elektrinis laidumas. PrieSingai,
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maz¢jant temperatiirai, elektrony ir skyliy skaiius mazéja, o esant 7 = OK puslaidininkis
virsta dielektriku.
Kambario temperatiiroje (7' ~ 300K) puslaidininkiy savasis laidumas yra nedidelis. J{

Zenkliai galima padidinti ivedus { puslaidininkj priemaisas [5].

Priemaisinis puslaidininkiy laidumas

Reali kristaly gardelé turi defekty ir priemaiSy, kurie i§ esmés keicia jo elektrines
optines ir kitas fizikines savybes. Pvz., tik 0.001 procento siekianti boro koncentracija silicyje
jo laiduma kambario temperatiiroje padidina tiikstant] karty. PriemaiSy ijtaka elektriniam

laidumui aiSkiname Sitaip.

\Si/ \Si/ \Si/ \ / \ /
7 \Si/E\Si/ LY \ / \ / \ /
\Si/ .’/\‘. \Si/ / N /;\ / N\
/\Si‘\_,’Si/\ \/ - \/
\Si/ \Si/ \Si/ / \ / N
N/ N/ N\ / \ / N

a b

7 pav. Silicio kristalinés gardelés modelis

Tarkime, kad gardelés mazge esantj keturvalenti Si atoma (7 pav., a) pakeité penkiavalentinés
priemaiSos atomas (fosforo, arseno, stibio ir kt.). Keturi priemaiSos elektronai sudaro
kovalentinius rySius su keturiais gretimais Si atomais, o penktasis (pazymétas simboliu e) -
tampa laisvu, o priemaiSos atomas - teigiamu jonu. Pats jonas néra srovés neséjas, nes yra
lokalizuotas gardelés mazge. Atsiradg laisvieji elektronai Zymiai padidina kristalo laiduma,
lyginant su savuoju laidumu. Tokios priemaiSos, kuriy atomai didina laisvyjy elektrony
skai¢iy, vadinamos donorais. Jos yra laisvyju elektrony gardelei tiekéjais. Tokiuose
puslaidininkiuose vyrauja elektroninis laidumas, o savasis skylinis - nezymus. Jie vadinami n

- puslaidininkiais (negative - neigiamas).

e
—)E

e @

st

Si atomas

8 pav. Elektroninio Suolio scheminis vaizdavimas
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Kitaip bus, jei silicio atoma pakeisime trivalentine priemaiSa, pavyzdZiui, indZiu (In),
boru (B). PriemaiSos atomui rySiui sudaryti triiksta vieno elektrono, kurj priemaiSa gali
pasiimti i§ gretimo silicio atomo. PriemaiSa tampa neigiamu jonu, o silicio atomas - teigiama
skyle e (7 pav., b). [ susidariusia skyle gali perSokti elektronas i§ gretimo Si atomo, tuomet

skylé atsiras pastarajame (8 pav.).

D L *
onoriniai N
lygmenys

-o -e —f

L —®
® ®
_— e _——
a b

9 pav. Kristalo energijos lygmenys

Ry$i nutrauke elektronai juda prie§ lauka E, skylés - pagal lauka. Skyles kurian&ios
priemaiSos vadinamos akceptoriais, o medZiaga - p-puslaidininkiu (positiv - teigiamas).
MedZziagy laidumas esant priemaiSoms vadinamas priemaiSiniu, kuris priklauso nuo juy
koncentracijos ir gali Zymiai virSyti savaji laiduma.

Juostinés teorijos poziliriu priemaiSy atomai sukuria lokalinius energijos lygmenis.
Donoriniy priemaiSy lokaliniai lygmenys yra iSsidést¢ arti laidumo juostos (9 pav., a),
akceptoriniy — arti valentinés juostos (9 pav.,b). Juose esantys elektronai negali judeéti
kristale.

Elektronai i§ uZimty lokaliniy donoriniy energijos lygmenu gali pereiti 1 laidumo
juosta. Tam reikia maZiau energijos, negu pereiti elektronui i§ valentinés | laidumo juosta.
Panasiai i neuZimtus lokalinius akceptorinius lygmenis elektronai gali pereiti i§ valentinés
juostos. Tam taip pat reikia nedaug energijos.

Arti laidumo arba valentinés juosty esantys energijos lygmenys vadinami sekliaisiais.
Taciau priemaiSiniai lygmenys gali susidaryti ir arti draustinés juostos vidurio. Pastarieji
vadinami giliaisiais lygmenimis, arba gaudyklémis. Jie jtakoja ne laisvyjy kriivininky tanki, o
ju judruma. Siuose lygmenyse elektronai gali i§bati gana ilga laika, kas maZina puslaidininkiy
elektrinj laiduma.

Jeigu priemaiSu koncentracija yra labai didel¢ ir jos tarpusavyje saveikauja, tuomet
lokaliniai lygmenys iSplinta i juostas. Jos gali persidengti su kristalo galimy energiju

juostomis.
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Rentgeno spinduliai

1895 m. V.Rentgenas atrado spindulius, kuriy bangos ilgis trumpesnis uz
ultravioletiniy. Jie véliau buvo pavadinti Rentgeno spinduliais. UZ Sio spinduliavimo atradima
190Im. V.Rentgenas apdovanotas Nobelio premija. Jis buvo pirmasis Nobelio premijos
laureatas.

Rentgeno spinduliai yra elektromagnetinés prigimties kaip ir radijo bangos, Sviesos

spinduliai ir y - spinduliai (10 pav.). Rentgeno spinduliy bangy ilgiai apima platy intervala —

1A Ia A - bangos ilgis

40 kv .
I - intensyvumas

30 kv

25 kv

v

A A

10 pav. Rentgeno spinduliy bangy ilgiai

nuo keliy Simty angstremy iki Simto tukstantyjuy angstremo daliy. Pacios ilgiausios rentgeno
spinduliy bangos persidengia su Sviesos spinduliy ultravioletine sritimi. Priklausomai nuo
ielektrinty daleliy (elektrony, protony) arba fotony saveikos su medziagos atomais susidaro
iStisinis arba charakteristinis rentgeno spinduliy spektras.

IStisinis spektras sudarytas i§ jvairaus ilgio elektromagnetiniy bangy, jo charakteris
priklauso nuo itampos paduotos | rentgeno lempa ir nepriklauso nuo anodo medziagos.
IStisinio spektro gavimui patogiausia naudoti rentgeno lempas su sunkiais anodais.
Dazniausiai naudojamas volframo anodas.

IStisinis spektras gaunamas tik iki tam tikros itampos. Toliau keliant itampa spektro
charakteris keiciasi, gaunamas charakteristinio spektro linijos prie grieZtai apibrézty bangos
ilgiy. Charakteristinis spektras sudarytas i§ keliy seriju liniju. Sunkiems elementams
gaunamos 5 serijos tokiy linijy: K, L, M, N, O. Kiekvienai serijai suZadinti reikalinga
skirtinga itampa. K serijos suzadinimo itampa didesné uz L serijos suzadinimo itampa. K
serija sudaryta i§ mazo bangos ilgio spinduliy, t.y. kei¢iasi spinduliai. Atskiros serijos bangos
Zymimos graikiSkomis raidémis (o, o, B1, B2).

Jeigu suzadinimo metu elektronas iSmusamas i§ valentinio sluoksnio, tuomet susidaro
Sviesos spinduliai. Jeigu iSmuSamas vienas elektronas i§ vidiniy atomo sluoksniy, tai po to
sekantys labiau nutolusiy elektrony perSokimai iSSaukia charakteristini rentgeno

spinduliavima.
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K-serijos suzadinimas

L-serijos suzadinimas

M-serijos suzadinimas

11 pav. Atomo modelis

Rentgeno lempoje elektros srovés energija perneSama pagreitintais elektronais ir
transformuojama i elektromagnetinio spinduliavimo energija.

Rentgeno spinduliy bangos ilgis A= 10"*+107. Trumpieji Rentgeno spinduliai
(A < 0.2nm) yra labai skvarbiis, ir todé¢l jie vadinami kietaisiais, o ilgieji - maZiau skvarbis ir
vadinami minkStaisiais spinduliais. Yra dirbtiniai ir gamtiniai Rentgeno spinduliy Saltiniai.
Gamtiniai — tai radioaktyvieji izotopai, Saulé ir kai kurie kiti kosminiai kiinai.

Dirbtiniuose Saltiniuose Rentgeno spinduliai susidaro stabdant greitas elektringqsias
daleles, daZniausiai elektronus. Taip Rentgeno spinduliai susidaro Rentgeno vamzdziuose,

kineskopuose, elektroniniuose vamzdZiuose, netgi elektroninése lempose ir kt.

Rentgeno
spinduliai

12 pav. Rentgeno vamzdis

Rentgeno vamzdis yra elektrovakuuminis prietaisas (12 pav.). Jo pagrindinés dalys -
katodas 1 (elektrony Saltinis) bei anodas 2, kuris dar vadinamas antikatodu (Rentgeno
spinduliy Saltinis) ir sandarus balionas 3 (stiklinis arba stiklo ir metalo). Anodas gaminamas i$
sunkiyjy metaly. Elektronus greitina tarp katodo ir anodo sudaryta auksta itampa U. Ji biina

nuo keliy deSim¢iy £V iki milijony volty. Greitieji elektronai, susidiir¢ su anodu, stabdomi.
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DidZioji elektronu energijos dalis virsta Siluma ir tik maza dalis (~ 0.1+5%) - Rentgeno
spinduliais. Sitaip gautasis Rentgeno spinduliavimas vadinamas stabdomuoju. Sie virsmai yra
atsitiktiniai, t.y. {vairiy elektrony energijos skirtinga dalis virsta Rentgeno spinduliavimu. D¢l
to stabdomojo Rentgeno spinduliavimo spektras yra iStisinis. Taciau jis trumpyju banguy
srityje turi nuo antikatodo medZiagos nepriklausancia riba, t.y. minimaly bangos ilgi Ao

(13 pav.).

>
0 A A A2
13 pav. Rentgeno spinduliuojamo spektro bangos ilgis

Eksperimentiskai nustatyta, kad 4y su greitinanciaja itampa U susijusi Sitokia lygybé:

12390
Ao BT 2)

&ia bangos ilgis matuojamas angstremais (1A = 107m), o itampa - voltais. Sia priklausomybe
paaiSkino kvantiné teorija. Stabdant elektrona susidariusio Rentgeno spinduliy kvanto
energija ¢ = hv negali biiti didesné uz elektrono energija eU, igyta elektriniame lauke. Kvanto

didziausiai energijai galioja lygybé

eU=hv,; (3)
Sioje lygybéje isreiske daznj bangos ilgiu, gauname:
¢ he
do=— =25 (@
v, eU

Taigi Sio spektro trumpabangés ribos bangos ilgis 49 yra atvirkS¢iai proporcingas
elektronus greitinanciai itampai. PavyzdZiui, elektroninése lempose (U ~ 10V) stabdomojo
Rentgeno spektro trumpabangé riba A ~ 10°A. Tai minkStieji Rentgeno spinduliai ir juos
stiklinis ar metalinis balionas visiSkai sugeria. Televizoriy kineskopuose greitinancioji jtampa
U ~ 10° eilés, todél 4 ~ 1A. Todél apsaugai nuo spinduliavimo naudojamos pakankamo storio
kineskopo vamzdZio sienelés.

IS bandymo nustacius 4y ir U, pagal (4) formule apskai¢iuojama Planko konstanta. Tai

vienas tiksliausiy jos nustatymo biduy.
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Jeigu elektronus greitinanti jtampa virSija tam tikra anodo medziagai buidinga verte,
tuomet Rentgeno spinduliy spektras biina sudarytas i§ dvieju daliy: be stabdomojo
spinduliavimo stebimas monochromatinis spinduliavimas. Jis biidingas elektronus stabdanciai
medziagai, tod¢l vadinamas biidinguoju spinduliavimu. Jo intensyvumo [ priklausomybé nuo
bangos ilgio parodyta 13 paveiksle. Cia badingaji spinduliavima atitinka bangy ilgio 1; ir 1,
taSkuose atsirad¢ intensyvumo Suoliai. EksperimentiSkai nustatyta, kad biudingojo
spinduliavimo spektro linijos susitelkusios i serijas. Jos vadinamos K, L, M, N ir t.t. serijomis.
Kiekviena serija sudaryta i§ keleto linijy. Jos Zymimos indeksais a, B, v,... (Ko, Kg, Ky,... ,Lq,
Lg, L,.... ir t.t.) atitinkamai didéjanciam daZniui. Siy seriju susidarymas paaiSkinamas §itaip.
Atoma apSaudant didelés energijos elektronais, K sluoksnio elektronas gali gauti energijos
kieki, pakankama islékti i§ atomo. Tokio atomo kity sluoksniy elektronams pereinant i K
sluoksnyje susidariusia vakansija, iSspinduliuvojama K serijos atitinkama spektro linija. Kai
vakansija susidaro L sluoksnyje, tuomet, uzimant ja M, N ar kito tolimesnio sluoksnio
elektronams, spinduliuojamos L serijos linijos.

1913 m. H. Mozlis atrado désni, apibiidinanti Rentgeno spinduliy biidingojo spektro
linijy daznio v ir atominio skaiCiaus Z sary$i. Pagal §i désni K, linijos daZnj galima iSreiksti

Sitaip:

1» 2°

ve =R(z —12Xi—ij; 5)

¢ia R - Rydbergo konstanta. Linijai Kg daznis

ve, =R(Z-1* i—ij; (6)
linijai L, daZnis

V= R(Z -0’ {iz —sz; (N

Serijos konstanta ¢ vadinama ekranavimo konstanta, n ir m — atitinkami sveikieji skaiciai.
Dazniausiai Mozlio désnis uZraSomas Sitaip:
Vv =aZ-0); ®)

¢ia a - kiekvienai serijos linijai budinga konstanta. Tuomet Mozlio désnis nusakomas Sitaip:
kvadratin¢ Saknis i§ daZnio yra atominio skaiCiaus tiesin¢ funkcija. Branduolio teigiamo
kriivio ekranavimo efektas ji supanciais elektronais jvertinamas ekranavimo konstanta c.

Biidinguyju Rentgeno spektry désningumai visiSkai patvirtina elektrony sluoksnini
pasiskirstyma atome.

Nuostabi Rentgeno spinduliy savybé¢ yra ta, kad jie praeina pro daugelio kiiny gana

stora medZiagos sluoksni. Bugerio désnis uzrasomas Sitaip:
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I=1,e"; (9)
¢ia Iy - krintan¢iy Rentgeno spinduliy intensyvumas, [ - pragjusiy x storio medziagos sluoksni
intensyvumas, o - Rentgeno spinduliy slopinimo koeficientas. Rentgeno spinduliy srautas
medziagoje slopsta dél dvieju procesu: fotoefekto (fotony nelieka - jvyksta tikroji absorbcija)
ir Komptono reiSkinio (sumaz¢ja fotony energija). Praktiniu poZiiiriu svarbiausio diapazono
(. = 0.2 - 2A) Rentgeno spinduliai silpsta dél fotoefekto. Tuomet dydis o labai priklauso nuo
elemento atominio skaiCiaus Z ir bangos ilgio
a~CZ'2%; (10

¢ia konstanta C priklauso nuo medziagos tankio. Siuo sary$iu pagrista rentgeno
defektoskopija ir rentgenodiagnostika. Tiems tikslams gerai tinka stabdomasis Rentgeno
spinduliavimas.

PraktiSkai taitkomos ir kitos Rentgeno spinduliy savybés. Rentgeno spinduliy
difrakcija paremti kristaly struktiiros tyrimo metodai. Tiems tikslams ypa¢ gerai tinka
budingieji Rentgeno spinduliai, ta¢iau monokristaly struktiira tiriama ir su iStisiniu Rentgeno
spektru.

Rentgeno spinduliy biologinis veikimas taikomas rentgenoterapijoje. Jie slopina
naviky augima, sukelia jy irima, nuskausmina, maZina organizmo jautruma, padeda gydyti
uzdegimus.

Kuriami Rentgeno spinduliais veikiantys prietaisai, pavyzdZiui, Rentgeno
mikroskopai. Juose padidintas mikroobjekto atvaizdas sukuriamas Rentgeno spinduliy srautu.
Pradéjus naudoti keitiklius, kurie Rentgeno spindulius pavercia regimaja Sviesa, ir televizija,

tokiu mikroskopu galima operatyviai kontroliuoti objekty sandara [5].

Fonono sqvoka

Kietuosiuose kiinuose Siluminiame jud¢jime dalyvauja kristala sudarancios
struktiirinés dalelés (atomai, molekulés, jonai) ir metaluose - dar laisvieji elektronai. Todél
kietyju kiiny vidiné energija bendruoju atveju susideda i$ dvieju démeny: 1) gardelés vidinés
energijos, 2) elektroniniy dujy (metaluose) vidinés energijos. Dabar nagrinésime pirmaja
dedamaja.

Kietojo kiino gardelés vidiné energija lygi gardelés mazguose esanciuy daleliy,
vadinamy osciliatoriais, svyravimy energijos sumai. Kiekvieno osciliatoriaus energija lygi jo
kinetinés ir tarpusavio saveikos potencinés energijos sumai. Zinome, kad cikliniu daZniu

virpancio osciliatoriaus energijos pokytis AW = nhw (¢ia n = 1,2,3,... - sveikas skaiCius) yra
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kvantuotas. ISdava — gardelés energija gali kisti tik SuoliSkai. Maziausia osciliatoriaus
(gardelés) energijos pokyti AW = hw vadina energijos kvantu.

Kietojo kiino dalelés viena kita veikia stipriomis rySio jégomis, todél juy virpesiy
pobiidis yra sudétingas. Esant milZiniSkam daleliy skaiCiui (daleliy tankis ~ 107 m'3) ju
individualy judéjima kristale apraSyti neimanoma. UZdavini tenka supaprastinti: vietoj
atskiros dalelés judéjimo nagrin¢jamas visy gardelés daleliy kolektyvinis virpéjimas. Tai
daroma Sitaip. Tarkime, kad absorbavus Sviesos fotong ar gavus Siluminiy virpesiy energija i$
kaimynu, osciliatoriaus energija Suoliskai pakito. Tuomet pakis osciliatoriaus virpesiy pobiidis
- osciliatorius susizadins. Dél daleliy saveikos bus zZadinama ir aplinkiniy daleliy virpesiai -
kristalu sklis tamprioji banga. Ja vadina Silumine banga. Ju energija kinta diskreciai, o
tampriyju bangy minimaly energijos pokyti, t.y. gardelés elementaryji Zadinima, vadina
fononu. Taigi, suzadintas osciliatorius savo pertekling energija perduoda Siluminei bangai, t.y.
fononui, ,,sukurdamas* viena, o kartais kelis fononus. Pagal de Broilio id¢ja kiekviena banga
galima pakeisti tam tikra kvazidalele (t.y. netikra dalele). Tuomet tampriajai bangai atitiks
kvazidalel¢, kuri ir vadinama fononu. Fonono energija lygi osciliatoriaus energijos kvanto
energijai:

W=ho;, (11)
Naudojant fonony savoka papras€iau yra tirti kietojo kiino savybes. Tuomet atomai,
molekulés ar jonai bus jo struktiiriniai vienetai, o fononai atliks judesio kietajame kiine neséju
vaidmenij, t.y. daleliy Siluminiai virpesiai pakeiciami fononu srautu. Si fonony visuma
vadinama fononinémis dujomis.

Fononai, kaip ir iprastinés bangos (pvz., akustinés), aprasomi tamprigsias bangas
apibiidinanciais parametrais. Trumpai aptarkime juos.

1. Fonony daznis ® lygus ji sukiirusiy osciliatoriy virpesiy daZniui. Pastaryju daznis
priklauso nuo gretimu daleliy padéties, kuri yra atsitiktiné. Taigi, fononu daZnis yra jvairus,
taiau jis negali virSyti didZiausio daZznio ®n,. Dydis o, vadinamas Debajaus daZniu.

Parodoma, kad
5
o, = [67r2ﬁj w; (12)
1%

¢ia N - daleliy kristale skaicius, V - jo tiiris, u -fonony fazinis greitis. Jis lygus tampriyjuy

bangy faziniam greiciui (u ~ 10° m/s ).
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14 pav. Fonony bangos ilgis A

2. Fonony bangos ilgis A yra ribotas: Ayin <A < Amax. IS gardelés diskretinés struktiiros
iSplaukia, kad joje negali susidaryti trumpesnés uz Anin = 2a bangos; Cia a - gardelés konstanta
(14 pav.). Fonony ilgiausia banga randama i$ salygos Am.x = 2L, ¢ia L - kiino didZiausias
tiesinis matmuo.

3. Kietojo kiino fizikoje vietoj bangos ilgio daznai vartojamas bangos vektorius ¢
arba bangos skaicius |Z]| =q =2n/A. Fononai, susidurdami tarpusavyje arba su gardelés
defektais, iSsisklaido. Juy sklaidai aprasyti fononui biitina priskirti impulsa (judesio kieki) p .
Postuluojama, jog

p=hg; (13)

4. Kiekviena netvarkinga osciliatoriaus virpesi galima iSskaidyti i viena iSilginj ir du
skersinius virpesius. Tuomet kristale gali susikurti ir triju poliarizacijy fononai. Jas Zymésime
indeksu a (a = 1,2,3), ji priskirdami bangy vektoriui. Viena poliarizacija ¢, atitinka isilgines
bangas, dvi kitos (512,513) - tarpusavyje statmenai poliarizuotos skersinés bangos. Siu fonony
energija ir impulsas yra vienodi, taCiau faziniai greiciai — skirtingi: v(él ) > v(éz) ir v(c}3) bei
anizotropiniuose kristaluose priklauso nuo sklidimo krypties.

Bangos daZnis ir bangos skaicius yra susieti dydZiai. Jy tarpusavis rySys, t.y. funkcija
w(q), vadinamas bangy dispersijos désniu. Jei bangos fazinis greitis u nepriklauso nuo daznio
v (Cia v = w/2x) ar bangos ilgio, tai dispersijos désnj galima nustatyti i$ sarySio u =vA arba
u =v/A. Antraja lygybe, padauging i$ 2n, perraSome Sitaip:

o =uqg; (14)
Taigi Siuo atveju dispersijos désnis yra tiesinis. Jis tinka fononams, kuriy bangy skaiciaus
vertés yra mazos (arba bangos ilgis - didelis). Tiesinis (14) rySys tinka infragarsui, garsui ir
netgi ultragarsui sklindant kristalais.

Tokiu biidu, pagal fononini modelj kristala galima pakeisti tokio pat tiirio ,,indu®, kuri
uzpildo fononinés dujos. Juy savybés priklauso nuo kristalo savybiy (gardelés konstantos,

daleliy tankio, akustiniy bangy greicio ir kt). Fononams sukinys nesuteikiamas, t.y. ju sukinio
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kvantinis skaicius s = 0, todél fononai yra bozonai. Fonony, kaip ir fotony, kilmé yra Siluminé,

todel fononiniy dujy cheminis potencialas u =0 [5].

Radiaciniai defektai

Kristala apSaudant didelés energijos daleliy (protonuy, neutrony, jony) srautu arba
Svitinant kietaisiais elektromagnetiniais spinduliais, taip pat susidaro taskiniai defektai. Dalis
energijos, perduotos tokioms detaléms arba spinduliavimo gardelés atomams (jonams),
sunaudojama juy rySiams nutraukti. Tokiu biidu sukurtieji defektai vadinami radiaciniais.
Paprasciausias radiacinis defektas yra Frenkelio defektas. Jam susidaryti reikalinga apie 14 —
35eV energijos.

Neretai kristalai apSaudomi dalelémis, kuriy kinetiné energija yra deSim¢iy MeV
didumo. Tuomet kristalo atomui gali buti perduota deSimCiy keV energija, Simtus ir
tikstanCius karty virSijanti defekto susidarymo energijos slenksti. Tokios didelés energijos
atomui judant kristale, iSilgai judé¢jimo trajektorijos (keleto Simty A ilgio atkarpoje)
sukuriama Simtai ir tiikstanciai taskiniy defekty bei juy santalky. Nutraukus kristalo Svitinima,
radiaciniai defektai rekombinuoja, t. y. ju koncentracija mazéja. Taigi radiaciniai defektai yra

nepusiausvirieji defektai [3].

Silicis

Silicis yra vienas i§ labiausiai paplitusiy elementy Zemés plutoje (po deguonies) ir
sudaro apie 28 % jos masés. Jis taip pat ieina i visy kosminiy kiiny sudéti, randamas ir
tarpzvaigzdinéje erdvéje. Gamtoje silicis laisvoje formoje nerandamas. Silicis randamas
praktiSkai visuose gyviinu audiniuose bei organuose ir dalyvauja visuose gyvybe
palaikanc¢iuose procesuose.

Ivairiy elementy, tame tarpe ir silicio, susidarymo Visatoje Saltinis yra branduolinés

reakcijos, vykstancios ZvaigzdZiy viduje.

Silicio atomo sandara

Periodin¢éje elementy sistemoje silicis yra IV grupéje betarpiskai po anglies, todél
daugeliu atvejy jis yra anglies analogas. PanaSiai kaip anglis, silicis gali tiek atiduoti, tiek

prijungti elektronus.
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Yra Zinomi trys stabiliis silicio izotopai:

.14
Stz branduoli sudaro 14 protony ir 14 neutrony;
Siye : .

29 - branduolj sudaro 14 protony ir 15 neutrony;
sit

- branduolj sudaro 14 protony ir 16 neutrony.

Izotopai skiriasi tik neutrony skai¢iumi branduolyje. Protony skai¢ius duoto elemento
atomo branduolyje yra visuomet pastovus ir tik jam budingas.

To paties elemento izotopuose nesuzadintoje busenoje elektrony skaiius bei ju
iSsidéstymas orbitalése (elektroniniame apvalkale) yra vienodas. Todé¢l visiems silicio
izotopams ju atomy elektroning konfigiiracija nesuzadintoje biisenoje galima uzrasyti:

[Si4] 1522s22p63523p2

Keturi iSoriniai elektronai 3s’ 3p2 , vadinami valentiniais elektronais, turi lemiama
itaka silicio cheminéms savybémes.

Skaiciai 1,2,3,..,n nurodo elektrono priklausomybe duotai orbitalei. Jie taip pat yra ir
pagrindiniai kvantiniai skaiciai, kurie jau reiSkia ne vienos kurios tai orbitalés eilés numeri, o
visy elektrony orbitaliy sluoksnio numeri. Pirmas sluoksnis yra arciausiai branduolio.

Simboliai s, p, d ir f kartu su pagrindiniu kvantiniu skai¢iumi n apibtdina elektrony
(atome) energetini lygmeni. Laipsnio rodikliai parodo kiek elektrony yra duotame lygmenyje.

Kiekviename lygmenyje gali buti tam tikras, maksimalus elektrony skaiCius:
lygmenyje s — 2, p — 6, d — 10 ir f — 14 elektrony. UzZpildZius vieng lygmeni sekantis
elektronas uzima vieta jau tolimesniame lygmenyje, tame paciame ar sekancCiame elektrony
sluoksnyje.

Pagal Paulio draudimo principa viename atome negali biiti du elektronai su visais
keturiais vienodais kvantiniais skaiCiais (n - pagrindinis kvantinis skaiCius, 1 - Salutinis
kvantinis skaifius, m - magnetinis kvantinis skaiCius, ¢ - elektrono spinas, c = + 12).
Kiekvienoje orbital¢je su tam tikrais n, 1 ir m gali tilpti maksimaliai du elektronai, bet jie turi
turéti prieSingus spinus ¢ (prieSingos krypties sukinius).

IS Paulio désnio seka, kad elektronai duotame lygmenyje uzpildo laisvas vietas taip,
kad turéty tuos pacius spinus (sukinius), t.y. pirmiausia uZsipildo duoto lygmens vietas
(langeliai) pavieniais elektronais. Ir tiktai, kai duotame lygmenyje visuose “langeliuose” yra

po viena elektrona, sekantis, ieinantis i lygmeni, elektronas sudaro pora su jau esanciu.
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Tuo budu silicio atomo elektrony apvalkalo struktiira galima pavaizduoti:

6 lentelé
Silicio elektrony apvalkalo struktdra

N

K [{T p
NI N d
M Tt T

Fizikines silicio savybés

Silicio kietumas pagal Moso skalg - 7, taciau dél didelio trapumo lengvai sutrinamas i
miltelius, mikrokietumas - 1,7-10" MPa. Tankis priklauso nuo kristaly dydZio. Taip vadinamo
amorfinio (mikrokristalinio) — 2350 kg/m’, o kristalinio — 2420 kg/m’. Lydymosi temperatiira
— 1423 °C, virimo — 3247 °C. Temperatirinis linijinio plétimosi koeficientas, esant 24 —
1000 °C temperatiirai, atitinkamai 2,33-10'6 - 4,8-10'6 K. Terminés ir elektrinés silicio

savybes priklauso nuo silicio Svarumo ir kristaly dydZio, taip pat nuo temperatiiros.

Liuminescencija

Liuminescencija vadinamas kiiny nepusiausvirasis elektromagnetinis spinduliavimas
(Svytéjimas), kuri sukelia nesSiluminis energijos Saltinis. Jis gali bliti gaunamas ir gana Zemose
temperatiirose, tode¢l liuminescencija dar vadinama Saltuoju Svytéjimu. Liuminescencija
klasifikuojama pagal jos Zadinimo biida, energijos virsmy mechanizma ir Svytéjimo trukme.

Pagal suZzadinimo biuida skiriama fotoliuminescencija (ji suzadinama apS$vietus),
radioliuminescencija — suZadinama jonizuojanciu spinduliavimu (prie jos priskiriama
rentgenoliuminescencija, katodoliuminescencija, jonoliuminescencija, a - liuminescencija bei
liuminescencija veikiant neutronais), elektroliuminescencija (Zadinama elektriniu lauku),
chemiliuminescencija (Svytéjimas vykstant cheminiams virsmams), triboliuminescencija
(Svytéjimas dél kuiny trinties).

Pagal Svyté¢jimo trukme skiriama fluorescencija ir fosforescencija. Pirmasis Svytéjimas
pranyksta po 10 s ar dar grei¢iau po to, kai nutraukiamas Zadinantis poveikis. Jis naudojamas
fluorescencinése lempose, fluorescenciniuose ekranuose ir kitur.

Fosforescencija yra toks liuminescencinis Svyté¢jimas, kuris tam tikra laika iSlieka
nutraukus ji Zadinant] poveiki. Ji gali trukti nuo sekundés iki keliy valandy arba net pary.
Fosforescencija naudojama elektroniniuose vamzdZiuose, scintiliaciniuose skaitikliuose ir

kitur.
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Pagal liuminescencijos elementariy procesy mechanizma skiriama rezonansing,
savaimingé, priverstiné (metastabilioji) ir rekombinaciné liuminescencija. Liuminescencijos
elementarusis aktas susideda i§ energijos absorbcijos, dél ko vyksta atomo (molekulés)

kvantinis Suolis i$ pagrindinés biisenos 1 (15 pav., a)

A i W 3 4
2 W, 2

~
[MONNAN/
N

1 A 4 A 4 Wl 1 A 4

15 pav. Kvantiniai Suoliai

1 suzadinimo lygmeni 3, nespindulinio Suolio (3 — 2) ir spindulinio Suolio (2 — 1). Lygmuo
2 vadinamas spinduliavimo lygmeniu.

Kai kuriose medziagose liuminescencinis spinduliavimas gali prasidéti elektronui
tiesiogiai perSokant i§ sugadinimo lygmens 3 i pagrinding buisena 1. Pagal Sitoki mechanizma
vykstanti liuminescencija vadinama rezonansine. Ji stebima cheminiy elementy garuose, kai
kuriose nesudétingose molekulése, o kartais ir sudétingesnése sistemose.

Daznai nespindulinio Suolio 3 — 2 tikimybé yra didesn¢ negu rezonansinio Suolio
3 — 1. Tuomet, jeigu lygmuo 2 yra Zemiau lygmens 3, elektronas, Siluminés energijos
pavidalu perdaves kitam atomui energijos pertekliy, perSoka | lygmeni 2. IS jo vykstant
spinduliniam Suoliui, liuminescencinés Sviesos daznis @'= (W, —W,)/h yra maZesnis uZ ja
suzadinusio Sviesos dazni o = (W, -W,)/h. Sitoki désninguma 1852 m. pirmasis pasteb&jo
angly fizikas DZ. Stoksas (Stokes). Taciau lygmuo W, gali biiti ir auk$¢iau W3. Tuomet jau
suzadintas atomas, dar gaves papildomai Siluminés energijos, nespinduliniu Suoliu perSoka { 2
lygmeni. Dabar savaiminio spinduliavimo Suolio 2 — 1 liuminescencinés Sviesos dazZnis
>0 Taip gaunama vadinamoji antistoksin¢ liuminescencija.

Spindulinio Suolio lygmuo 2 gali priklausyti fotona sugérusiam atomui (molekulei)
arba kitam atomui. Pirmuoju atveju toks atomas vadinamas liuminescencijos centru.
Nagrinéjamais atvejais Suolis i§ spinduliavimo lygmens 2 — 1 vyksta savaime, dél to
vykstanti liuminescencija vadinama spontanine. Ji budinga gary ir skys¢iy sudétingoms
molekuléms, taip pat priemaiSiniams kristalams.

Metastabilioji liuminescencija vyksta, kai elektronas i§ suzadinimo lygmens 3 perSoka

1 metastabilyji lygmeni 4 (15 pav., b). Po to papildomai sugérgs, pavyzdZziui, infraraudonojo
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spinduliavimo fotona ar fonona, priverstinai perSoka i spinduliavimo lygmeni 2. Gautasis
Svytéjimo budingas fosforescentuojantiems priemaiSiniams kristalams.

Svytéjimas, gaunamas susijungiant toms daleléms, kurios pries tai sugérusios energija,
atsiskyré viena nuo kitos, vadinamas rekombinaciniu. Dujose gali rekombinuoti elektronas su
teigiamuoju jonu ar teigiamasis jonas su neigiamuoju jonu, puslaidininkiuose — elektronas su

skyle ar jonizuota donorine priemaisa ir t.t. [3].

0Zé efektas

Oz¢ efektas, fluorescenciniai fotonai, bei Salutiné¢ saveika: tai gali atsirasti tik po

fotoelektrinio sugérimo (16 pav.).

1.0

08

06

tikimybe

04

iSeigos

Fluorescencijos, Ozé elektrony

02

0.0
0 20 40 60 80

Atominis numeris Z

16 pav. Fluorescensija ir Ozé elektronai

Fluorescencijos ir OZ¢ elektrony iSeigos tikimybg atitinka elementy atominiai numeriai Z

(grafikai nubrézti panaudojus literatiiroje pateikiamus duomenis).

Spektro charakteristika

Tai nusako pagrindiné pradinés fluorescencijos analizé. Tai susideda i$ eilés atskiry
energiju atitinkan¢iy energijos skirtuma tarp dvieju atominiy lygmeny ir todél jtakoja

iSspinduliuvojamoms daleléms.

-27 -



Kai i§ K-sluoksnio elektronas yra iSmuSamas, atsiradusi laisva vieta gali biiti uzpildyta
kitu elektronu i§ L-sluoksnio. Tuomet elektronai priklausantys kitiems energijos lygmenims

taip pat iSmuSami ir jy vietose atsiranda vakancijos.

LTI
[SIENENISES

17 pav. Atominiai sluoksniai ir posluoksniai

A4, #0
A, = +1
Ai# 1,0
7 lentelé
Elektroniniai Suoliai
Peréjimo linija Elektrono peréjimas Peréjimo linija Elektrono peréjimas
Ka, K-L3 Loy L3-M5
Ka, K-L2 La, L3-M4
KB, K-M3 LB, L2-M4
KB, K-N2, N3 LB, L3-N5
KB; K-M2 LB; L1-M3
LBy L1-M2
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Mosley buvo pirmasis, kuris iStyré ir nustaté rys$j tarp elemento atominio skaiciaus ir

energijos spektro linijy. Ir aprasé formule:
E@Z)=k;(Z-0)) (15)

Cia k; ir oj yra fiksuota dél tam tikro peréjimo j.

120 |-

100 -

Energijos juostos [keV]

Atominis numeris Z

18 pav. Svarbiausios energijos juostos atitinkancios atominj numerj Z

0Zé elektrony spektroskopija

Oz¢ elektrony spektroskopija naudojama cheminés sudéties mikronevienodumui ir
elementy pasiskirstymui pavirSiuje tirti, o taip pat informacijai apie chemini elementy biivi
gauti.

Pirminis E, energijos elektrony srautas bandinio pavirSiuje suzadina atomus, gaunama
antriniy elektrony emisija. Maza ju dalis (107 eiles), taip vadinami OZ¢ elektronai palieka
bandini vykstant beradijaciniams tarporbitiniams per¢jimams. Jonizuojantis atomui,
elektronas pereina i§ aukStesnio energetinio lygio i vakancija, iSmesdamas OZ¢ elektrona.

Elektronas gali pereiti i nesuzadinta biisena nei§spinduliuodamas rentgeno spinduliy kvanta.
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19 pav. Energetiniy lygiy schema parodanti Ozé elektrony ir fotoemisijos procesus:
1 — fotoelektronas, 2 — Ozé elektronas (KLiL,3), 3 — vakuumo lygis,
4 — Fermi lygis, 5 — valentiné zona, 6 — vidiniai lygiai, 7 — elektrony srautas

arba Rentgeno spinduliavimas, ¢ — iSéjimo darbas.

Schemoje parodytas elektrono iS¢jimas i§ K lygio ir OZ¢ elektrono i§ L3 lygio
(KL,L,3 elektronas), veikiant hv kvanty energijos iSoriniam spinduliavimo srautui. DaZnai
pastebima elektrony emisija, dalyvaujant valentinei zonai; KLV, KVV — peréjimai ir pan.

Esant OZ¢ emisijai, ivertinant atomo dvigubos jonizacijos efekta , galima paskaiciuoti
elektrono energija:

Eq, =Ec(Z)-E, (Z)-E, (Z+N-¢,: (16)

KL|L, 5
¢ia: ¢, —energijos analizatoriaus darbiné funkcija;

Z — elemento, dalyvaujancio emisijoje, atominis numeris;

A — virSatominés relaksacijos energija, suriSta su dvigubos vakancijos
susidarymu, lygi nuo 0,5 iki 1,5 Ev.

Oz¢ elektrony srovés dydis nustatomas pagal daugeli faktoriy, tarp kuriy galima
iSskirti svarbiausius:

I,=1,Ro,x(E,,E,)xR (E

X)X A (E,,x )x F(QT)xx; (17)

r’ r’
¢ia: I, — pirminio pluoSto srove;

R — pavir$iaus Siurk§tumo faktorius;

o;i — 1 lygio jonizacijos skerspjiivis, kuris priklauso nuo pirminio pluosto
energijos;

R; — atvirkstinio iSsklaidymo koeficientas;

A; — elektrono laisvo peréjimo ilgis (iS€jimo gylis);

F — geometrinis parametras, charakterizuojantis energijos analizatoriy;

x; — 1 komponento atomin¢ koncentracija analizuojamo tiirio pavirSiuje.
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Nors Oz¢ elektronai gali susizadinti ir rentgeno spinduliy poveikyje, taciau Ozé
elektrony spektroskopijoje naudojamas elektroninis suZadinimas, nes Siuo atveju daugiau
susidaro Oz¢ elektrony.

Atomo lygio jonizacijos skerspjiivis, veikiant pirminiy elektrony srautui, apraSomas
lygtimi:

0.E} =651x10*B,Z,xL (CU)IU,; (18)

¢ia: U =E, /E,

E, ir E; — pirminiy elektrony ir jonizacijos orbitalés energija;
Z; — elektrony skaicius lygyje;
B; ir C; — konstantos (i — charakterizuoja K arba L lygj).

Tamprioji sklaida ir elektrony iS¢jimo gylis turi jtakos OZ¢ elektrony srauto
intensyvumui ir tai reikia ivertinti atliekant cheminés sudéties kiekybing analizg. Tampriai
i§sklaidyti elektronai, pracidami per medZiagos tiiri, gali i$Saukti atomy jonizacija. Sis
procesas padidina bendra Ozé elektrony susidaryma. Elektrony i$¢jimo gylis arba laisvas
peréjimas yra jo kinetinés energijos funkcija:

A =(538/E*)+041(hE)**; (19)

Oz¢ elektrony emisijos intensyvumas priklauso nuo objekto kristalografinés
orientacijos ir tai Zymiai pastebima tyrinéjant monokristalus. OZ¢ signaly intensyvumuy
skirtumui turi jtakos nevienodas atomy tankis kristalografinése plokStumose arba plokStumy
tankis, lygiagre€iy tiriamam pavirSiui. Plastin¢ deformacija padidina kristalo defekty tankj,
sumazina kristalografinj kontrasta.
aparaty plony sluoksniy tyrimui. Tai tapo galima suktrus pavirSiniai jautrius analitinius
elektroninés spektroskopijos metodus. OZ¢ elektrony spektroskopijos metodu galima nustatyti
labai mazus elementy kiekius. Pvz. maZziausia boro koncentracija silicio pavirSiuje, kuria
galima nustatyti yra 10 % (pagal mas¢). Naudojant sinchrotroninius spinduliavimo $altinius

su dideliu spindulio energijos tankiu, jautrumo riba padidéja iki 10° % (pagal masg) [5].
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Junginiy relaksacijos procesy dinamikos kristalinéje Si gardeléje tyrimai S$vitinant
Rentgeno spinduliais

Svitinant Rentgeno spinduliais susidaro vakancijos taip sukuriami Braggo atspindZiai

ir generuojamos gardelés osciliacijos:
I. 16 2 2 . 2
— =exp| ——x{u NsinF/A) |, (20
P e T T e

(u@e)) = (u? )+ (u(e) ) @D

Istadius <u(t)2> vietoj <u,2> i (1) gaunama:
It

Mg 102 o (0 Ponsr 2y - 22

Padalijus (22) i$ (20) randamas atomy vidutinis kvadratinis nuokrypis priklausantis
nuo laiko:

I

1

In

i= (ul)} ) _V ) (23)

_4lSin19
NER)

Iy — krentanciy spinduliy srauto intensyvumas;

I; — atsispindéjusiu spinduliy srauto intensyvumas;

I(t) — pradiniu laiko momentu generuojamos vakancijos;

A — Rentgeno spinduliy pluostelio bangos ilgis (4 = 1.5405 A);
9 — fiksuotas difrakcijos kampas (47.48°);

i= <u(t)‘2,> — atomy nukrypimai nuo pusiausvyros padéties laiku t;.
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0.15

0.1

i (A)

0.05

0 100 200 300 400
t (min)
20 pav. Atomy nukrypimai nuo pusiausvyros padéties laiko intervale

0.1 |
<
B y
0.05 |
O / 1 1 1
0 100 200 300

t (min)
21 pav. Atomy nukrypimai nuo pusiausvyros padéties laiko intervale
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Skaiciavimai atlikti ,,MathCad 2001 Professional* programa, imant jvairius laiko

intervalus (20 ir 21 pav.), gauti tokie atomy nuokrypiai nuo pusiausvyros padéties:

It, =0.11510° 10 (m) liy =0.12610° 10 (m)
Ity =0.13210° 10 (m) liy = 0.14310° 10 (m)
~ 10 . ~ 10
Ity =0.12510 ~ (m) I, =0.13210 ~ (m)
~ 10 . ~ 10
It, :=0.06510 (m) i, :=0.07510 (m)
Ity =0.09210° 10 (m) lig = 0.1-10° 10 (1)
Ity =0.1110° 10 (m) lig =0.14510° 10 (m)
Ti
1
In| —
It, b
i=—— i =8.707x 10 - (m), kai tp = 150 min
1 4n sin(@) 1
V3 oA
I
In
It, b
= i =8.15x 10 ~ (m), kai 1y = 195 min
2 4n sin(@) 2
N}
Ii
In —3
It, b
i, = ———*— i, =6.725x 10 - (m), kai tp = 210 min
3 4n sin(@) 3
V3 oA
Ti
In
It, 0
o= i =1.09x 10~ (m), kai tp = 270 min
4 4n sin(@) 4
V3 oA
Ii
In —5
It b
i = i_=8319x 10 - (m), kai 7y = 300 min
3 4n sin(@) 5
V3 oA
Ti
In
It 0
i =—— i =1514x 10  (m), kai tp = 320 min
6 4n sin(@) 6
V3 oA
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Elektrony rySio energija silicio atome

2

V1=

v3 =

8 lentelé
Silicio elektroniné rySio energija
Posluoksniai
Elementas
K (Is) L; (2s) L5 (2p) M; (3s) M,; (3p)
14 Si 1844 eV 154 eV 104 eV 13,46 eV 8,15eV
E=E_ +hv, (24)

h — Planko konstanta (6,626-10'34 J-s);

v — elektromagnetinés bangos virpesiy daznis (s");

e — elementarusis elektros kriivis (1,602-10'19 O).

1844
154
104
104

13.46
8.15

(eV)

_ (1344-F)

h

0
4.086x 10"
4207 10"
4207 10"
4.426% 10"

4.439% 10"

4207 10"

~1209% 10'°
0
0

2.189% 10'°

2.317x 1016

h=4.136x 10 > (eV-s)

vy 34— B
2=
)
s

Vo =

vgq =

(104— E)
vy i=—-—

h

4086 10"
0

1209% 10'°
1209% 10'°
3.398x 10'°

3.526x 10'°
—4.426x 107

—3.398x 1016

2.189% 10'°

2.189% 10'°
0

1.284x 1015
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(13.46—-E)
Vgi=———




4.086x 10 6
" 1.209% 10
4207x 10 y »
vy= - (s7) vai=| 3398x 10'0 [(s7)
4.426x 10 6
- 3.526x 10
4.439% 10
16
2.189x 10 ] )
V3= (s 1) vy = 1.284x 10" (s 1)
2317 10"
g
c=3x10 (m/s)
M= — 22 = — 13 = — 2= —
2 Vo V3 1
7.342% 107 17 s
10 2.481x 10
7.131x 10 L
M = o | ™ 2= g829x 10 ° | (M)
6.778x 10 o
1 8.508x 10
6.758x 10
137% 10 °
B=| (m) M =2336x 10 (m)
1295% 107 °
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Isvados
iSnagrinéti galimi OZ¢ peréjimai Si kristale;
pateiktas matematinis modelis leidZzia mums atlikti relaksacijos procesy tyrimus Si
kristale;
vakancijose keiCiantis kriiviui, keiciasi nutraukti rySiai ir jos saveikauja su gardele.
Taip atsiranda relaksacijos Si kristale;
1 vakancijas elektronai pereina i$§ laidumo arba valentinés energijos juostos;
gardelés deformacijos atsiranda, kai vakancijos yra uzZpildomos elektronais;
atlikus  skaiCiavimus, gautas minimalus (kaitpy =210 min) ir maksimalus
(kai tp = 320 min) atomy nukrypimas nuo pusiausvyros padéties. Minimalus sudaro

1,2 %, o maksimalus — 2,8 % silicio gardelés konstantos (d = 5,42 A) dydzio.
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