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is proposed for describing the band gap of a semiconductor depending on the degree of doping and 
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on temperature. With the help of the model, changes in the width of the forbidden zone are 

investigated. 

Keyword: forbidden zone, doped semiconductor, model, temperature dependence, spectrum, 

strong doping. 

 

Введение. Введение� примесей� в� кристаллическую� решетку� при� низкой�

концентрации�не�меняет�ширину�запрещенной�зоны полупроводника�и�не�влияет�на�

энергетический� спектр� электронов.� Только� появляются� дискретные� уровни� в�

запрещенной�зоне.�Когда�концентрация�примесей�становится�достаточна�большой,�

меняется�энергетический�спектр�и�ширины�запрещенной�зоны�кристалла[1].� 

В�сильнолегированных�полупроводниках�особую�роль�играет�взаимодействие�

носителей� заряда� с� примесными� атомами.�Поглощение� света� с� частотой� меньшей�

пороговой�  естественно�связано�с�наличием�хвоста�плотности�состояний�в�

запрещенной�зоне.�Полная�концентрация�уровней�на�хвостах�меняется�от�вещества�к�

веществу�и�от�образца�к�образцу�и�часто�оказываются�довольно�большой�до�1019-1020 

см-3.  

Значения� коэффициента� поглощения� света� при�  зависит� от� степени�

легирования.� Здесь�могут�участвовать�в� основном�самые�глубокие�уровни�на�хостах�

плотности� состояний� значения�  при�  могут� оказаться� малыми.�

Наблюдаемые� на� опыте� величины� коэффициента� поглощения� представляет� собой�

результат�некоторого�усреднения�по�координатам�атомов�примеси�(о�совокупности�

этих� координат� говорят,� как� о� концентрации� примеси).� Из� за� случайного�

распределение� концентрация� примесей� в� различных� частях� образца� разные.� При�

выполнении�измерения�производится�усреднение�по�конфигурациям�[2].� 

При�слабом�легировании�электрон�взаимодействует�с�одним�атомом�примеси.�

Энергия� взаимодействия� одна� и� та� же� для� всех� электронов.� При� сильном�

легировании� потенциальная� энергия� электрона� зависит� от� положений� сразу�

нескольких�примесей.�Энергия�носителей�становятся�случайными�величинами.�При�

дальнейшем увеличением� концентрации� примесей� становится� заметным�перекры-

тие�волновых�функций�электронов�локализованных�на�различных�атомах�примесей�

и�примесный�уровень�размывается�в�зону.�Об�этом�эффекте�говорят�как�квантовом�

уширение�уровня.� [3].�Эти�уширения�дискретных� уровней�приводят�к�уменьшении�

ширины�запрещенной�зоны. 

Модель температурной�зависимости�ширины�запрещенной�зоны�в�

полупроводниках 

Тепловое� уширение� энергетических� уровней� в� разрешенных� зонах� и� в�

запрещенной� зоне� кристалла� также� приводит� к� температурным� изменениям�

ширины� энергетических� щелей.� При� низких� температурах� тепловое� размытие�

энергетических� уровней� слабое� и� щель� между� уровнями� в� зависимости� от�

температуры�меняется�по-разному.� Расширения�или�сжатия�ширина�запрещенной�

зоне� зависят� от� многих� факторов.� Одним� из� главных� факторов� определяющих�

ширину� энергетических� щели� является критическое� значение� концентрации�

энергетических� состояний.� Когда� критическая� концентрация� Nk равна� плотности�

энергетических� состояний� Ns=Nk,� область� энергией� с� меньшей� концентрацией,� чем�

hEg /=w

Egh <w

( )wa hEg /<w
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Nk,  определяет� область� запрещенных� состояний.� И� на� оборот,� когда�

область� энергией� с� большей� концентрацией,� чем� Nk,  энергия�

разрешенных� состояний.� Условия�  определяет� край� запрещенной� зоне,�

дно� зона� проводимости� Ec,� и� потолок� ВЗ� Ev.� При� таком� подходе� температурная�

зависимость� запрещенной� зоны� определяется� температурной� зависимостью�

плотности�состояний.� 

В�работе�[4,5]�построена�математическая�модель�спектра�ППС�разложением�в�

ряд�по�  функциям.�Где�  является�производная�по�энергии�от�

вероятности�ионизации�электронов�с�энергетического�уровня.�С�помощью�которого,�

било� анализирована� температурная� зависимость� дискретных� энергетических�

уровней� в� запрещенной� зоне� кремния.� Функция�  определяет� наличия�

энергетического� уровня.� Модель� усовершенствовалась� [6, 7, 8]� для� анализа� спектра�

ПС� в� широком� энергетическом� диапазоне.� Рассмотрим� эту� модель� для� данной�

задачи.� Разложим� спектр� плотности� энергетических� состояний,�  по�

 согласно�модели�в�виде:  

     (1) 

для�зоны�проводимости:� 

  при   (2) 

для�валентной�зоны:� 

 при    (3) 

для�запрещённой�зоны: 

при 
  

(4) 

Где�    (5) 

здесь� Е1- может� пробегать� по� всей� валентной,� запрещенной� зоне� и� зоны�

проводимости.� -концентрация� энергетических� состояний� соответствующая� для�

энергии� , -энергия�состояний,�Т-температура.�k - постоянная�Больцмана.�  

( ) NkENs <

( ) NkENs >

( ) NkENs =

( )TEEGN i,,0 ( )TEEGN i,,0

( )TEEGN i,,0

( )TENs ,0
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Nk1, Nk2-критическая�концентрация.�T1<T2-температура. 

Рис.�1. Спектр�плотности�энергетических�состояний�ускозонных�полупроводников�

построенный�по�математической�модели�(1). 

 

В� зависимости� от� поведения� функции�  и� критического� значения�

концентрации�Nk температурная�зависимость�энергетических�щелей�могут�быть�по-

разному� (см.� рис.� 1).� При� концентрации� Nk0 ширина� запрещенной� зоны� слабо�

зависит� от� температуры.� В� частности,� при� концентрации� ниже� некоторой� Nk0 с�

ростом� температуры� ширина� запрещенной� зоны� должен� уменьшаться.�

Максимальное�значение�ширина�запрещенной�зоны�имеет�при�Т→0.�В�большинстве�

полупроводниках�ширина� запрещенной� зоны�уменьшается� с�ростом� температуры.�

Эта�соответствует�к�случаи�Nk< Nk0. 

При� больших� критических� концентрациях� Nk>Nk0 с� ростом� температуры�

ширина� запрещенной�зоны�увеличивается.�Большинство�полупроводников�Nk< Nk0, 

критическая� концентрация� меньше� Nk0 на� пример� Si, Ge, GaAs и� др.� Однако,� в�

некоторых�полупроводниках�на�пример�PbS, PbTe и�др.�холкогениды�свинца�ширина�

запрещенной� зоны� увеличивается� с� ростом� температуры,� т.е.� критическая�

концентрация�достаточна�большая Nk>Nk0.�По�этому,�с�ростом�температуры,�ширина�

запрещенной� зоны� увеличивается.� Увеличения� или� уменьшения� ширина�

запрещенной� зоны� с�ростом� температуры�можно�объяснить� с�помощью�теплового�

расширения.� 

Изменение�ширины�запрещенной�зоны�в�сильнолегированных�

полупроводниках 

В� работе� [9]� наблюдается� поглощения� монохроматического� света� в� частотах�

ниже� порогового.� Сильным� легированием� кремния� ширина� запрещенная� зона�

уменьшилось�до�0.6�эВ.�Красная�граница�для�энергии�фотонов�уменьшилось�с�1.2�эВ�

до� 0.6� эВ.� Следовательно,� легирования� с� примесями� глубокими� уровнями�

расширяют�зона�проводимости�и�валентную�зону.�Это�усиливает�поглощение�света�

ниже�красной�границе. 

( )TENs ,0
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Поглощения� на� свободных� носителях� в� кристаллических� полупроводниках�

обычно�наблюдаются�тогда,�когда�величина�энергии�меньше�края�фундаментального�

поглощения.� Поглощения� в� интервале� 0.5-0.9 эВ для� кремния� обусловлены�

примесными� состояниями� в� запрещенной� зоне.�Примесные� состояния� уменьшают�

ширину�запрещенной�зоны�полупроводника.�Свойства�никеля�в�кремний�изучается�

широко.� Это� связано� с� технической� простатой� легирования� и� формирования�

кластеров.� Легированием� кремния� никелем,� в� основном,� изучены� материалы� с� не�

большой� концентрацией� примеси� до� 1015-1016 см-1.� При� таких� концентрациях�

примеси� ширина� запрещенной� зоны полупроводника� практически� не� меняется.�

Повышение�концентрации�приводит�к�изменении�свойства�энергетических�щелей�и�

других� характеристик� материала.� Особенно� при� высоких� концентрациях� примеси�

образовываются� кластеры� с� большой� плотности� энергетических� состояний� в�

запрещенной� зоне� кремния,� который�приводит� к� примесной� проводимости.� Этим�

изменяется�электропроводимость,�которая�означает�уменьшения�запрещенная�зона�

полупроводникового�материала. 

Учитывая,� что� запрещенную� зону� в� полупроводниках� можно� определить� по 

плотности� энергетических� состояний,� т.� е.� область,� где� не� высокая� плотность�

энергетических�уровней�означает�запрещенную�зону�материала� [1]�введем�понятия�

величины� критической� концентрации� Nsextr. Величина� Nsextr определяет� границу�

между�запрещенной�и�разрешенной�зоны.�Энергия�Ес-дно�зоны�проводимости�и�Еv-

потолок� валентной� зоны� соответствующие� плотности� энергетических� состояний�

Nsextr, где� для� всех� [Ec, Ev] соответствуют� плотности� энергетических� состоянии�

Ns<Nsextr. 

Используем� усовершенствованный� модель� [6, 7, 8]� для� анализа� спектра�

плотности� состояний� в� широком� энергетическом� диапазоне� для� данной� задачи.�

Разложим� спектр� плотности� энергетических� состояний,  по�  

согласно� (1),� (2),� (3),� (4)� и� (5).�В�нашей� задаче� температура� не�меняется� Т=300К.�По�

валентной�зоне�и�по� зоны�проводимости�соответствующая�концентрация�энергети-

ческих�состояний� =1023см-1. Наличия�энергетических�уровней�в�запрещенной�зоне�

определяются�по�данным�эксперимента�[10]. 

Для� простаты� будем� считать� коэффициенты� -концентрация� дискретных�

энергетических�состоянии�по�энергии�  для�запрещенной�зоны�пропорционально�

меняются� по� величине� коэффициентов� полученных� экспериментов� легирования� с�

малыми�концентрациями�примесей� [9,11,12].�Теперь�остаётся�определить�параметр�

Nsextr-критическая� концентрация.� Это� определяется� экспериментом� и� для� каждого�

материала� определяется� значение� Nsextr. В� работе� [10]� исследован� кремний�

легированный� никелем.� Получено� распределение� плотности� поверхностных�

состояний�по�запрещенной�зоне�для�Al-SiО2-n-Si структур�с�концентрацией�примеси�

Ni 1010-1011 см-2 [9].� Из� полученного� спектра� плотности� поверхностного� состояний,�

получен� спектр�плотность состояний.�На� рисунке� 2� приведены� спектры�плотности�

состояний�для�разных�концентраций�примеси.�Наличия�примеси Ni в�n-Si приводит�

изменении� спектра�Ns и�образованию�явно� выраженных�пиков� в� близи� энергий� со�

значениями� Е1-0,17эВ,� Е1-0,34эВ,� Е1-0.39эВ.� Объемная� концентрация� получена� из�

( )TENs ,0 ( )TEEGN i,,0
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поверхностных�по�формуле� ,� концентрация�примеси� соответственно�1015-

1016см-3.  

 
Рис.�2.�спектр�плотности�состояний�сильнолегированного�полупроводника 

Заключение 

Легирования� Si с� примесями� Ni высокой� концентрации� способствует�

появлений� примесной� проводимости,� благодаря� чему� повышается� электропрово-

димость полупроводника.�Меняется�энергетические� спектры,�т.е.�получается�новый�

полупроводниковый�материал.�Исследования�показали,�что�кремний�легированный�

повышением� концентрации� никелем� можно� управлять� шириной� запрещенной�

зоной� полупроводника.� Результаты� показывают,� что� при� достаточно� высокой�

концентрации� примеси� 1019 см-3 можно� получит� полупроводниковый� материал�

Si(Ni) с�шириной�запрещенной�зоной�в�приделах�Еg=0.3эВ.�Кроме�этого�появляется�

возможность� управления� шириной� запрещенной� зоной� с� изменением�

концентрации�примеси. 
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