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ВПЛИВ ЕЛЕКТРОН-ДЕФОРМАЦІЙНОЇ ВЗАЄМОДІЇ НА  
ЕНЕРГІЮ ЗВ'ЯЗКУ ДОМІШКИ З КРАЙОВОЮ ДИСЛОКАЦІЄЮ 

Досліджено вплив самоузгодженої електрон-деформаційної взаємодії на енерге-
тичне положення локального рівня донорної домішки, захопленої крайовою дислока-
цією, дна дислокаційної зони та на енергію зв'язку домішки з крайовою дислокацією 
залежно від концентрації електронів провідності у напівпровіднику. 

Ключові слова: концентрація електронів, провідність, крайова дислокація, енер-
гетичне положення, електрон-деформаційна взаємодія, домішка. 

Розуміння фізичної природи та закономірностей структури електронних 
рівнів у кристалах з дефектами (точковими, плоскими, лінійними) та їх перебу-
дова внаслідок пружної [1] та електростатичної [2] взаємодій між дефектами є 
важливою вимогою сучасного електронного матеріалознавства та нових техно-
логічних експериментів. Знаючи ці закономірності, можна прогнозовано керува-
ти деградаційними ефектами у мікроелектронних приладах [3]. 

Автори роботи [4] вважають, що зменшення енергії кристалічної системи 
у разі захоплення точкового дефекту дислокацією зумовлене частковою релакса-
цією внутрішніх напруг та зміною електростатичної енергії внаслідок перерозпо-
ділу густини заряду. Крім цього, причиною взаємодії між точковими дефектами і 
дислокаціями є перебудова електронного спектра кристала за неоднорідної де-
формації ґратки, зумовленої дією лінійного і точкового дефектів. 

Однак, крім пружної та електростатичної взаємодій між дефектами є ще 
третій вид взаємодії – електрон-деформаційна [5, 6], яка впливає на енергетичне по-
ложення локального рівня донорної домішки, захопленої крайовою дислокацією, 
дна дислокаційної зони та на енергію зв'язку домішки з крайовою дислокацією. 

Розглянемо легований напівпровідниковий кристал п-типу з крайовими 
дислокаціями. Припустимо, що поверхнева густина дислокацій DN  та концен-
трація донорних домішок С задовольняють умови: 2 1

DR Nπ −<  (R – радіус рідовсь-

кого циліндра) і 3
0

3
4

C
rπ
Ω

<< ⋅  (Ω  – об'єм, що припадає на один атом кристала з 

домішками; r0 – ефективний радіус точкового дефекту). За таких умов у першо-
му наближенні розглядувану задачу можна звести до задачі про взаємодію до-
норної домішки з одиничною крайовою дислокацією. 

Енергетичний спектр електронних станів домішки, захопленої крайовою 
дислокацією, знаходимо з розв'язку рівняння Шредінгера в наближенні ізотроп-
ної параболічної зони з ефективною масою т∗ 
 ( ) ( )ˆ ,H r E rψ ψ=

r r  (1) 

де ( ) ( )2 2 2
0

ˆ
DH k r k r= ∇ + +
r r   
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( ) ( ) ( ) ( )2 2
002 2

2 2, , ,DD
m mk r V k r V rρ θ
∗ ∗

= − = −
r r r

h h
 χ2= 2

2m E
∗

−
h

; 

( )rψ r  – хвильова функція електрона в полі дислокаційного потенціалу ( ),DV ρ θ  
та потенціалу точкового дефекту ( )0V rr . Дислокаційний потенціал ( ),DV ρ θ  
складається з електростатичної потенціальної енергії електрона ( )cV ρ  [7] в по-
лі ядра зарядженої дислокації: 

 ( )
2 2

0
0

2 ln , 0d
c

R n e RV πρ ρ ρ
εε ρ

 
= ≤ ≤ 

 
,  (2) 

де 0ρ  – радіус ядра дислокації; 
та електрон-деформаційної потенціальної енергії електрона ( ). . ,el defV ρ θ−  

 ( ) ( ) ( ). . 1 0 1 0
0

2, cos , 0el def
DSV K g I gρ θ θ ρ ρ ρ ρ
ρ− = ≤ ≤ , (3) 

тобто ( ) ( ) ( ). ., ,D c el defV V Vρ θ ρ ρ θ−= + . (4) 

Потенціальна енергія електрона в полі точкового дефекту ( )0V rr  знахо-
диться в межах електростатичної моделі. Таким чином, дислокаційний потенціал 

( ),DV ρ θ  зумовлений як розривом валентних зв'язків, так і деформацією гратки 
поблизу ядра крайової дислокації. Домішковий потенціал ( )0V rr , зумовлений 
тільки розривом валентних зв'язків. Це значить, що ( )0V rr  відрізняється від нуля 
тільки в об'ємі 3b , а ( ),DV ρ θ  – всередині трубки радіуса b  (b – величина вектора 
Бюргера). Оскільки на відстані "b" деформаційне поле дислокації є повільно-
змінним, у першому наближенні можна знаходити енергетичний спектр елек-
тронних станів домішки, захопленої крайовою дислокацією з усередненим дис-
локаційним потенціалом DV . 

Знайдемо середнє значення дислокаційного потенціалу ( ),DV ρ θ  (4) все-
редині циліндричної трубки радіуса b  
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∫ ∫ ∫ ∫
,  (5) 

де 
2 2

1 2
3 5;2, ;
2 2 4

b gF
 
 
 

 – гіпергеометрична функція [8]. 

За допомогою функції Гріна ( ) 1 exp
4EG r r r r

r r
χ

π
′ ′ − = − − ′−

, оператора 

2 2χ −∇  рівняння (1) можна звести до еквівалентного інтегрального рівняння [9] 
 ( ) ( ) ( ) ( ) ( )2 3

0E Dr G r r k r k r r d rψ ψ′ ′ ′ ′ = − + ∫
r r . (6) 
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Спрямуємо вісь Z циліндричної системи координат вздовж дислокації і 
перейдемо до усередненої за кутовою змінною огинаючої 

( ) ( )
2

0

1, , ,
2

z z d
π

ψ ρ ψ ρ θ θ
π

= ∫ , взявши до уваги тільки нижню дислокаційну зону. 

( ), zψ ρ  запишемо у вигляді інтегралу Фур'є 

 ( ) ( ), , ikzz k e dkψ ρ ρ
+∞

−∞

= Φ∫ . (7) 

Виконавши інтегрування у формулі (6) з врахуванням ( ),D DV Vρ θ =  за 
b~ρ  і ( )0 0V r V=r  за ~r b , отримаємо 

 ( ) ( ) ( ) ( )2 2
0, , ,k b b b b k K kρ ω ψ ω ρ χ′Φ =  + Φ  +  , (8) 

де K0 – функція Макдональда; 

( ) 22 0
2 2;

2 2
DD m V V bm V bω ω

π π

∗∗ −
′= =

h h
. 

Необхідно зазначити, що як потужність дислокаційного потенціалу ω , 
так і потенціалу точкового дефекту, захопленого дислокацією ω′  залежать від 
концентрації електронів провідності п0, константи деформаційного потенціалу 
зони провідності S, пружних сталих, оскільки всі ці параметри входять у величи-

ну g 
2

2

0

Se Rg
εε

 
= 

 
, яка є аргументом функцій Макдональда ( )1 0K gρ  та Бесселя 

( )1I gρ . Знайшовши ( ),b kΦ  із формули (8) і використавши обернене перетворен-
ня Фур'є до ( ),b zψ , запишемо дисперсійне рівняння 

 
( )

( )
2 2

0

2 2
0

1,
1

iK e d
b

K

ξα ξ ξ
ω α χ

ω α ξ

+∞

−∞

+
′ = =

− +
∫ , (9) 

з якого знаходимо енергію електрона, локалізованого поблизу дефекту, захоп-
леного дислокацією. З рівності (9) випливає, що для локалізації електрона не-
обхідно, щоб виконувалась умова: 0, 0ω ω′> > . 

Огинаюча ( ), zψ ρ  має вигляд 

 ( ) ( )
( ) ( )

( )
2 2 2 21 0 0

2
2 2

0

, 2
1

ikzK b k K k e dkez bC
K b k

χρ χ ρ χωψ ρ
ρ π ω χ

+∞−−

−∞

 + + = + 
− +  

∫ , (10) 

де 
( ) ( ) 2

2 2 2 2
01

dC
K

ξ

α ξ ω α ξ

+∞

−∞

=
 + − +  

∫ . (11) 

Рівняння ( )2 2
01 0K b kω χ− + =  визначає закон дисперсії у дислокаційній 

зоні; kII – хвильовий вектор, який напрямлений вздовж дислокації. Якщо β  є 
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розв'язком рівняння ( )01 0Kω β− = , то закон дисперсії в дислокаційній зоні набу-
де вигляду 

 ( )
2 2 2 2

0 0 2,
2 2

II
II d d

kE k E E
m m b

β
∗ ∗= − + =

h h . (12) 

Оскільки аналітичний вигляд інтегралів у рівняннях (9-11) невідомий, то 
обмежимось кількісною оцінкою. 

Стану електрона, локалізованого поблизу точкового дефекту, відповідає 
енергія 0dE E< − , тобто необхідно розглядати тільки інтервал значень α β> . За 

0β = , що відповідає 0ω = , притягувальний дислокаційний потенціал ( ),DV ρ θ  
відсутній. Тоді інтеграл в рівнянні (9) може бути знайдений 

 2exp 2bχ
πω

 − =  ′
. (13) 

Рівняння (13) має розв'язок за 2ω
π

′ ≥ , який характерний для локального 

потенціалу у тривимірному просторі [10]. За 0β ≠  і α β→  головною визначаль-
ною є область малих ξ . Тоді рівняння (9) перетворюється до вигляду 

 ( )
( )

2
0

2 2
1

1
K

K

πω β

β α β

′   =
−

. (14) 

Таким чином, за як завгодно малої потужності потенціалу точкового де-
фекту ω′   від дислокаційної зони відщеплюється локальний рівень. Прояв цієї 
загальної властивості одновимірних систем [10] зумовлений тим, що локалізова-
на хвильова функція формується здебільшого блохівськими функціями однови-
мірної дислокаційної зони. 

За α β>>  дисперсійне рівняння (9) можна представити у вигляді рівності 
(12). У цьому випадку рівняння (9) має розв'язок тільки за достатньо великих 

1ω
ω
′
>> , за яких роль дислокаційного потенціалу неістотна. 

У бездислокаційній області ( )0ω =  залежність енергетичної глибини ло-
кального рівня домішки від потужності ω′  потенціалу точкового дефекту має 
вигляд 

 
22

0 2
2ln ,

4 2
d
iE

m b
πω ω

π∗

′′   ′′= − ≥    

h . (15) 

Тоді, енергія локального рівня домішки, яка захоплена крайовою дисло-

кацією, аналогічно (15) 00

0
1

d
di

d

E E
E

 −
<< 

 
 буде визначатись так: 

 ( ) ( )( )
( ) ( )

22
0

0 0 0
1

1 , 0d
i d

K
E n E n

K
π β

ω ω
β

    ′ ′= − + >  
  

% . (16) 

Конкретний розрахунок енергії електрона, локалізованого на домішці, 
який захоплений крайовою дислокацією з врахуванням електрон-деформаційної 
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взаємодії проводився для монокристалів CdTe, легованих домішками хлору 
( )17 3 19 310 10dn см см− −= ÷ . 

На рис. 1 наведено залежність енергії ( )0d
iE <%  електрона, локалізованого 

на домішці хлору (Cl), яка взаємодіє з крайовою дислокацією від концентрації 
електронів провідності ( )17 19 3

0 10 10n см−= ÷ , а на рис. 2 – залежність енергії дис-
локаційного рівня від 0n . Як видно з рис. 1, 2, зі збільшенням концентрації елек-
тронів провідності 0n  як енергія зв'язаного електронного стану ( )i

dE%  при захоп-
ленні домішки крайовою дислокацією (рис. 1), так і енергія дислокаційного рівня 
( )0dE  (рис. 2) монотонно зростає, тобто локальний електронний рівень зсу-
вається в бік дна зони провідності (рис. 3). Зокрема, із збільшенням концентрації 
електронів провідності на порядок (1017см-3 до 1019см-3) енергія електронного ло-
кального рівня зростає на ~ 13 меВ. 

На рис. 3 наведено зонну схему напівпровідника телуриду кадмію (CdTe), 
легованого домішкою Cl з дислокаційною зоною та домішковим рівнем у забо-
роненій зоні (відлік енергії ведеться від дна зони провідності) за різних значень 
концентрації електронів провідності ( )17 19 3

0 10 10n см−= ÷ . Якщо, згідно з [11], 
енергія іонізації домішки 

0i
dE , яка знаходиться поза областю дислокаційної 

взаємодії, визначається емпіричним співвідношенням ( )0

1
30i D

d
iE E a N += −%  (де 0iE%  – 

енергія іонізації ізольованих донорів; а – 4.3·1018 еВ·см; DN +  – концентрація іоні-
зованих донорів), то, згідно з нашими результатами – співвідношення (16). Як 
видно із зонної схеми, енергія іонізації домішки 

0i
dE , яка не взаємодіє з дислока-

цією становить ~ 30 меВ, тоді як енергія іонізації взаємодіючої домішки 
i
dE%  є 

меншою за 
0i
dE  і енергію дислокаційного рівня 0dE  і є функцією від концентрації 

електронів провідності. Зокрема, за 17 3
0 10n см−=  становить ~ -628 меВ, за 

18 3
0 10n см−=  – ~-615 меВ, за 19 3

0 10n см−=  – ~-607 меВ. Без врахування електрон-
деформаційної складової електростатичного потенціалу ( ). . 0el defϕ − =  енергія до-
мішкового рівня становить –533 меВ. Енергія зв'язку домішки з дислокацією 

int . i
d

odE E E= −%  за 17 3
0 10n см−=  становить близько 152 меВ, за 18 3

0 10n см−= – 153 
меВ, 19 3

0 10n см−=  – ~154 меВ. Внесок електрон-деформаційної складової елек-
тростатичного потенціалу в енергію зв'язку домішки з крайовою дислокацією за 

17 3
0 10n см−=  становить ~ 94 меВ, за 18 3

0 10n см−=  – ~ 81 меВ, за 19 3
0 10n см−=  – ~ 

73 меВ. 
Таким чином, з ростом концентрації електронів провідності в цьому ін-

тервалі концентрацій цей внесок зменшується на ~ 20 меВ. 
Така зміна енергетичного положення домішкового та дислокаційного рів-

нів залежно від концентрації електронів провідності 0n  повинна спостерігатися 
на експерименті з вимірювання температурної залежності електропровідності 
монокристалів CdTe, легованих хлором Cl [12-15] та на зсуві спектрального мак-
симуму кривої фотолюмінесценції [16]. 
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Рис. 1. Залежність енергії електрона, локалізованого на домішці,  

від концентрації електронів провідності 0n  

 
Рис. 2. Залежність енергії дислокаційного рівня 0dE   

від концентрації електронів провідності 0n  
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Рис. 3. Зонна схема напівпровідника телуриду кадмію (CdTe) з крайовою 

дислокацією легованого хлором (Cl) з урахуванням електрон-деформаційної 
взаємодії:  

а) 17 3
0 10n см−= ; б) 18 3

0 10n см−= ; в) 19 3
0 10n см−= . 

0i
dE  – енергія іонізації домішки, яка не взаємодіє з крайовою дислокацією; 

0dE  – енергія дислокаційного рівня; d
icE  – енергія домішкового рівня без враху-

вання електрон-деформаційної складової електростатичного потенціалу; d
iE%  – 

енергія іонізації домішки. 
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Исследовано влияние самосогласованного электрон-деформационного взаимо-
действия на энергетическое положение локального уровня донорной примеси, захва-
ченной краевой дислокацией, дна дислокационной зоны и на энергию связи примеси с 
краевой дислокацией в зависимости от концентрации электронов проводимости в по-
лупроводнике. 
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on on energy of impurity connection with edge dislocation 

The article explores the impact of self-consistent electron deformational interaction on 
the energy location of local level donor impurity, seized by the edge dislocation, the bottom 
of dislocation area and on energy of impurity connection with edge dislocation, depending 
on the concentration of conduction electrons in semiconductor. 
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ДИНАМІЧНА МОДЕЛЬ СТРУКТУРУВАННЯ СІЛЬСЬКОГО  
ГОСПОДАРСТВА ЗА ВЕЛИЧИНОЮ КАПІТАЛУ, 

ФОНДІВ Й УГІДЬ 
Для дослідження процесів структурування сільського господарства за величи-

ною капіталу, фондів й угідь розроблено динамічну модель взаємодії учасників аграр-
ного виробництва й виробників сільськогосподарської техніки, які діють в умовах 


