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Efeitos da Energia de Transferência de Elétrons em Semicondutores. 

M. FABBRI, A. FERREIRA DA SILVA, I.C.DA CUNHA LIMA E R. KISHORE. 

Instituto de Pesquisas Espaciais, INPE - Conselho Nacional de Desenvol 

vimento Cientifico e Tecnol6gico, CNPq - 12200 S.J. dos Campos, SP 

The behavior of impurity bands in semiconductors is 

investigated via the electron transfer energy integral. The resistivi-

ty of Ge:Sb is calculated for various types of transfer integral and 

compared with the experimental results. Neglecting localization 

effects, the variation of the energy gap Ag between impurity bands 

is compared with the experimental activation energy E2 of Si:P and 

Ge:Sb, for different concentrations. A qualitative agreement with 

the experiment has been found. 

Investiga-se o comportamento das bandas de impurezas en semi 

condutores através da integral de energia de transferência deelétrons. 

Calcula-se a resistividade do Germãnio dopado com Antimônio (Ge:Sb) le 

vando-se em consideração os efeitos daquela integral e comparam-se aos 

resultados experimentais, os quais apresentam concordãncia satisfat6 

ria. Desprezando os efeitos de localização, compara-se a variaçio do 

"gap" Ag entre as bandas de impurezas com a energia de ativação € 2 , ob 

tida experimentalmente para o Ge:Sb e Si:P às concentrações diferentes. 

Interessa-se aqui pelo estudo simultãneo de desordem e corre 

lação em semicondutores dopados, à concentração baixa e intermediãria 

de impurezas. Á concentração interm (<10 26 cm -2 ediãria em Ge e <10"cm-3  

em Si), onde a distância média entre impurezas é pouco maior do que o 



raio de Bohr da impureza, a energia média de transferência í comparã 

vel ã energia de correlação U. Seguindo este raciocinio, Fritzsche l  su 

geriu a possibilidade da existéncia de uma configuração eletrônica com 

dois elétrons ocupando o mesmo "site", o que foi chamado de estado D -

(adicional ao estado 0 ° , que tem um elétron por "site", dando origem ã 

banda de impureza abaixo da de D - ). Assim para a concentração interme 

diria, uma nova energia de ativação £2 é observada. Esta energia, en 

tre as duas bandas de impurezas, que leva em consideração estados loca 

lizados e consequentemente, "mobility edge", decrescerapidamentecom 

a concentração N de impurezas e desaparece a uma concentração critica 

Nc' Acima desta concentração a condução entra na região metãlica. Usa-

-se o hamiltoniano de Hubbard 2  na aproximação "tight binding", inclüin 

do o termo de correlação intra atômico, U: 
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e aia  são, respectivamente, operadores de criação e destruição 

de elétrons de impurezas, do "spin" a ligado ao "site" 1. n io =aIa a ia ; 

E
d é a energia de ionização, e V ij ea energia de transferíncia de elé 

trons entre os "sites" i e j. 

Define-se a função de Green 
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e utilizando-se a teoria jã previamente desenvolvida' chega-se a: 

(w -E± ) G
j  +- (w) = nó.. +X V. G - . (w) 	 (3) ia 	-a i 	IR LJa 

onde E
+
=Ed +U e E =Ed' 

Em seguida, usa-se o tratamento de Matsubara-Toyozawa' para incluir o 



efeito de desordem, chegando-se ã.  função de Green da média das confi 

gurações: 

n - 
G±..(w) - 	-12`+ c(w-e± ) 	 (4) 

1.0 - E 

onde c(0,1 - 	1  

1 - fl(w) 
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e v(t) é a transformada de Fourier de V
ij , obtida da função de onda 

Is do hidrogénio. Obtem-se a densidade de estado. 

D± (w) 	- ±1- lim X 1m { G.1 . (w+ cl) ff 	 10 	 (6) 
E+121+  

onde D+ (w) e D- (w) correspondem és densidades de estados das 	bandas 

alta e baixa de Hubbard respectivamente. 

Usam-se três tipos de V ii  da equação 3; a de Matsubara-Toyozawa 2, " 

V..ij
(MT) = - V

o 
(1+aR) exp(-aR) 
	

( 7 ) 

a de Heitler-London' 

V. 5 (HL) = 	1  	[a2 (KS+S 2 ) + a(2KS+ -1 -)1 	 (8) 1 	2(1+52 ) 	 2 

e a da correção da parte não-ortogonai s  entre funções de onda de impu 

rezas, centradas em "sites" diferentes, tipo - <iij> <fiV i lj>, que 

deduzida chega ã sua forma final normalizada 

Vij (NO) - 
-V

o  
(1+0(R) 	

1-(1 + aR)exp(- 2aR)  
(1 + 	- 2S 2 )"' 	 aR 

(1 + aR + a2R2 )exp(- aR) 	 (9) 3 



onde S,KeK são as integrais de Slater, V o =21E d l,ea 	eo raio 

de Bohr da impureza a. Comparados em grandeza, observa-se que 

jV
ij
(NO)1«iV

ij (MT)j, o que diminui drasticamente a largura das bandas 

de impurezas, apresentadas nas Figuras 1 e 2. 

se o 

Fig. 1 - Densidade de estados D(E),obtidos das 
duas bandas de Hubbard em função da 
concentração de impurezas P= 321114 3 , 
usando-seV..(17). 

ij 
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Fig. 2 - D(E)xP para Vii (NO). 

Desprezando-se os efeitos de localização, calcula-se a varia 

ção do "gap" entre as bandas de impurezas, e compara-se (Figuras 3 e 

4) ccuna energia de ativação e2 observada para o Ge:Sb i  e o Si:P 1 . O 

mesmo comportamento foi obtido quando dos cãlculos 	feitos 	por 

Kikuchis para o Ge:Sb. 

Observa-se que, qualitativdmente, os resultados tearicos con 

cardam com o comportamento obtido experimentalmente, sendo que a ener 

gia de ativação, em função da concentração de impurezas, é sensivel a 

mudanças no raio de Bohr e aos efeitos de correlação de elãtrons. 
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Fig.3 - Variação do "gap" á g_entre as ban 
das com a concentraçao de  impuri 
zas para raios de Bohra H  e V.T 
diferentes. 

Para a çurva 1 usa-se V. .(MT) 	e 
a*.=40A;praacurvaVii (HL) 
e

H
N*4  = 43.7 A; pra a curva 	3 

V 1 1 (HL) a
H* = 40 A, e para a curva 

4 V 44 (NO) e at= 43.7 Á. Os circu 
los 'cheios cdrrespondem a ene7 
gia de ativação E2 observada pari 
o Ge:Sb', que tem uma energia de 
ionização Ed = 0.01eV. 



Fig. 4 - Variação do "gap" com N 
do Si:P. 

Para a curva 1 	usa-se 
V(HL) e para a cwrva 2 
Vu(NO). a = 13.24. Os 
círculos cheios sãodec 2  
experimental'. Ed  =0.045 
eV. 

Calculou-se a resistividade usando-se a equação de Kubo e o 

formalismo jã desenvolvido anteriormente g . Na Figura 5 tem-se a resis 

tividade do Ge:Sb usando-se Vi(NO)  da correção da partenão-diagonal, 

linha tracejada, a qual mostra uma variação acentuada quando compara 

da a do uso do Vii (MT), especialmente perto de N c . Os resultados apre 

sentam concordância satisfataria com os obtidos experimentalmente'. 
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Fig. 5 - Resistividade do Ge:Sb em função de N(P). 

A curva tracejada corresponde a este cãlc210 com 
as curvas 2 e 3 (esta com R o  = 2aH, apro 1J - 

ximaçao das esferas duras) correspondem aVii(MT)T. 
Círculos cheios são os resultados experimentais'. 
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