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Efeitos da Energia de Transferencia 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 Tecnologico, 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
s compared with the experimental activation energy €2 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 em semi
condutores atraves da integral de energia de transferencia de elétrons.
Calcula-se a resistividade do Germanio dopado com Antimonio (Ge:Sb) le
vando-se em consideracao os efeitos daquela integral e comparam-se aos
resultados experimentais, os quais apresentam concordancia satisfat@
ria. Desprezando os efeitos de localizacao, compara-se a variagdo do
"gap" Ag entre as bandas de impurezas com a energia de ativagao ez, ob

tida experimentalmente para o Ge:Sh e Si:P as concentragoes diferentes.

Interessa-se aqui pelo estudo simultaneo de desordem e corre
lagdo em semicondutores dopados, a concentragdo baixa e intermediaria
de impurezas. A concentracdo intermediaria (<10'%cm=? em Ge e <10!°cm-®

em S1), onde a distancia media entre impurezas & pouco maior do que o



raio de Bohr da impureza, a energia media de transferencia @ compara
vel 3 energia de correlagdo U. Seguindo este raciocinio, Fritzsche? su
geriu a possibilidade da existencia de uma configuracdo eletronica com
dois eletrons ocupando o mesmo "site", o que foi chamado de estado D~
(adicional ao estado DO, que tem um eletron por "site", dando origem 3
banda de impureza abaixo da de D). Assim para a concentracao interme
diaria, uma nova energia de ativagdo ¢, € observada. Esta energia, en
tre as duas bandas de impurezas, que Teva em consideragdo estados loca
lizados e consequentemente, a "mobility edge", decresce rapidamente com
a concentracao N de impurezas e desaparece a um concentragéo critica
N.. Acima desta concentragao a condugdo entra na regido metalica. Usa-
-se o hamiltoniano de Hubbard* na aproximagao "tight binding", incluin
do o termo de correlagdo intra atomico, U:

U
H= + 3V, +=—73n, n. ., (1)
%; d"io ijo i 10 Jo 2 g Voio

onde ago ea;. sa0, respectivamente, operadores de criacao e destruigao
T

de eletrons de impurezas, do "spin" o ligado ao "site" i,n10==aioaic;
Eq e a energia de ionizacdo, e Vij €aenergia de transferencia de elé
trons entre os "sites” i e j.

Define-se a fungdo de Green

Gigo(t) = 18(t) < Tagni_ss 2563, > (2)
e utilizando-se a teoria ja previamente desenvolvida® chega-se a:

(w-E ) G;Jc(w)"n-0613 +'£ iL EJc(m) (3)

+-. --
onde E —Ed+U e E -Ew

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



efeito de desordem, chegando-se a funcao de Green da média das confi

guracgoes:
+ nfo‘ 1
G o) = —2 tfo-e) (4)
W=
onde z{w) = ] R
- n(w)
8wy 1 - Ne(w) v(¥)

e v(k) € a transformada de Fourier de Vij’ obtida da fun¢ao de onda

1s do hidrogenio. Obtem-se a densidade de estado.

D*(w) = -;’f- Tim § Im {W} (6)
e+ot ©

onde D+(w) e D" (w) correspondem 3s densidades de estados das  bandas

alta e baixa de Hubbard respectivamente.

Usam-se tres tipos de vij da equagao 3; a de Matsubara-Toyozawa®s"
vij(MT) = -V, {1+aR) exp(-aR) (7)

a de Heitler-London®

V.. (HL) = —F

y = m [a2(|<5+52) + a(2KS+?)] (8)

e a da correcdo da parte nao-ortogonal® entre fungoes de onda de impu
rezas, centradas em "sites" diferentes, tipo - <ilj> <j|Vj|j>, que

deduzida chega a sua forma final normalizada

-y .
V..(NO} = 0 14aR) - 1-(1 + aR}exp(- 2«R})
i3 (1+5 - 252) % _( oR

(1 +aR + aifz ); exp(- aR) (%)
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onde S, K e K' s3ao as integrais de Slater, Vo==2|Ed], ea B0 raio
de Bohr da impureza aﬁ. Comparados em grandeza, observa-se que
]Vij(NO)I<<[Vij(MT)I, o que diminui drasticamente a largura das bandas

de impurezas, apresentadas nas Figuras 1 e 2.
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Fig. 1 - Densidade de estados D(E), obtidos das
duas bandas de Hubbard em funcao da
concentragao de impurezas P= 32nNa§3,
usando-se Vij(MT).
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Fig. 2 - D(E}) xP para Vij(NO).

Desprezando-se os efeitos de localizagao, calcula-se a varia
cao do "gap" entre as bandas de impurezas, e compara-se (Figuras 3 e
4) comaenergia de ativagdo e observada para o Ge:Sb' e o Si:P7. 0
mesmo comportamento foi obtido quando dos calculos feitos  por

Kikuchi® para o Ge:Sb.

Observa-se que, qualitativamente, os resultados teoricos con
cordam com o comportamento obtido experimentalmente, sendo que a ener
gia de ativagao, em funcao da concentracao de impurezas, € sensivel a

mudangas no rajo de Bohr e aos efeitos de correlacdao de eletrons.
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Fig.3 - Variagao do “gap" A4 entre as ban
das com a concentragao de impure
zas para raios de BohraH' e Vi'
diferentes. J

Para a Eurva 1 usa-se V. .(MT}) e
aj =40 pﬁra a curva 2V, . (HL)
e a*-43 7 ra a curva 1 3
TJ HL) aﬁ 40 » € para a curva
47V, (NO) e ax=437 A, 0s circu
los Ycheios cgrrespondem a ener
gia de at1vaga0 £, observada para
o Ge:Sb', que tem uma energia de
ionizacao Eq=0. Olev.
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Fig. 4 - Variacao do "gap" com N
do Si:P,

Para a curva 1 wusa-se
Vij(HL) e para a cyrva 2
V]J(NO) 13. ZA Os
circulos ¢ elos saodee,
eﬁper1menta1 d-o 045
e

Calculou-se a resistividade usando-se a equacao de Kubo e o
formalismo ja desenvolvido anteriormente®. Na Figura 5 tem-se a resis
tividade do Ge:Sb usando-se Vij(NO) da correcao da parte nao-diagonal,
linha tracejada, a qual mostra uma variagao acentuada quando compara
da a do uso do Vij(MT), especialmente perto de NC' Os resultados apre

sentam concordancia satisfatdria com os obtidos experimentalmente!.
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Fig. 5 - Resistividade do Ge:Sb em fungao de N(P).

A curva tracejada corresponde a este calcylo com
Vij(NO), as curvas 2 e 3 (esta com R, = 2ay, apro
x1magao das esferas duras) correspondem av; (MTP'
Circulos cheios s3o os resultados exper1menta1s‘
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