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Выведено соотношение Нернста-Таунсенда-Эйнштейна-Смолуховского для аналитического расчета от­
ношения коэффициента прыжковой диффузии к дрейфовой прыжковой подвижности. Учитывается прыжко­
вая миграция как одиночных электронов, так и пар электронов (биполяронов) между собственными точеч­
ными трехзарядными (-1, 0 и +1 в единицах элементарного заряда) дефектами одного сорта в однородно разу- 
порядоченных полупроводниках. Увеличение числа электронов, квазилокализованных на трехзарядном де­
фекте, увеличивает его энергию для дефекта с положительной энергией корреляции («жесткого» дефекта, или 
t-дефекта) и уменьшает его энергию для дефекта с отрицательной энергией корреляции («мягкого» дефекта, 
или s-дефекта). Считается, что трехзарядные дефекты случайно (пуассоновски) распределены по кристаллу и 
прыжки одиночных электронов происходят только между дефектами в зарядовых состояниях (-1), (0) и (0), 
(+1), а биполяронов между дефектами в зарядовых состояниях (-1) и (+1). Учтены величины разброса уровней 
энергии трехзарядных дефектов вследствие флуктуаций электростатической потенциальной энергии, порож­
даемой ионами как трехзарядных дефектов, так и ионами водородоподобных доноров. Рассчитаны зависимо­
сти отношений величины коэффициента прыжковой диффузии к прыжковой дрейфовой подвижности от аб­
солютной температуры в однородно разупорядоченных кристаллах кремния для концентрации трехзарядных 
дефектов 5T019 см-3. Считалось, что трехзарядные дефекты компенсированы водородоподобными донорами 
со степенью компенсации 0.5.

Ключевые слова: однородно разупорядоченные полупроводники; трехзарядные точечные дефекты; коэф­
фициенты прыжковой диффузии и дрейфовой подвижности.
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The Nernst-Townsend-Einstein-Smoluchowski relation is derived for the analytical calculation of the ratio of the 

hopping diffusion coefficient to the drift hopping mobility. The model accounts for hopping migration of both single 
electrons and electron pairs (bipolarons) via intrinsic point three-charge-state (-1, 0, and +1 in units of elementary 
charge) defects of the same type in homogeneously disordered semiconductors. Increasing the number of electrons 
quasi-localized on a three-charge-state defect increases its energy for a defect with a positive correlation energy 
(“hard” defect, or t-defect) and decreases its energy for a defect with a negative correlation energy (“soft” defect, or 
s-defect). It is assumed that the three-charge-state defects are randomly (Poissonian) distributed over the crystal and 
that single electrons hop only via defects in the charge states (-1), (0) and (0), (+1), and bipolarons hop via defects in 
the charge states (-1) and (+1). The values of the spread of energy levels of three-charge-state defects due to 
fluctuations of electrostatic potential energy generated by ions of both three-charge-state defects and hydrogen-like 
donors are taken into account. The dependences of the ratios of the hopping diffusion coefficient to the hopping drift 
mobility on the absolute temperature in homogeneously disordered silicon crystals are calculated for concentration of 
three-charge-state defects of 5-1019 cm-3. It was assumed that three-charge-state state defects are compensated by 
hydrogen-like donors with compensation ratio 0.5.

Keywords: homogeneously disordered semiconductors; three-charge-state point defects; hopping diffusion and 
drift mobility coefficients.

Введение связь между дрейфовой прыжковой по-
Соотношение Нернста-Таунсенда-Эйн- движностью и коэффициентом прыжковой

штейна-Смолуховского (НТЭС), задающее диффузии электронов по двухзарядным
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водородоподобным примесям в полупро­
водниковых кристаллах получено в [1, 2]. 
Однако все еще не конкретизировано соот­
ношение НТЭС для материалов с прыжко­
вой миграцией электронов и/или биполя- 
ронов по трехзарядным точечным дефек­
там одного сорта [3].

Цель работы — вывести аналитическую 
формулу для отношения коэффициента 
прыжковой диффузии к дрейфовой прыж­
ковой подвижности в полупроводниках с 
превалирующей концентрацией непо­
движных трехзарядных точечных дефек­
тов, локализующих уровень Ферми.

Рассмотрим однородно разупорядочен- 
ный трехмерный полупроводник, содержа­
щий точечные двухуровневые дефекты в 
трех зарядовых состояниях (-1, 0, +1 в еди­
ницах элементарного заряда e) с концен­
трацией, достаточной для стабилизации 
уровня Ферми EF в запрещенной энергети­
ческой зоне (щели), а также для реализа­
ции прыжковой проводимости по этим де­
фектам. Зарядовые состояния трехзаряд­
ных дефектов обозначим 1t,-1), 1t,0) и 
1t, + 1). Трехзарядные дефекты 1t,-1) и |t,0) 
формируют |1}-зону, а дефекты 1t,0} и 
1t, + 1) формируют |2}-зону в запрещенной 
зоне, которая для дефектов t-типа располо­
жена ближе к v-зоне, чем |1)-зона, а для де­
фектов s-типа |2)-зона расположена ближе к 
c-зоне, чем |1)-зона.

Считаем, что полупроводник содержит 
точечные трехзарядные дефекты с объем­
ной концентрацией Nt = Nt,-i + Nt,0 + Nt,+i = 
N-i + No + N+i в зарядовых состояниях 
(-1), (0) и (+1). Предполагается, что водо­
родоподобные доноры |d ) и акцепторы |a) 
полностью ионизованы, и их концентра­
ции в зарядовых состояниях (+1) и (-1) со­
ставляют Nd < Nt и Na < Nt соответственно. 
Прыжки одиночных электронов происхо­
дят с дефектов 11,-1) на дефекты 11,0) и с 
дефектов 11,0> на дефекты |t,+1>. Биполя- 
роны (пары электронов по [4]) прыгают с 
дефектов 11,-1> на дефекты 11, + 1>. Условие 
электрической нейтральности имеет вид:

N+1 + Kd Nt = N-1 + Ka Nt,

где используются степени компенсации 
трехзарядных дефектов водородоподоб­
ными донорами 0 < Kd (=Nd/Nt) < 1 и ак­
цепторами 0 < Ka (=Na/Nt) < 1.

Вероятность того, что трехзарядный де­
фект находится в одном из трех зарядовых 
состояний Z  = -1 , 0, +1 (см. [3, 5]):

= exp[-(ZA,.. + Ez )/kBT  ]
E z  exp[-( ZEF + Ez )/kBT  ] ’ ’

где EZ — свободная энергия трехзарядного 
дефекта (Гельмгольца для t-дефектов и 
Гиббса для s-дефектов); fe  — постоянная 
Больцмана; T — абсолютная температура.

Для нахождения связи дрейфовых прыж­
ковых подвижностей с коэффициентами 
прыжковой диффузии приравняем к нулю 
плотности прыжковых токов J - 1,0 и J 0,+1 

одиночных электронов, а также биполяро- 
нов J - 1,+1 из работы [6] и получим:

Dz  ,Y

M
kBT

Z ,Y
z  ,Y

(2)

где Z, Y  = -1 , 0, +1; Z  Ф Y; D z j  и M z j  — ко­
эффициенты прыжковой диффузии и дрей­
фовые прыжковые подвижности одиноч­
ных электронов и биполяронов; £z,j  — без­
размерные параметры, характеризующие 
степень влияния на величины D z j  и M z j  
среднеквадратичных флуктуаций 

Wt ~ 2.64e2NcA/3/4n8 r80 

электростатической потенциальной энер­
гии в кристалле [7]; Nch = N -1  + N+1 + KdNt + 
K aNt — суммарная концентрация заряжен­
ных трехзарядных дефектов и ионов при­
месей; N ch ~ Nt для Kd = 0.5 и Ka  = 0; 8 r 8 0 — 
низкочастотная диэлектрическая проницае­
мость; 8r  = 11.5 для кремния.

Из формулы (2) для £z,j  > 1 имеем [6, 7]:

z  =  T T T T T T  (К  f - 1) +  (fo  ) K f - if o ) +
£_i,o < f - 1  X  fo  >

+  2 < f  X  f - i f +i > -<  f - i  X  fo  f +i >); 

z =  , f  ч /  f  , ( [ ( f O )  +  ( f + 1) K f 0f + i )  +
S 0,+1 < f O X f +1>

+ 2  < f o X f_ if +i >-< f +i X f - 1f 0 >);
1/£ - 1,+1 = (£-1 ,0  + £0,+1) / 2 ^- 1 , 0 ^0 ,+ 1 , (3)

где {fz > — среднее значение функции f z  по 
|1>- и |2)-зонам, каждая шириной Wt.
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Результаты расчетов и их обсуждение
Оценим и сопоставим величины £-1,0, 

£0,+1 и £-1,+1 для однородно разупорядочен- 
ного кристалла кремния hd-Si. Для радиа­
ционных трехзарядных дефектов в кри­
сталлическом кремнии примем [8, 9]: 
E 1 = 400 мэВ и E 2 = 700 мэВ.

На рис. 1 показаны результаты вычисле­
ний по формулам (3) параметров £-1,0, £,0,+1, 
c;-1,+1 (сплошные линии) и £-1,0 = £0,+1 = 
£-1,+1 = 1 (штриховая линия) для узких зон 
(Wt <  kbT) трехзарядных дефектов как 
функций температуры T  при концентрации 
Nt = 5-1019 см-3 для Kd = 0.5 и Ka = 0. 
Видно, что с увеличением температуры зна­
чения безразмерных параметров £-1,0 > 
£-1,+1 > £0,+1 уменьшаются при учете флук­
туаций электростатической потенциаль­
ной энергии. Отметим, что формулы (2), 
(3) применимы и при степенях компенсации 
Kd = 0 и Ka = 0.5, и в этом случае выполня­
ется соотношение £0,+1 > £-1,+1 > £-1 ,0 .

T, K
Рис. 1. Зависимости параметров £-1,0, £0,+1 и £-1,+1 
(сплошные линии) от абсолютной температуры T 
при Nt = 5-1019 см-3 в hd-Si, рассчитанные по фор­
мулам (3) для Kd = 0.5 и Ka = 0; штриховая линия
£-1,0 = £0,+1 = £-1,+1 = 1 для Wt << &eT

Заключение
Получено аналитическое соотношение 

для отношений коэффициентов прыжко­
вой диффузии к дрейфовым прыжковым 
подвижностям по трехзарядным (-1, 0, +1) 
точечным дефектам одного сорта в одно­
родно разупорядоченных полупроводни­
ках. Проведены расчеты зависимостей от­
ношения коэффициента диффузии к дрей­
фовой подвижности от температуры при 
концентрации трехзарядных дефектов Nt = 
5-1019 см-3 и их компенсации водородопо­

добными донорами и акцепторами со сте­
пенями компенсации Kd = 0.5 и Ka = 0 в од­
нородно разупорядоченных кристаллах 
кремния. Предложенные формулы (2) и (3) 
могут быть использованы для расчета со­
отношений между дрейфовыми прыжко­
выми подвижностями электронов и коэф­
фициентами их прыжковой диффузии по 
трехзарядным точечным дефектам в эле­
ментах полупроводниковых приборных 
структур.

Работа выполнена при финансовой под­
держке ГПНИ Республики Беларусь «Ма­
териаловедение, новые материалы и техно­
логии» (задание 1.8.2).
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