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 Аннотация: Методом приближения Дэвиса-Мотта по формуле Кубо-

Гринвуда получен аналитический вид спектра коэффициента поглощения между 

разрешенными зонами в аморфных полупроводниках. Определены коэффициент 

пропорциональности и энергетическая ширина щели подвижности. Сравнивая 

расчетные и экспериментальные результаты спектра поглощения между 

разрешенными зонами, получена новая формула, определяющая распределения 

плотности состояний электронов в валентной зоне.  
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 Спектра коэффициента оптического поглощения аморфных 

полупроводников можно рассчитать по методу приближения Дэвиса-Мотта из 

формулы Кубо-Гринвуда [1]. 
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 , где a- 

среднее расстояние между атомами полупроводника, n-показатель преломления 

полупроводника, c-скорость света в вакууме, m*-эффективная масса электрона в 

валентной зоне и в зоне проводимости полупроводника, ħ-постоянная Планка, ω 

- частота поглощенных фотонов, ε0-энергетическое положение точки 

пересечения экспоненциальных хвостов разрешенных зон, g(ε) - и g(ε+ħω) - 
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распределения плотностей начального и 

конечного состояний электронов, 

участвующих в оптическом переходе. 

 Известно, поглощения между 

разрешенными зонами происходит тогда, 

когда энергия фотонов, больше чем от 

энергетической ширины щели (Eg) 

подвижности (то есть εC-εV=Eg≤ћω). В этом 

случае одновременно происходит 

следующие оптические переходы 

электронов: из «хвоста» валентной зоны в 

зону проводимости, между разрешенными 

зонами и из валентной зоны в «хвост» зоны 

проводимости [2] (рис. 1). Поскольку 

коэффициент поглощения является 

аддитивной величиной [3], суммарный 

коэффициент поглощения состоит из 

суммы парциальных коэффициентов 

поглощения, обусловленных 

вышеприведенными оптическими 

переходами электронов. Если формулу 

Кубо-Гринвуда разделить соответственно 

для этих переходов, тогда получим 

следующее выражение:  
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В этом выражении αi(ħω) - парциальные коэффициенты поглощение, 

определенные следующими оптическими переходами электронов: α1(ħω) - из 

«хвоста» валентной зоны в зону проводимости, α2(ħω)- между разрешенными 

зонами, α3(ħω)-из валентной зоны в «хвост» зоны проводимости. 
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Рис. 1. Виды оптических 

переходов электрона, когда  

энергия поглощенных фотонов 

больше чем ширини щели 

подвижности (C-V=Egћ) в 

аморфных полупроводниках:  1-

из хвоста валентной зоны в зону 

проводимости, 2- между 

разрешенными зонами, 3- из 

валентной зоны в хвост зоны 

проводимости. 
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 Распределение плотности состояний электронов в аморфных 

полупроводниках можно разделить на три типа в зависимости от их 

энергетического положения: нелокализованные в валентной зоне и в зоне 

проводимости, локализованные в «хвостах» зон, расположенные в щели 

подвижности, и 

локализованные в дефектах 

структурной сетки 

(оборванные связи, 

дефекты). Энергетическое 

распределение плотности 

состояний электронов на 

краях разрешенных зон 

имеет степенную, а на 

«хвостах» этих зон 

экспоненциальную 

зависимость и на дефектах 

подчиняется распределению 

Гаусса [4]. Имея в виду этого, 

в работе [5] выражении 

зависимости плотностей 

состояний электронов от 

энергии в аморфных 

полупроводниках выбрани 

следующих видах: для разрешенных зон соответственно: 
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где N(εV)=N(εC)=1022 эВ-1см-3 [6] эффективные значение плотности 

электронных состояний в валентной зоне и в зоне проводимости, 

соответственно,  εV -верхняя граница валентной зоны, εC  - нижняя граница зоны 

проводимости. 

 Обычно, при проведении теоретических расчетов энергетическая 

зависимость плотности электронных состояний на границах разрешенных зон 

является параболическим [7], поэтому степени равны на n1 =½  и n2 = ½.  

 В работе [8] распределения электронных состояний в экспоненциальных 

«хвостах» разрешенных зон написано следующими выражениями: для «хвоста» 

валентной зоны 

  ))(exp()()( 1 VVNg   ,   здесь    εV<ε<ε0,                  (5) 
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Рис. 2. Спектры парциальных коэффицентов 

поглощения когда, энергия поглощенных 

фотонов больше чем ширины щели подвижности 

аморфных полупроводников, соответствующие 

следующим оптическим переходам электронов: 

1- α1(ħω) – из хвоста валентной зоны в зону 

проводимости, 2-α2(ħω) – между разрешенными 

зонами и 3-α3(ħω) – из валентной зоны в хвост 

зоны проводимости.  
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а для «хвоста» зоны проводимости 

))(exp()()( 2 CCNg   ,      здесь   ε0<ε<εC                            (6) 

В этих формулах β1- и β2- являются параметрами, которые определяют 

экспоненциальную кривизну «хвостов» разрешенных зон, соответственно. 

 Согласно результатам расчетов, выполненных путем подстановки (3), (4), 

(5) и (6) в выражение (2), показано, что значению коэффициента поглощения 

фундаментальной области в основном определяют α2(ħω), т.е. коэффициент 

поглощения между разрешенными зонами (рис 2). Поэтому коэффициента 

поглощения между разрешенными зонами можно написать следующим образом:  
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где g1(ε) - плотность электронных состояний в валентной зоне, а g2(ε+ħω)-

плотность электронных состояний в зоне проводимости. В работе [2] подставляя 

(3) и (4) в (7), получено следующее выражение для коэффициента межзонного 

поглощения при параболическом распределении электронных состояний на 

краях разрешенных зонах: 
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где A=N(εV)N(εC)B. 

 В работе [9] представлены экспериментальные спектры коэффициента 

межзонного поглощения аморфного углерода (a-C), полученного методом 

«магнетронного напыления» (рис. 3). Применяя уравнение Тауца к 

экспериментальным результатам [10]: 

)( gEA   
                                                    (9) 

проведенные расчеты показали, что энергетическая ширина щели 

подвижности этого материала составляет Eg≈1 эВ, а согласно методике 

определения начальной точки спектра межзонного поглощения, Eg≈1,2 эВ.  По 

нашему мнению, чтобы определить этого параметра, необходимо 

скорректировать результаты расчета, полученные по формуле (8) и 

экспериментальные данные, рассматривая коэффициента пропорциональности 

(A) и энергетическую ширину щели подвижности (Eg) в качестве подгоночного 

параметра. 
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 Результаты расчетов, 

выполненные этим методом, 

также показаны на рисунке 3 

(непрерывная кривая). 

Экспериментальные результаты 

получение для a-C и результаты 

расчетов, полученные по формуле 

(8), показали, что оны 

соответствуют при A=6,19*105 см-1 

и Eg = 1,235 эВ. 

 Из уравнения (7) видно, что 

коэффициент межзонного 

поглощения сильно зависит от 

плотности электронных состояний 

в разрешенных зонах. Поэтому мы 

предполагаем, что по этой 

формуле можно рассчитать Распределение плотности состояний электронов в 

разрешенных зонах. В работе [11] приведено следующее выражение для 

дифференцирования интеграла функции двух переменных от одной переменной: 
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       Используя эту формулу, дифференцируем формулу (7) по энергии 

поглощенных фотонов (ħω) и получаем следующее выражение: 
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Подставляя (3) и (4) в эту формулу получаем следующую выражению: 
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в выражении (12) обозначаем: 

103 
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104 

1 1.5 2 2.5 3 ћω, эВ 

α(ћω), см-1 

      - эксперимент 

           - расчет 

Рис. 3. Спектры межзонного поглощения 

определение из эксперимента [8] и 

расчетные данные получение по формуле 

(8). 
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применяя (13), вычислим, какое энергетическое состояние соответствуют на 

энергию ћω: 

     C ;    )(    gVVVCC E . 

Поскольку в этом выражение 0 gE  и ε≤εV, то ε определяет 

расположение энергетического состояния в валентной зоне. Следовательно, из 

уравнения (12) для распределения плотности электронных состояний валентной 

зоне, получаем следующее выражение: 
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Запишем это уравнение, используя средние значение коэффициента 

межзонного поглощения и энергии поглощенных фотонов в следующем виде: 
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где αi(ħω) - и ħωi - экспериментальные значение коэффициента межзонного 

поглощения и энергии поглощенных фотонов, соответственно. 

 Из уравнения (15) следует, что если известна экспериментальная 

спектральная характеристика коэффициента межзонного поглощения, то с 

помощью этого выражения можно определить распределение плотности 

состояний электронов в валентной зоне. 

 На рис.4 показано распределение плотностей состояний электронов в 

валентной зоне, определенное с использованием экспериментальных 

спектральных характеристик коэффициента поглощения между разрешенными 

зонами, показанного на рис.3. 
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Таким образом, в данной работе, исследован аналитический вид спектра 

коэффициента поглощения между 

разрешенными зонами полученного 

для параболических разрешенных 

зон аморфных полупроводников. 

Используя  спектра коэффициента 

поглощения между разрешенными 

зонами, определенная по этой работе 

и эксперимента, показана 

возможность определения плотность 

электронных состояний в валентной 

зоне. Определено распределение 

плотности состояний электронов 

расположенные, в валентной зоне 

сравнивая расчетные и 

экспериментальные результаты 

получение для спектра межзонного 

поглощения. Поскольку поглощение 

между разрешенными зонами 

характерно для всех 

полупроводников, результаты, полученные в этом исследовании, также могут 

быть использованы кристаллическим, поликристаллическим и 

микрокристаллическим полупроводникам. 
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