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Vorwort

Die vorliegende Dissertation wurde im Rahmen einer plan-
méBigen Aspirantur am Bereich " Theoretische Halbleiter-
physik " der Sektion Physik der Humboldt-Universgitét zu
Berlin im Zeitraum Sept. bis Okt. 1981 und von Mai 1983
bis Mai 1986 erarbeitet. Dabei wurden Methoden und Ergeb-
nisse meiner von Doz. Dr. K. Peuker betreuten Diplomarbeit
zu Untersuchungen der Kinetik von Multiphonon-Rekombina-
tionsprozessen verwendet.

Den Schwerpunkt der Dissertation bildet die Feldabhéngigkeit
dieser Prozesse, die bei der kapazitétsspektroskopischen
Analyse tiefer Storstellen wichtig wird. Methodisch kniipft
die Arbeit an die im Bereich gesammelten Erfahrungen zu

den Problemkreisen " Halbleiter im elektrischen Feld " und

" Multiphonon-Theorie " an und schafft eine Verbindung zwi-
schen beiden.

Viele Kollegen des Bereiches standen mir mit ihrem Wissen
zur Seite. Besonderen Dank schulde ich meinem Betreuer, dem
Direktor der Sektion Physik der Humboldt-Universitédt, Prof.
Dr. R. Enderlein fiir sein stetiges forderndes Interesse und
die Ubermittlung seiner wertvollen Erfahrungen zum behendel-
ten Thema, die den Fortgang der Arbeit stimuliert haben.

Fiir zahlreiche fruchtbare Diskussionen mdchte ich Dr. Dr. D.
Suisky, Doz. Dr. F. Bechstedt, Dr. O. Ziep sowie Dr. J. RG-
geler meinen aufrichtigen Dank sagen.

Die Diskussionen mit Dr. K. Irmscher und Dr. K. Maass vom
Bereich " AtomstoBprozesse der FestkOrperphysik " der Sektion
Physik der Humboldt-Universitédt zur Frage der feldabhidngigen
Emissionsraten von Defekten in Silizium waren hilfreich fiir
das Verstédndnis der experimentellén Situation und fiihrten zu
gemeingamen Publikationen. Fir diese Zusammenarbeit sei ihnen
herzlich gedankt. Zu Dank verpflichtet bin ich auch Dr. S.
Brehme (Karl-Merx-Universitidt Leipzig) flir Diskussionen und
die Ubermittlung experimenteller Ergebnisse.
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1 Einleitung

Dag Studium von Defekten in Halbleitermaterialien gehdrt zu
den grundlegenden Aufgabenstellungen der modernen Festkorper-—
physik, da die optischen und elektrischen Eigenschaften wvon
Halbleiterbauelementen wesentlich durch sie bestimmt werden.
So konnen Defekte und Storstellen, die tief in der verbotenen
Zone liegende Energieniveaus verursachen, einerseits die Funk=
tionsweise von Bauelementen stark stdren (unerwiinschte Genera-
tions-Rekombinationsstrome, zu kleine Quantenausbeuten wvon
LEDs) oder soger zu deren Ausfall fiihren, andererseits ist die
kontrollierte Erzeugung solcher Niveaus erst die Grundlage er-
winschter Arbeitsweisen, wie im Falle schneller Schaltdioden
und optoelektronischer Bauelemente.

Von Bedeutung sind in diesem Zusammenhang strahlende und be=
sonders strahlungslose Multiphononprozesse. Bel letzteren ist
die elektronische Umladung der Storstelle von der simultanen
Erzeugung bzw. Vernichtung vieler (bis zu 10%) Phononen beglei=-
tet. Die wesentlichen Grundlagen fiir die theoretische Erklérung
des strahlungslosen Einfangs und der Emission von Ladungstré-
gern wurden Anfang der fiinfziger Jahre in den klassischen Arbei-
ten von Huang und Rhys /1/, Kriwoglaz /2/ und Kubo und Toyo=-
zawa /3/ geschaffen. Die Grundidee, Multiphonon-Uberginge in
einem Modell mit linearer Elektron-Gitter-Wechselwirkung durch
Auswertung der Nichtorthogonalitédt der Schwingungswellenfunke
tionen, die zu verschiedenen Elektronenniveaus gehdren, zu er-
kléren, hat bis heute Bestand. Trotzdem noch bis vor wenigen
Jahren Kontroversen, insbesondere im Hinblick auf die GridBen=
ordnung theoretischer Einfangquerschnitte, auftraten, erhielt
die Theorie den entscheidenden Impuls erst mit der 1974 von
Lang /4/ entwickelten Methode der Deep-Level Transient Spec-
troscopy (DLTS). Neben den"klassischen" Untersuchungsmethoden,
wie Messung des Halleffektes und der Leitféhigkeit bzw. Photo-
leitfidhigkeit und Infrarotspektroskopie, war nunmehr ein expe=
rimentelles Hilfsmittel verfiighar, mit dem unter giinstigen Be-
dingungen alle flir die Rekombination iiber tiefe Stdrstellen
wichtigen Zentrenparameter bestimmt werden konnen /5/.



Vergtédrkte Bemiihungen auf theoretischem Gebiet fiihrten zur
Klérung von Diskrepanzen in den Grundlagen der Theorie einer-
seits /6, T, 16/ und betrafen andererseits neu entstandene
Fragestellungen, wie die nach der Feldabhéngigkeit bestimmter
Parameter. Da das "Mefgerdt" der DLTS die Raumladungszone ei=-
nes Schottky=- bzw. p-n-Ubergengs ist, sind die Defekte elek=-
trischen Feldern von 102 Vem™ bis zu einigen 105-ch”’ausge-
setzt. Bereits 1970 beobachteten Tasch und Sah /8/ eine bei ei=-
nigen 10#”ch“4einsetzende Feldabhéngigkeit der thermischen
Emissionsrate am dominierenden Akzeptorniveau in golddotiertem
Silizium. Die permaenente Verbesserung der kapazitiven Meflme~
thoden in den letzten zehn Jahren gestattete die immer genau-
ere Bestimmung der elektronischen Parameter tiefer Zentren,

was z. Be im Falle des golddotierten Siliziums zu neuen Resul=-
taten flir die frither scheinbar sehr genau bekannte Aktivie=-
rungsenergie filhrte /9/. Eine starke Feldabhiéingigkeit der ther=-
mischen Rate wurde auch in anderen Materialien gefunden, so in
GaAs am Cr-Zentrum /10/, am technologisch bedeutsamen EL2-Zen-
trum /11, 12/ und em E3-Zentrum /13/ sowie am System GaP:N /14/.
Irmscher et al. /15/ untersuchten die Feldabhiingigkeit der
Emissionsrate am A-Zentrum und an der goldkorrelierten Stor=
gtelle in Silizium. Zur theoretischen Erklérung der beobachte=-
ten Feldabhéngigkeit wurde die phononassistierte Tunnelemission
/11/ bzw. der Poole-Frenkel-Effekt herangezogen /14/.

Die genaue Kenntnis des Feldeinflusses auf Ladungstrégeremig-
siongraten ist besonders fiir eine zuverldssige Wiedererkennung
der Defekte unter anderen MeBbedingungen (Proben mit verinder-
ter Dotierung, andere Vorspannung u. #.) notwendig, da hiufig
die gemessenen thermischen Emissionsraten bzw. die darsus er-
mittelten Aktivierungsenergien fiir einen Vergleich herangezo=
gen werden /5/. Gerade hier existieren in der Literatur erheb=-
liche Diskrepanzen: Wihrend z.B. Makram-Ebeid und Lannoo /11/
eine extrem starke Feldabhéingigkeit der Emissionsrate am EL2-
Zentrum in GaeAs feststellten, beobachteten Li und Wang /17/ nur
eine sehr schwache und Kaminska et al. /18/ keine Feldebhiin-
gigkeit bei htheren Temperaturen.

In der vorliegenden Arbeit wird versucht, durch eine detaillier-



te theoretische Analyse der Feld- und Tempereturabhéngigkeit
der Emissionsrate tiefer StOrstellenelektronen Aussagen iiber
zu erwertende Kurvenverldufe zu machen und zu zeigen, wie durch
Anpassung an MeBSpunkte auf mikroskopische Zentrenparameter ge-
gchlossen werden kenn. Dabei wird von einem einfachen Modell
fiir das Storstellenpotential ausgegangen, das die Berechnung
der Wehrscheinlichkeiten fiir Uberginge an neutralen Storstel-
len im gesamten Feldstérke- und Temperaturbereich gestattet
und somit nicht von vornherein an die Verwendung von WKB-Niéhe-
rungen /19/ gekniipft ist. Dieses Modell und die daraus folgen-
den Resultate sind unter bestimmten Bedingungen auch fiir gela-
dene Zentren brauchbar, die i. a. jedoch einer Erweiterung um
die Coulomb-Wechselwirkung bediirfen, wodurch aber zuverlédssige
Ausgagen auf analytischem Wege nur noch im Starkfeld-Fall még-
lich sind. Darauf und auf mdgliche Ergebnisse fiir geladene
Storstellen in schwechen Feldern wird ausfiihrlich im 5. Kapi-
tel der Arbeit eingegangen.

Es ist nicht Ziel und Gegenstand der Arbeit, Resultate iiber die
Struktur und das Energiespektrum der Defekte abzuleiten; dies
bleibt der Pseudopotential-Theorie und der empirischen tight-
binding-Methode vorbehalten. Eine analytische Beschreibung

der Wirkung #uBlerer Stdrungen auf bestimmte Zentrenparameter
erfordert stattdessen, grundlegende Eigenschaften der Storstel-
le wie Bindungsenergie und Lokalisationsradius in einfachster
Weise zu modellieren, da man auf die explizite Kenntnis der
(gestdrten) Wellenfunktionen angewiesen ist. So werden in die=-
gser Arbeit keine komplizierteren als punktfdrmige Defekte be=-
handelt. Inwieweit sich die sehr grobe Beschreibung der Stor-
stelle auf die zu untersuchende Feld- und Temperaturabhéngig=-
keit der Ubergengsraten auswirkt, wird in den Kapiteln 2 und 3
diskutiert. Dariiberhinaus wird in Kapitel 3 die Emissionsrate
durch Ausdehnung der Standard-Multiphonon-Theorie auf den Fall
eines zusétzlichen homogenen elektrischen Feldes in erster Ord-
nung der Storungstheorie bzgle. der Elektron-Feld- und der Elek=-
tron-Gitter-Wechselwirkung berechnet. Eine qualitative Diskus-
gion des Verhdltnisses der beiden auftretenden Generationska-
nédle zeigt die Dominenz des feldunterstiitzten, thermisch indu-
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zierten Prozesses. Da fiir Uberginge an tiefen Niveaus die Mo=
difikation der Bandzustiénde die wesentliche Ursache des Feld-
effektes ist, muB, gerade im Hinblick auf Stdrstellen in Sili-
zium, die Bandanisotropie in die Diskussion einbezogen werden.
Im letzten Teil des 3. Kapitels erfolgt der Vergleich mit ex=-
perimentellen Ergebnissen an verschiedenen Defekten in Si, Gals
und GaP.

Neben den feldassistierten, thermisch induzierten und den pho-
nonassistierten, feldinduzierten Ubergingen tritt in Form der
strehlenden Uberginge ein zusétzlicher Generations-Rekombina=-
tionskansal auf, dessen Dominanz in optoelektronischen Bauele=
menten erwlinscht ist, der aber auch im Pall ausgeprédgt nicht-
strahlender Rekombinationszentren bei hinreichend tiefen Tem=~
peraturen zum dominierenden Konkurrenzmechenismus werden kann
/20/. Wegen der Bedeubung optischer Methoden zur Untersuchung
von Defekten wird im 4. Kapitel das Elektroasbsorptionsspektrum
filr optische Uberginge aus einem tiefen Niveau in ein Band un-
ter Beteiligung von Multiphonon-Prozessen berechnet. Es wird
erléutert, wie die Linienform zur Bestimmung der charakteristi-
schen Zentrenparameter interpretiert werden muB. Am Ende des 4.
Kapitels wird ein gemessenes Elektroabsorptionsspektrum mit
der Theorie verglichen.



2, Tiefe Storstellen im elektrischen Feld

2. 1. Modell-Hamiltonian, Schrﬁdingergleichung, Béndermodell

Sieht man von ein- und zweidimensionalen Stdrungen des idealen
Kristalls ab, sind " tiefe " Niveaus in Halbleitern die Folge
von Fremdatomen, die sich schlecht ins Wirtsgitter einpassen,
von netiirlichen Defekten, wie Vekanzen, antisite- oder Zwischen-
gitteratomen, bzw. von Komplexen belider Typen. Stark lokalisier-
te Wellenfunktionen und Ionisierungsenergien von der GrdB8enord-
nung der Energieliicke sind typische Eigenschaften tiefer Stor-
stellen, die die Anwendung der gewdhnlichen Effektivmassentheo=-
rie (EMT /21/) unmbglich machen. Die scharfe Lokalisation hat
weilterhin eine i. a. starke BElektron-Phonon-Kopplung zur Folge,
die im Unterschied zu flachen Zentren bevorzugt mit einer oder
mehreren lokalen Phononmoden erfolgen kann. Tiefe Storstellen
konnen in verschiedenen Laedungszusténden existieren und haben
dariiber hinaus die ungewthnliche Eigenschaft, z. B. Donatoren
zu sein, obwohl sie energetisch ndher an der Valenzbandkante
liegen. Uberhaupt manifestieren sich die Probleme, die tiefe
Stérstellen hervorrufen, schon im Sprachgebrauch: " Donator "
"bezeichnet einen Zustand, der positiv ist, wenn das Ferminiveau
Ep unterhalb der Grundzustands-Bindungsenergie E, liegt, und
neutral im andern Fall; " Doppel-Donator " bezeichnet einen
zweifach positiven Zustand flir Ferminiveau unterhelb und einen
einfach pogitiven Zustand filir Perminiveau oberhalb des Energie-
niveaus Ey. " Trap " weist auf eine Storstelle mit deutlich un-
terschiedlichen Einfangkoeffizienten fiir Elektronen und Ldcher
hin, wihrend ein " Rekombinationszentrum "™ beide Typen von La=
dungs trigern gleichermeBen stark binden kenn- die Werte des
Elektronen- und LOchereinfangkoeffizienten sich folglich nicht
zu stark voneinander unterscheiden diirfen /22, 23/.

Die Loslichkeit tiefer Defekte verschlechtert sich mit wachsen-
der Fehlanpassung an das Wirtsgitter. In Silizium fand men ein
empirisches E;#-Gesetz fiir die maximale Loglichkeit von Fremd=
atomen /22/. Infolge dieser Tatsache beeinflussen tiefe Niveaus
die Ladungstrigerkonzentration i.a. nur unwesentlich verglichen




mit den flachen Stdrstellen, die Leitungstyp und =-grdBenord-

nung bestimmen. Eine Ausnahme bilden III-V-Halbleiter, in de=
nen die tiefen Niveaus von Cr oder Sauerstoff (bzw. EL2) des

Ferminiveeu in die Mitte der verbotenen Zone schieben und da-
mit semiisolierendes Verhalten erzeugen.

Die Theorie tiefer StOrstellen wird erschwert durch die starke
Elektron-Fhonon-Wechselwirkung, die lokale Gitterverzerrung
(die i. a. vom Ladungszustand des Defekts abhingen wird) und
vor allem durch die Tatsache, daB die Zusténde im k-Reum aug-
gebreitet sind. Die Beschrénkung auf ein Bandextremum bei Zu-
grundelegung eines abgeschirmten Coulomb-Potentials fiihrt be=-
reits bei flachen Storstellen zur falschen Voraussage der Bin-
dungsenergien des 1s-bzw. 2s-Zustandes und macht komplizierte
Zentralzellenkorrekturen notwendig /24, 30/. Dieses Vorgehen
versagt jedoch i. a. bei tiefen Niveaus vollig /24/. Um das
Energiespektrum tiefer Storstellen zu berechnen, benutzt men
heute ab initio-Pseudopotential- und semiempirische (tight-
binding) Methoden bzw. bestimmte Kombinationen von beiden /25
=31/. Trotz enormer Fortschritte ist die Sreuung der berech=-
neten Bindungsenergien fiir bestimmte Defekte betrichtlich und
die Genauigkeit auf einer absoluten Energieskala nicht viel
besser als 0.5 eV /25/. Dessen ungeachtet kenn die Theorie
wertvolle Informationen iiber Symmetrie, chemische Trends der
Niveaus, den relativen Einflull atomarer und Wirtsgittereigen-
schaften u. v. a. liefern.

Ist die Lage der Energieniveaus oft die einzige experimentell

zugéngliche GrdBe, so ist sie auch Hauptgegenstand der genenn-
ten theoretischen Bemiihungen. Mit dem Fortschritt in optischen
und kapazitétsspektroskopischen Experimenten werden jedoch zu=-
sdtzliche Defekt-KenngrdBen, wie Emissionsraten, Einfang- und

Photoionisationsquerschnitte immer besser bekannt, deren Aus-

wertung nicht ohne die Kenntnis der Storstellenwellenfunktio=

nen mdglich igt, besonders wenn zusétzliche Felder zu beriick-

sichtigen sind.

Jaros /31/ berechnete Slater-Orbitale der Form (1 +3~r)e'°‘r
. fiir gs-artige tiefe Zusténde durch Anpassung von Kyoc an Pseudo~
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potential-Resultate und fand filir den GaAs:0 = Grundzustand,

daB sich die Wahrscheinlichkeitsverteilung zwischen den Grenze=
werten oc = 0.5, = - 0.55 und = 0.86, Sl 0.68 nur unwe=
sentlich &#ndert; die beste Anpassung gelang flir o« = 0.69 und

X = - 0e«56. Durch Variation des Stdrstellenpotentiasls konnte
Jaros zeigen, daB eine Anderung der Grundzustendsenergie von
GaP:0 von 1.15 eV auf 0.75 eV eine Verschiebung der Parameter
von o= 0,83, ¥'= = 0.68 auf o = 0.79, i - 0.61 nach sich
z0g+ Die Lokalisation &nderte sich also nicht in dem MaBe,wie
man es fiir den grofen Energieunterschied erwartet hatte, woraus
folgt, daB eine einfache Beziehung zwischen energetischer Tiefe
und Lokaligation offenbar nicht besteht. Auch die Aussage, dall
eine Einbendentwicklung fiir die Beschreibung tiefer Nivesus
vollig inaddquat ist, konnte von Jaros zumindest relativiert
werden. An den oben zitierten Beigpielen GalAs:0, GaP:0 wurde
demonstriert, daB die Beschrinkung auf die beiden tiefsten Lei-
tungsbénder zwar zu einer etwas verminderten Lokalisation fiihrt,
der globale Charakter der Wellenfunktion Jedoch bewahrt wird,
was die dominierende Rolle der Leitungsbénder filir den Aufbau
der genannten Zustinde unterstreicht. Der Vergleich mit dem
Quantendefekt-Modell

R(r) ~ r*-1 o =r/T, (2.1)

(&, = h(zm?Et)'1/2,¢X?= R/'Et s R = effektive Rydbergenergie)
/32, 33/ mechte deutlich, deB die Bandmasse m* die Lokalisation
nicht richtig beschreiben kann, da ein weiter Bereich des
k-Raums fiir die Berechnung des Donator-Grundzustandes beriick—
sichtigt werden muB /31/. Trotzdem kann nach Meinung von Jaros
die Stdrstellenwellenfunktion (filir tiefe Substitutionsstdrstel=-
len) in erster Nidherung durch ein Produkt aus einem periodi-
gchen Anteil, der durch die Eigenschaften der dominierenden
Bandzustinde bestimmt wird (besonders was die Lage der Knoten
betrifft), und einem scharf abklingenden PFaktor beschrieben
werden. In der vorliegenden Arbeit folgen wir dieser Argumen-
tation, fassen jedoch r, (und damit m*) als einen zusdtzlichen
Anpassparameter auf.
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Klar ist, daB der ambivalente Charskter von Rekombinations=—
zentren, die den Rekombinationsstrom ermdglichen, nicht im

Rahmen einer Einbandn&herung erklért werden kann. Wie dies

jedoch schon in einem Zweibandmodell mdglich ist, wurde in

einer Pionierarbeit von Keldysh /34/ gezeigt. Man kann genz
allgemein die Schroddingergleichung fiir einen an einer Stor-
stelle gebundenen Ladungstrédger in der Form

2 2
“Eve + Ev® - LvE@ 4 2[(1 B2 v2)2, vi )J

B® wAT
- S '7{/(:{) =0 (2.2)
schreiben, wenn man eine Kane-Bandstruktur /36/ der Gestalt
2.9 g 5"
E(k) ---11-21&- +\/A2 +_1_1___$I§1__é_ (2.3)

mit 1/M = 1/2mc - 1/2mv sy 1/m = 1/2mc + 1/2mv , A= Eg/z

voraussetzt. (Vt(i) ist das Stbrstellenpotential, E
und m, die entsprechenden Bandmassen)

g die Gap=-

energie, m,

Aus (2.2) liest men vier Charekteristika ab:

- das Auftreten einer effektiven Energie (E2 =A%) /24 , die
in der Umgebung der Bandkanten in die Disgpersionsrelation
des Jjeweiligen Bandes ilibergeht

- das Storstellenpotential Vt(i) geht mit dem Paktor E/A ein,
d. he der Term #dndert mit E das Vorzeichen; wenn er fiir
Elektronen anziehend wirkt, wirkt er fiir LOcher abstoBend
und umgekehrt

= dag Auftreten eines in jedem Falle anziehenden Potentials
- V2/2a, des fiir kleine Abstinde dominiert und dafiir sorgt,
daB von ein und demselben Zentrum sowohl Elektronen als auch
Locher gebunden werden kdnnen

= der auftretende Kommutator, der eine effektive Spin-Bahn-

Wechselwirkung beschreibt.

Eine genauere Analyse zeigt, daB in den Grenzf&llen dominie-
render und verschwindender Spin-Bahn-Wechselwirkung eine Glei-
chung vom Typ einer Dirac=Gleichung fiir die mehrkomponentige
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Wellenfunktion entsteht, die Energieniveaus tief im Gaep zur
Losung hat.

Pir den Fall verschwindender Spin-Bahn-Aufspaltung sind von
Késter et al. /35/ die longitudinalen Ldsungen benutzt wor=
den, um den Interband-Tunnelstrom iiber tiefe Niveaus zu be-
rechnen. Die Modifikation des WKB-Ausdrucks fiir die Tunnel-
wahracheinlichkeit in Form einer effektiven Tunnelenergie als
Konsequenz der Kane-Bandstruktur filhrt fir Niveaus in der Mit-
te des Gaps zu einem Effekt von etwa 10% Energieabsenkung. Die
Rechnung ist III-V-Halbleitern angepaBt, wo die kleinen Effek-
tivmassen auch noch bei hdheren Temperaturen und starker Elek-
tron ~Phonon-Kopplung dafiir sorgen, daf im wesentlichen nur
Zusténde aus dem tiefen energetischen Ausliuferbereich beitra-
gen und dadurch die WKB=N&herung rechtfertigen. I. a. kann die
Vernachléssigung der Elektron-~Phonon-Wechselwirkung bei der Be~
rechnung von Ubergengsraten an tiefen Niveaus (unabhingig von
der Art des Ubergangs) zu vdllig falschen SchluBfolgerungen
filhren (sh. Kep. 3 dieser Arbeit).

In welchem MsBe die Stdrke der Gitterkopplung mit wachsender
Bindungsenergie zunimmt, zeigt Abb.1 am Beispiel des Lumines-
zenzspektrums verschiedener Akzeptoren in GeaAs.

E72E, EEo EEu &

L. . T L B TR

Abb.1

GaAs

Lumineszenzspektrum ver-
schiedener Akzeptoren in
Gaks /22/

Die Spektren sind so ver-
schoben, daf die Null-
Phonon=Linien bei der
Photonenergie E, zusam=-
menfallen.

Luminescence Intensity




13

Die Traptiefe steigt von 42 meV (Ge) bis 220 meV (Ag), die
Energie E, gibt die Lage der Null-Phonon-Rekombination an.
Wihrend beim flachsten Akzeptor Ge neben der stark ausgeprig-
ten Null-Phonon-Linie nur ein schwacher LO=Satellit auftritt,
ist die E,-Linie beim Ag~-Zentrum kaum noch erkennbar und die
Linienform v0llig durch die starken Phonon-Satelliten be-
stimmt /22/.

Gegenstand der Untersuchung dieser Arbeit sind Generations-

Rekombinationsprozesse an tiefen Storstellen im elektrischen

Feld einer Raumladungsstruktur. Der Hamiltonoperator des

Systems hat folglich die Gestalt
h?

H=-—2ﬁ-4ﬂ-f +V, +Vy ~ePz + H + H,

. p ¥ Hyy - (2.4)

Dabei ist vV, das gitterperiodische Potential, V; das Storstel-
lenpotential, H_ der Hamiltonian der Gitterschwingungen, Hep
die (lineare) Elektron-Phonon-Wechselwirkung und H,q die Wech~-
selwirkung mit einem &uBeren Strahlungsfeld. F ist der Betrag
der Feldstdrke des in z-Richtung angelegten und als homogen
voraugsgesetzten elektrischen Feldes. Letztere Annahme ist

nicht einschneidend, de FPeldstirken von 10° bis 10° Vem™ einen
Potentialabfall von 1 bis 1.5 V iiber einer L&énge von 0.1 bis
1,4m bedingen, und folglich die Feld&nderung iliber dem Stdrstel-
lenradius nur etwa 1 bis 0.1 % des lokalen Wertes betrégt, wenn
man als einen mittleren Lokalisationsradius 10 & veranschlagte.

In diesem Kapitel interessiert uns nur der elektronische Teil
von (2.4), dehe das Energiespektrum bei festem Gitter (ohne
guBere Felder). Dieser Betrachtungsweise liegt eine statische
Aufgpaltung des Gesamt-Hamiltonians zugrunde, wie es schon
durch die Formulierung (2.4) impliziert wird. Die Eigenzustén-
deﬂf'des entsprechenden Hamiltonians

H,= H, +V; -eFz (2.5)

werden neach Blochfunktionen‘%;E, den Eigenldsungen von Ho, ent-
wickelt:
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1
Wendet man (2.5) auf (2.6) an, resultieren die Gleichungen

[2,(8) - B] $p(® + TkZ[v‘fﬂ - erE];']d);,(E’) =0 (2.7)

vy’ vy
fiir die Einhiillenden 4J§(E). V?k'und 2K gind die entsprechen=-
den Matrixelemente des Storstellenpotentials und der z-Kompow
nente des Ortsoperators mit Blochfunktionen. Ersetzt man in
(2.7) das Defektpotential durch eine platzdlagonale, deltafor-

mige Stdrung /37/, dann wird wegen vkk _ const-§;9 im feld-
freien Fall
P(E) =_o0mSE (2.8)

E, k) - B

Die so erzeugte Inhomogenitét der Gleichung (2.7) legt den
Schlufl nahe, daf im fiir die Rekombination relevanten Energie-
bereich E 3[—5'- Eg, 5] nur die untersten Leitungs- und ober-
sten Valenzbénder zum Aufbau der Einhiillenden beitragen.
Keldysh /34/ het gezeigt, daB Kriterium fiir die Richtigkeit
dieger Behauptung die Kleinheit des Parameters A = (zﬁ/W)1/2
ist (A= E_/2, W = Bandweite). Die im Bandindex nichtdiagona=-
len Elemente V;?’beschreiben die Kopplung der Binder durch des
Storstellenpotential und spielen filr Storstellen, die nicht
eindeutig einem bestimmten Band zugeordnet werden konnen, eine
entscheidende Rolle /34/.

Wenn im weiteren trotzdem nur eine Einbandentwicklung verwen-

det wird, dann aus folgenden Griinden:

- Es gibt Storstellen, fiir die dies eine akzeptable erste Ni-
herung ist /31/.

= Will man den EinfluB eines starken Feldes auf die Storstellen=-
zusténde analytisch berechnen, ist die Einbandngherung unab-
dingbar.

= Die bel der Untersuchung des Feldeffektes auf thermische
Emissionsraten auftretenden maximelen Feldstirken bewirken
Wechselwirkungsenergien, die immer noch sehr viel kleiner als
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die Bindungsenergien sind. Folglich sind diese Methoden
storstelleninsensitiv. (DLTS kann iiber die Struktur der
Storstellen keine Aussagen machen)

Modifikationen, die durch die genaue Gestalt der Storstel-
lenwellenfunktionen ins Spiel kommen, ktnnen somit als Effekt
hoherer Ordnung angesehen werden. Diese Aussage gilt um so
eher, je lokaligierter die Defektzusténde sind.

Flir den Operator -eFz bedeutet die Einbandndherung, dalB aus-
gchlielich Rekombination iiber tiefe Niveaus und keine direkte
Interband-Rekombination betrachtet wird. Damit befindet man
gich automatisch im Rahmen der Houston-Ntherung /41/, die die
durch des elektrische Feld induzierte Kopplung der Bénder ver=
nachliéssigt.

Zur weiteren Explizierung der Gleichung (2.7) bendtigt man Mo-
delle fiir Vi(x) und E,(k). Die Bandstruktur wird vorerst durch
ein gimples paraebolisches, isotropes Zwelbandmodell beschrieben:

_ $2)2 h2x2
E,(k) = T, B k) = =%, = 7, (2.9)

Die Leitungsbandkente definiert den Energienullpunkt. Des Stor-
stellenpotential wird durch
(2.10)

2
Vi@ =V + V@ = V8@ [14+295] - Ty

definiert, wodurch sowohl der stark lokalisierende Zentralzel-
len-Anteil durch das Pseudo- & -Potential thi) /43/ als auch
verschiedene Ladungszusténde durch den Coulomb-Anteil Vc(i) be=-
riicksichtigt werden. Die in (2.1) angefiihrten Quantendefekt-
Zustidnde sind gerade die feldfreien asymptotischen Ldsungen
(fiir groBe Absténde) dieses Modells. Eine ausfiihrlichere Disg=-
kugsion erfolgt im gaghsten Abschnitt.

&,

Dag Matrixelement V5™ kann nun mittels Koster-Slater-Approxima-
tion fiir den Zentralzellen-Anteil /37, 38/ und gewShnlicher EMT
flir den abgeschirmten, langreichweitigen Coulomb-Anteil gené=-
hert werden:
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vY
e ~ = .
v‘i‘k ~ ¥ + T (k-%) . (2.11)

Bezeichnet man mit u k(x) die Blochfaktoren, dann hat das Ma=
trixelement zkk die Gestalt

= = 1 'a—%-' + (-a—;tz uvi‘u?ﬁf)] SEE» . (2+12)

Z

Ny
zkk

Der zweite Summend ist das sog. Adamssche Matrixelement /39/,
das bei Verwendung von Houston-Funktionen gem&B ihrer Defini-
tion vernachléssigt werden muBl. Man kann es sich jedoch auch
in die Definition der Bandenergie E,(k) einbezogen denken /40/.

Transformiert men nun nach den gemachien Neherungen das Gleil-
chungssystem (2.7) in den Ortsraum zuriick, so erh#lt man mit

{E,,(.iai) ~E - Pz + V. S@)[1 + xVz]- £ m}cpg(x) =0 (2.13)
eine Wannier-Gleichung zur Bestimmung der gesuchten Einhiillen-
den. Da (?g(i) keine glatte Funktion ist, ist es Jedoch im Ge=-
gensatz zur EMT unzulissig, Ev(f) durch seine Entwicklung an ei-
nem kritischen Punkt zu ersetzen. Dann wire némlich (setzt man
einmal F =0 und Z = 0) der Lokalisationsradius r, in der Ldsung
exp(-r/ro)/r von (2.13) durch die effektive-Masse m, festgelegt.
Wir wollen mi% /u,, eine mittlere effektive Magse einfiihren, die
den Teil des k-Raumes erfaBt, der wesentlich zum Aufbau des tie-
fen Zustandes beitrdgt und die iliber die Relation

EQ = %;7« '1175'5 (214)
den richtigen (d.h. aus dem Experiment zu entnehmenden) Loka=-
lisationsradius r, liefert. Phanomenologisch werden damit auch
Beitrdge der anderen Bénder erfaBt. Mit EB wird im folgenden
der Betrag der (feldfreien) Grundzustandsenergie bezeichnet,
der iiber den Koster-Slater-Parameter:V: gemds

Eg =.(4TF)2V;2Ch2/%/L)3 angepaBt und von der jeweiligen Band-
kante aus gez#hlt wird.
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Fiir die ausgebreiteten Zustédnde spielt der Zentralzellenan=-
teil in (2.13) keine Rolle. Er verursacht nur eine Streuung
der s-Zustiénde des Kontinuums. Ausdruck dafiir ist ein zusédtz=-
licher Term in der Ldsung infolge des c;—Potentials, der je=-
doch z. B. zum (feldfreien) optischen Matrixelement nicht bei-
triagt /42, 48/ und i. a. nur ein vernachlédssigbares Korrek-
turglied zur Ubergangsrate bewirkt.

Wir nehmen also an, daB der Ladungstriéger im Kontinuum den
Defekt nur als eine punktférmige Ladungsquelle (mit der Rumpf-
ladung Z) spiirt und sich mit der effektiven lMasse m, bewegt.
In dieser Arbeit wird stets von Ubergingen ins Leitungsband
eusgegengen; Locheriibergénge ins Valenzband kdnnen, solange
die Entartung der Valenzbénder unberiicksichtigt bleibt, vol-
lig analog behandelt werden. Folglich bestimmen sich die End-
zusténde beim optischen bzw. thermischen Emissionsprozes,

wenn das Zentrelzellen-Potential gleich vernachléssigt wird,
gem&l

2 c
= Z -
[Ec(-ivi) - E - eFz "—zs‘i‘x ‘#’E(x) = 0 . (2.15)

In den effektiven Schrddingergleichungen (2.13) und (2.15)
miissen die Vorzeichen der Potentialstérke ?; und der Ladungs-
zahl Z der jeweiligen Situation entsprechend gewghlt weggen,
Ze«B. sind die Potentiale filir Elektronen anziehend, wenn Vo:>0
und Z>0 gilt. Der Fall Z $# O wird im 5. Kapitel diskutiert,
in den Kgpiteln 3 und 4 wird Z = O vorausgesetzt.

Fir die weitere Rechnung erweist es sich als glinstig, den Ope~
rator H, in der Form der 2. Quentisierung aufzuschreiben /44/.
Definiert man als Elektronenfeldoperator

= o o
A
Y (%) = jmﬁw% Vo en(® o5sem * de”{fgoo .
B e (2.16)

wobei die J° die stationiren Zusténde gemdB (2.6) und (2.15)
8ind und ﬂ?;oo der feldverbreiterte " Grundzustand " ist, der
entsprechend (2.6) und (2.13) entweder leitungsband-korreliert
(t = ¢) oder valenzband-korreliert (t = v) sein kann, so er-
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hdlt man
r &
2e Quc + t
H de EfdaezaEaem Ia’E?:em * fd'EE&EOO ®Roo
ot G
- el | 4B dE TExm’EOO aMZIn %oo + adj. {217)

Die kiinstliche Aufgpaltung der Zusténde in Anfangs- und End-
zusténde in der Form (2.16) hat ihren Hintergrund in den voll=-
zogenen Ngherungen, de he. in der Unmdglichkeit, beide Sorten
von Zusténden mit ein und derselben Schrddingergleichung analy-
tisch zu behandeln. Der Vorteil zeigt sich spdter in der Sepa-
rierbarkeit der Zustandsdichten. Das in (2.17) auftretende lMa=-
trixelement Tct hat unterschiedliche Gestalt, je nachdem ob

die Storstellenzusténde vom Leitungs- oder Valenzband herriih-
ren:

00

Tct _
E%m,E00 ~

cv
v IE%em,E00(0) (2.18b)

Die GroBe I®V(n) ist dabei das Matrixelement der Einhiillenden
¢ fiir dipolerlaubte (n = 0) und -verbotene Uberginge (n = 1):

vy’ 3. n \?*__ .
IiP (n) = |&’%X = 4)0((::) CPF (%) . (2419)

(2.18) enthélt noch eine Nigherung, die iiber das Bisherige hin-
ausgeht. Das Blochsche Matrixelement z . (k) = -i( 9/3k, u RALED
wurde durch eine Konstante . ergetzt. Dies bedeutet, daB nur
Zugténde mit k~ 0 Berilicksichtigung finden - eine Ngherung der

Optik, die hier jedoch letztlich bewirkt, daB die Defektzustine-
de die Form einfacher Produkte aus einer lokalisierten Funktion

(2.1) und einem Blochfaktor u\,o(i) annehmen.
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2.2+ Modellpotential zur Beschreibung tiefer Storstellen

2+2.1. Diskussion der Eigenschaften des lModellpotentials

Der Anteil Vt(i) des in (2.10) definierten Potentialmodells
wurde in dieser Form von Vinogradov /43/ in die Halbleiter-
physik eingefiihrt. Die Modifikation gegeniiber dem breit an-
gewandten, &Hlteren § -Potential Lucovskys /45/, besteht in ei-
nem zusédtzlichen Operator :‘."(E) = [1 + iﬁi,-] » der den sgingu-
léren Teil der Losung @(r) = C exp(-r/ro)/r beseitigt; d.h.
es ist

?(r) 97(r) = = C exp(-r/ro)/ro " (2.20)

A
(2+20) zeigt auch, daB £(X) einen Vorzeichenwechsel bewirkt
und demnach das Potential mit positivem VO anziehend iste.

Das Lucovsky-Modell, das bereits bei der Erklérung der Gemma-
Dissoziation des Deuterons erfolgreich benutzt wurde /46/, er-
gab im Falle optischer Streuquerschnitte tiefer Storstellen
eine hervorragende Ubereinstimmung mit dem Experiment, wie in
Abb.2 anhend verschiedener Akzeptoren in GaAs dargestellt ist
/22/. Dem dipolverbotenen Ubergang liegt die Formel /45/

1/2
E"Jopt.(w) . o By (o -E%)y2 (2.21)

w3
zugrunde, die bei wurzelfdrmiger Kontinuumszustandsdichte die

eV cm? GaAs T
51 — exp Abb.2
--—38-PM

Infrarot-Absorptions-
spektrum verschiede-
ner Akzeptoren in GaAs,
mit der Ioniaigrungs—
energie E; (=Egz) nor-
miert.

Die gestrichelte Kur-
ve stellt das theore=-
tische Resultat nech
dem Lucovsky-lodell
dar. Abb. aus /22/.

N

08

06

04}
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penergy £ Abbe3

Schematische Darstellung

des optischen Ubergangs sus

einem tiefen Niveau ins

Leitungsband.

Die Linienstédrke deutet die
Zustaendsdichte bzw. die Aus-

r/// breitung des tiefen Zustendes
im k-Raum an, die das Ab-

gorptionsmaximum ig der N&he
von Hw = 2E (= EEB be-

E, wirken.

Abb. aus /22/.

/—\

—4 » wave vecltor k

Frequenzabhingigkeit des optischen Streuquerschnitts (in 1.
Ordnung der Stdrungstheorie) beschreibt und das Meximum von
eropt.(uJ) an der Stelle hw = 2E% vorausseagt, was flir viele
Defekte n#herungsweise erfiillt ist. Eine qualitative Erklérung
dieger Tatsache ergibt sich sofort, wenn man bedenkt, daB
G‘OP (W) im wesentlichen durch das Produkt aus Bandzustands-
dichte S (E)nudE - E, und Stdrstellenzustandsdichte §t(E)
gegeben ist, die durch die Dicke der Linien in Abbe3 veran=
gschaulicht sind. Das Maximum dieses Produkts liegt in der Nihe

o]
von 2EB .

Der Formel (2.21) liegt allerdings die Voraussetzung zugrunde,
dall man zur Beschreibung der Lokalisation des donatorartigen
Zustandes die Bandmasse m, benutzen darf. Geht men stattdessen
von der Relation (2.14) aus, so ergibt sich mit
1/2
o) 0 v3/2
E3_ (hw- ES )

(2.22)
W[ Bf - my/u, (53 - 5]

0

6t (W) = 6°

ein Ausdruck, der fﬁr/ub = m, in (2.21) iibergeht. Im Fall
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starker Lokalisation (mc<vuc) verschiebt sich jedoch das Maxi-
mum des Streuquerschnitts in Richtung grdBerer Energie, so daB
how( G’max)>2E% ;3 im Fall schwacher Lokalisation (mc>/uc) gilt
das Umgekehrte. In Abb. 4 ist der Sreuquerschnitt entsprechend

(2.22) filir verschiedene Werte Y= maf/uc dargestellt.

2.5
Abb.4
2 o
Optischer Sreuquerschnitt
eines donatorartigen tie-
fen Zentrums fiir verschie-
451 dene Werte y = m,/u,.
Der Lokalisationsgrad be=-
stimmt die Lage des Mexi-
mums .
(Numer. Auswertung von
17 (2+22))
0.5 +
0
o4 : . ‘ﬁco/EB

1 2 3 4

Die Verschiebung des Maximums von GBpt.(aJ) in Richtung klei=-
nerer Photonenenergien entspricht den experimentellen Beob-
achtungen /45, 22/ und ist z. B. von Chantre et al. /49/ dis-
kutiert worden. Da die Linienform empfindlich von x‘(und damit
vom Lokalisationsradius) abhingt, bietet die Messung von Ggpt.
iiber einem breiten Energiebereich die Moglichkeit, die beiden
Modellparame ter E% und r, anzupassen und Aussagen liber den glo-
balen Verlauf der Wellenfunktion zu machen. Allerdings héngt
die Linienform von ngt.(uJ) eauch entscheidend von der korrek-
ten Verarbeitung der Bandstruktur /47/ und vom Ladungszustend
der Stdrstelle ab, was Rechnungen von Yartsev /48/ fiir repul-
give Defekte belegen.
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Im folgenden seien kurz Energiespektrum und Wellenfunktionen
diskutiert, wie sie sich aus dem Potentialmodell (2.10) bei
Abwesenheit eines Feldes und ohne Elektron-Phonon-Wechselwir-
kung ergeben. Da (2.10) eine d ~Punktion enth#lt, miissen die
Losungen proportional zur Greenschen Funktion GE(:T:) fiir das
Wasserstoffproblem sein. Betrachtet man als Beispiel eine do=-
natorartige Storstelle mit Z> 0, so hat die Gleichung

2 2

die Losung (nur die Radialanteile miissen beriicksichtigt wer-
den)

1 R (r) R__(0)
Gg(r) = W%-no;_ Eic + :f:; MC(1+4v,) W iy, 1 /o(2ik 7).

(2.24)

In (2.24) ist E, das wasserstoffiéhnliche Energiespektrum
(R, - effektive Rydbergenergie)

Z"e 1 R
E = = c = =- (20243)
2T TEEE R T
Rno(r) gind die s-Orbitale
rx./2n
Rno(r) = 2(a%igz)3/2 F(1 =n, 2, ZAc) e~ ~C (2.24b)
n n

und W, 1/2(§ ) ist die Witthekersche Funktion /50/. Die rest-
lichen Abkiirzungen sind definiert durch o<. = 2/16/1'12 = o(c-{f' ;
Ve = % 2e2/(E 28)) 5 2, = k, v, /2.

Das Zentralzellenpotential bewirkt eine Verschiebung und Ver-
breiterung der s-Zusténde des wasserstoffdhnlichen Energiespek-
trums /42/. Die Lage dieser Resonanzen wird durch die Bedingung

= 0 (2.25)

1 -"7: Re (1 + r©/9dr) GE(r) =0
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bestimmt, die nach Ausfilhrung der Operationen auf die Glei=-
chung

I T __GFZ TZ/IlEl’IE! + ﬁﬁ_{FﬁT (2.26)

¥ 41r

(s &)

filhrt (E< 0). Die neuen Energieniveaus ergeben sich aus den

Schnittpunkten von 1/58 mit der Punktion g(E) auf der rechten
Seite von (2.26), die in Abb. 5 dargestellt ist. Man erkennt,
deB das 1g=Niveau auf die Grundzustandsenergie -E% herabgezo=~

gen wird und die angeregten s-Niveaus ebenfalls mitrutschen.

~t
Den Zusammenhang Vg(E%) kann man ng&herungsweise analytisch an-
geben, wenn die Bedingung RZ/lEk€1 in der Umgebung EX =~ Eg er-

g(E)

/‘_—————-.
(o) b ’ X IEI /‘RZ

A

Abb.5

Darstellung von g(E) (rechge Seite von (2.26)), deren Schnitt-
unkte mit der Geraden 1/VC die Bindungsenergien der gebundenen
usténde bestimmen. o
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flillt ist. Dann gewdhrleistet
5/2
s
9 (2. 27)

372
o 45()R3/2

~t
vgw

EO

daB des tiefste gebundene Niveau (ntherungsweise) den vom Ex-
periment vorgegebenen Wert -E% annimmt. In (2.27) ist S’(x) die
Riemannsche Zeta-Funktion /50/.

Schaltet man den langreichweitigen Coulomb-Anteil ab, so defi=-
niert‘?g = 4TrE% rg den einzigen gebundenen Zustand. Das Po-
tentialmodell bietet somit die Mdglichkeit, die Ladungsaufspal-
tung der Grundzustandsenergie qualitativ zu diskutieren. Dazu
wird der Zentralzellenanteil ﬁg fixiert und Z geéndert; z. B.
von Eins auf Null. Es ergibt sich n&herungsweise der Energie-
unterschied

AE ~ 8?(3)3@ 10 Rﬂ{% ' (2.28)
Ep Ep J
wobei E®

B die Bindungsenergie fiir Z = 0 ist. Eine Abschétzung
mit R, = 0.05 eV, E% = 0.5 eV ergibt AEwx 0.16 eV. Im Prinzip
steht mit der Abschirmfunktion 83 noch ein dritter Parameter
zur Verfligung, der, wenn er nicht als die statische Dielektri=-
zitédtskonstante des Materials verwendet wird, zur Anpassung an
experimentell beobachtete Ladungsaufspaltungen herangezogen

werden konnte.

Als Losung der Schrddingergleichung fiir den tiefsten gebunde=
nen Zustend erhdlt man

1
4>

Proo(x) = Alzy/z;) Q=2 /rg) W p 172028 7,)

(2.29)

Die Normierungskonstante A(rolrz) héngt in komplizierter Weise
vom Verhdltnis des in (2.14) definierten lokalisationsradius
r_ zum effektiven Bohrschen Radius ry ab und realisiert die

0 -
Grenzfille Z->0 und vg -0 gemdB
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r r
Typ>oo 7 r =T, "%

(2430)
Mit Hilfe der asymptotischen N#herung fiir groBe r /50/

_éogarolrz rT1-r r /vy =1 -/,

4)100(1') S r) E:g-)r (2.31)

erkennt men, daBl die Wellenfunktion asymptotisch in das Quan-
tendefektmodell /33/ iibergeht und der " Quantendefekt " gerade
der Parameter ro/rZ ist. Der Unterschied zwischen (2.29) und
(2¢31) macht sich in der Niéhe des Zentrums bemerkbar, wo rt#(r)
im Falle des Quantendefekt-Zustandes verschwindet, im Falle der
exekten Lbsung jedoch gegen die Konstante A/4m strebt. Man
kann (2.29) also als ein durch die Coulomb-Wechselwirkung mo-
difiziertes tiefes Niveau, (2.31) dagegen als eine stérker lo-
kalisierte Wasserstoff-Wellenfunktion ansehen.

Flir repulsives Coulomb-Potential erhdlt man den Grundzustand
aug (2.29) durch die Transformation ry,=» =r;. Die Normierungs-
konstante A(rO/rZ) kann, wenn die Voraussetzung ro/rz'@:1 er-
flillt ist, n&herungsweise durch die Relation

Az(rO/rz):s __J@IE&EQ__ (232)
1 4 2ro/rZ

angegeben werden. (2.32) ist dann konsistent mit (2.27).

Das in (2.10) definierte Potentialmodell stellt aufgrund sei-
ner Einfachheit eine praktikable Basis zur Beschreibung der
Peld- und Temperaturabhingigkeit von Ubergangsraten an tiefen
Storstellen dar. Es enth&dlt drei Parameter: Bindungsenergie,
Lokalisationsradius (bzw. " effektive Masse " des gebundenen
Teilchens) und Abschirmkonstante (bzw. effektive Ladungszahl).
Ist Z = 0, wird im folgenden vom " neutralen Modell " gespro-
chen.
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2.2.2. Folgerungen fiir die totale elektronische Ubergangsrate

Um allgemeine SchluBfolgerungen fiir die totale elektronische
Ubergangsrate zu ziehen, betrachten wir die Schrddingerglei-
chungen zur Bestimmung von Anfangs- und Endzustiénden (vgl.
(2¢13) und (2.15))

2 i
{- %FA - €+ UEX) + T ,8)[1 + ﬁ}} q;'g_(i) =0  (2.333)

2
{-%-A -E + U('J'E)} Pz = o (2.33b)

c

mit U(Z) = -eFz - e“ZfE %) (2.33¢)

zuerst fiir den Spezialfall U(X) = 0, d. h. fiir den feldfreien,
neutralen Fall. In (2.33) gilt f4= Mo und €= E fiir die vom 0
Leitungsband herriihrende Storstelle, /u::-/uv und €= E + E_= E
fiir die vom Valenzband herriihrende Storstelle. Gleichung %2.33&)
kann aufgrund der & -Punktion euch in der Form

2
{-il——-A - E:} ¢t(i) = a 5(52) (2.34)
2/u €
ita=% [(1+%9) ¢t(i)] =7 (©,())"2 geschriebven
= T o * € x=0 o ?t &
werden, und 4)2(1:) ist deshalb offenbar proportional zur Green-
schen Funktion Gg(i) des Operators - ﬁ2N2/L

—\ ¥
-(x > Jen (% Penl0)
G’ ( ) = fd&' L] (2.35)
e 7 Beg =18
In (2.35) sind die ¥, (X) Ldsungen von
$° _
{-EF - }%l(x) = 0 . (2036)

Durch Vergleich von (2.36) mit (2.33b) (U(X) = 0) erkennt men
den Zusammenhang

mc
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der es gestattet, die Greensche Funktion GE(x) und damit den
Ausgengszustand ¢£(x) durch die Endzustinde ¢ (X) auszudriicken:

A® $en (0) |
$iz = f Z Pe ¢“ (2.38)

Bl - -18‘

Der Sinn dieser Umformungen wird deutlich, wenn man (2.38) in
den Ausdruck fiir die totale elektronische Ubergengsrate D(g,g’)

SR A L R &

fiir Uberginge aus dem Grundzustand £ in alle ausgebreiteten Zu-
stdinde der Energie g’ einsetzt, die als Triger der Information
liber das elektronische Energiespektrum eine wesentliche Grofe
der Theorie ist. Unter Ausnutzung der Orthogonalitdtseigenschaf-
ten fiir die Punktionen ¢§(i) erhilt man nach kurzer Rechnung

D(€,&") = 22] $o (02 . (2.39)

[f—'
Polglich faktorisiert D(&,&°) in der Form

~o2  6u(E) O (E")

D(E,E") = V. (2.402)
[E'E& - E]2
r
s B (E) ©_(BE")
D(E,B’) = V. S6°%) Se > (2.40b)
[E fo- E]

mit den lokelen Zustandsdichten (im Ursprung) §,(€) und ¢,(&).
Die Ausdriicke (2.40) fiir leitungsband~ (a) und valenzband-korre-
lierte (b) Storstellen sind exakt, wenn (2.33) mit U(R) =
vorausgesetzt wird, und lediglich eine Konsequenz des Lucovsky-
Modells. L#Bt man nun die Voraussetzung U(X) = O fallen, kann
die Ableitung enalog erfolgen, statt der simplen Relation (2.37)
muB man jedoch jetzt die Entwicklung

Ver (B) = fdsZcm( €5 X) cpw (2.41)
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ansetzen. Die Koeffizienten C., hiéngen vom Potential U(X) und
; : c

dem Parame ter mcéﬂ» ab. Man hat sie mit Hilfe von ¢£ undy%iﬂi

konkreten Fall gem&B

Ceal&ha’) = (§..lpey) (2.42)

zu berechnen. Die Ubergangsrate

D(g, €) = ]a\EZ‘deZE,,E g ,,,(O)G,, (S’.A)

(2443)

kann jetzt i. a. nicht mehr exakt faktorisiert werden, aulBler
fiir einen donatorartigen Defekt r:a:;‘.t/u-c= =m,. Flir diesen spe=
ziellen Fall ist Cgo(&’yN) = 8(£~€7)8,y, da die Schrodin-

gergleichung fiir ¢ und (]5 ¢ Ubereinstimmen.

Im neutralen Modell, d. h. wenn Z = O und dementsprechend

U(%X) = ~ePz gilt, ist der Koeffizient C.,(€&,1") glelich einem
Integral zwischen verschobenen Airy-Funktionen unterschiedli-
cher Ogszillationsweite und strebt fiir P >0 wieder gegen eine

d ~Funktion der Energie. In (2.43) ist daher die Integration
iiver €7 i. a. nur noch niherungsweise ausfiihrbar. Die konkrete
Rechnung in Anlage 1 zeigt die Voraussetzungen, unter denen

die elektronische Ubergangsrate auch im (fiir Kapitel 3 bendtig-
ten) Fall U(X) = =eFz in der Form (2.40) mit abgespaltenem Ener-
gienenner geschrieben werden kann und wann modifizierte analy-
tische Ausdriicke entstehen. Das Ergebnis kann wie folgt zusam-
mengefalt werden:

Bei starker Lokalisation, d. h. wenn x> m, erfiillt ist, gelten
in guter Néherung die Darstellungen (2.40). Diese konnen bei
Defekten, die vom Leitungsband abgespalten sind, auch im Fall
M~ m, verwendet werden. Akzeptorartige Storstellen bediirfen
jedoech bei/uwum. der Einschrénkung, daB die Energie der Endzu=-
sténde nicht in die GrdBenordnung der Bindungsenergie E kommt.
Tn diesem ¢’ ~Gebiet kann die verbleibende &' -Integratlon in
(2.43) nur noch numerisch ausgefiihrt werden. Interessiert man
"sich fiir den Stbrstellenparameter " Maximum des optischen Streu-
querschnitts " bel Anwegenheit eines elektrischen Feldes, mufd

dies beriicksichtigt werden, daéfggi gerade in diesem Gebiet
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liegt.

Der Fall schwacher Lokalisation kann unter Benutzung von f°<:“%
- ndherungsweise geldst werden. In die elektronische Ubergangsra-
te gehen dann die Eigenschaften der Endzusténde nicht mehr ein.
Da dieser Fall gehr flachen Stodrstellen angepafBt ist, wird in
dieser Arbeit nicht nzher auf ihn eingegangen. Analytische Aus-
driicke findet man in /55/ und in Anlage 1.

Da auch bei Anwesenheit eines starken elektrischen Feldes die
Struktur der Formel fiir die elektronische Ubergesngsrate als
Produkt aus lokalen Zustandsdichten der Anfangs- und Endzustén-
de und einem Energienenner als Konsequenz des Lucovsky-Modells
im wesentlichen erhalten bleibt, kann geschluBSifolgert werden,
daB Informationen iiber die Storstelle, die nicht schon im feld-
freien Fall ausgehend vom betrachteten Potentialmodell erhalten
werden kotnnen, nur noch iiber die feldmodifizierte StOrstellen-
zug tandsdichte gt(E) erreichbar sind, die Gegenstand des n#ch-
sten Abschnitts ist.

2¢3e¢ Feldmodifikation der Storstellenzustendsdichte

Vinogradov /43/ hat erstmals das vollsténdige System der exakten
Losungen von (2.332) mit U(X) = -eFz angegeben. Enderlein et

al. /55/ haben darauf aufbauend einen Ausdruck fiir die Stdrstel-
lenzustandsdichte abgeleitet, mit dem sie das Absorptionsspek-
trum fiir einen Ubergang Valenzband - leitungsband-korrelierte
Storstelle unter Einschlufl von Multiphonon-Prozessen berechnet

haben.

Der Grundzustand wird im elektrischen PFeld zu einem kontinuier-
lichen Spektrum verbreitert:

A 1 , ‘[;aea:J (ex) %
VFp VFi+ 8% o o'
5 ; ; -~ ePgz
{‘?(-2 )A:.['z(ae)]m[?(ae) ¥ 1 [] - ?(?) C[lf(ae);z]},
r (2.44)
wobel die Abklirzungen folgende Bedeutung haben:

t o2y o
Eo(x) =
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2 1/2 . +E(')
A""[ ’?(Eﬂ)=+a—f‘3€

.z

'rr(hlef,[)%f/ul B 16, * ¢ E'EF
2y = 1LLEp () (2.45)
5, Z = le/_,,l + ?2 | 45

¢[w;z] = e(tzm(w)m(w;%%) + G(;z)Bi(w)Ai(wxi—ﬁé) .

Eg gilt das obere Vorzeichen und €= E, M= /uc fiir die vom
Leitungsband abgespaltene Storstelle, das untere Vorzeichen
und £ = %ﬂ M= "fkv fiir die vom Valenzband herriihrende Stor-
stelle. Desweiteren ist

1}

?’(Z)
‘5(2)

Die lokale Zustandsdichte im Punkt ¥ = O ergibt sich damit zu

€) = (JES Hl8 4> ) Flz) - ; (2.47)
§if NEp BT Fop) + G3(p)

Ai’z(z) —-zAiz(g) und
Ai'(z)Bi'(Z) -ZAi(Z)Bi(Z) . (2.46)

Die Linienform von (2.47) stellt eine asymmetrisch verbreiter-
te gz@ﬁnktion dar, deren Maximum nahe der Nullfeld-Energie E%
liegt /55/. Die Verbreiterung nimmt mit wachsender Feldstirke
zles Im Grenzfall verschwindender Feldstirke kann mittels der
asymptotischen Darstellung filr die Funktionen F(y) und Lg(g)

/51, 52/ gezeigt werden, daB

lim @,(8) = (2mr))” S(e - EY (2.48)
P50

gilt. Zur Bestimmung der Verschiebung des Maximums der energe-
tischen Zustandsdichte hat man die Gleichung ?,(2): 0 zu ldsen.
Solange die Feldstérken einen bestimmten Grenzwer?t nicht liber-
schreiten, der in Abhéngigkeit von der Bindungsenergie 106 Vem™
oder mehr bvetrigt, kenn fir die PFunktion 3(2) wiederum die
asymptotische Darstellung benutzt werden:

1
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Y = - (1 -0 03123/ 9> ) /= (2.49)

und man erh#lt nach n&herungsweiser LOsung einer kubischen
Gleichung

E(max ©y) =~ TE3 [1 + 0.0625(h_|9L|)3] . (2450)

Eg
In (2.50) sind Terme von hoherer als dritter Ordnung in hl%d/Eg
nicht beriicksichtigt worden. Gleichung (2.50) ist die analyti-
sche Niherung fiir den quadratischen Stark-Effekt /56/. Der li=-
neare Stark-Effekt kann wegen der g-Symmetrie der Zusténde
nicht auftreten; die Energie wird im Lucovsky-iModell durch das
elektrische Feld stets abgesenkt. Die GroBenordnung des Effekts
ist in Abb. 6 demonstriert. Es wurde eine Bindungsenergie von
nur o0.25 eV gewdhlt, demgegeniiber jedoch elektrooptische Ener-
gien von etwa 0.1 eV, was Feldstdrken von 10° = 10° vem™! ent-
gpricht. Trotz dieser extremen Parameterwashl betriégt die Gro-
Benordnung der Energieabsenkung nur 1/1000 eV. Die Tunnelwahr-
scheinlichkeit wird dadurch nur um etwa 0.1 % verkleinert. So-
lange die Nullfeld-Bindungsenergie ein Mehrfaches der elektro-
optischen Energie befrégt, kann der FeldeinfluBl auf die Stor-
gtelle demnach in guter Ndéherung vernachléssigt werden. Dies
ist zwar letztlich eine Konsequenz des Lucovsky-Modells, aber
andere Potentialmodelle mit endlichem Topfradius sollten qua-
litativ zu derselben Ausgage fiihren.

Die beiden letzten Abschnitte haben gezeigt,daB das zugrunde-
gelegte einfache Potentialmodell (2.10) nicht im Widerspruch
steht zur beabsichtigten Erklérung des Feldeffektes auf ther-
mische und optische Ubergangsraten, weil die experimentell re-
alisierten Feldstirken sich primé#r auf die Endzusténde auswir-
ken, widhrend Anderungen in der Stdrstellenzustandsdichte bzw.
in der Gestalt des Ausdrucks fiir die Rate als Effekt hdherer
Ordnung angesehen werden konnen.
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Abb.6

Abhéngigkeit der Storstellenzustandsdichte gt(e) von
der elektrischen Feldstérke.
Parameter ist die elektrooptische Energie:
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3. Theorie der Emissionsrate fiir strahlungslose Uberginge

Storstelle = Band im neutralen Modell

3.1. Darstellung der MeBmethode und experimenteller Ergebnisse

Dag DLTS-MeBprinzip und die Bestimmung der Stdrstellenparameter
aug DLT-Spektren ist ausfilhrlich und zusammenfagsend z. B. in
/5/ dargestellt. Fiir eine Elektronenhaftstelle (en>>'°p’ Dy ep)
kann die zeitliche Anderung der Besetzungswahrscheinlichkeit
der StOrstellen mit Elektronen gem&B der Shockley-Hall-Read-
Statistik /57/ durch die Ratengleichung

e = oon (1=2) = e £, (£, =) (3.1)
e g T n e t n"t°? - : ¢

4T Ny
(cn - Einfangkoeffizient, e, - Emissionsrate, n, - Elektronen-
konzentration im Leitungsband, Nt - Gesamtkonzentration an Stor-
stellen) ausgedriickt werden. Einfache exponentielle Lisungen
ergeben gich nur durch Vorgabe bestimmter Randbedingungen, die
gich in Raumladungszonen von_pun-ﬁbergéngen, Schottky-Kontak=-
ten oder MIS-Strukturen erzeugen lassen. Die Konzentration an
beweglichen Tr&gern kann im Raumladungsgebiet nidherungsweise
vernachlidssigt werden; die Raumladungsweite kann durch Varia-
tion der &#uBeren Spannung geéndert werden, was im Experiment
stufenformig erfolgt. Gilt im Falle der Elektronenhaftstelle
en§> Che 1y de he sind die besetzten Storstellen ab ¥ = 0 in
einem Gebiet ohne bewegliche Ladungstriéger, so nimmt die Kon-
zentration der mit Elektronen besetzten Storstellen gemil

nt('r) = N, exp( - enf) | (3.2)

ab. Dieser Besetzungswechsel tiefer StOrstellen im Raumladungs-
gebiet ist mit einer Anderung der Raumladungsdichte verbunden,
die zur Verschiebung der Raumladungszonengrenzen fiihrt und so
kapazitiv nachgewiesen werden kann. Abb. 7 veranschaulicht den
Vorgang am Belspiel eines Schottky-Kontaktes. Liegt die Vor-
spannung U0 an,sind die Storstellen mit dem Enegieniveau Et
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(a)

Abb.7

Energiebandschema eines
Schottky~Kontaktes auf einem
n-Halbleiter:

(a) ohne Sperrspannung (ther-
modynamisches Gleichge~
wicht

(b) mit Sperrspannung U,

(b)

W(Ug)-A W(Uo) X

im Gebiet 0$x<W(UO)-— A leer. Durch einen Majoritdtstriger-
fiillimpuls dexr Dauer tp wird die Vorspannung auf O V (i. a. auf
U,) verringert. Im Gebiet W(0)=x<sW(U )~ , in dem die Elek~-
tronenkonzentration gleich der des neutralen Halbleiters ist,
fangen die Storstellen Elektronen gem#B nt(T) = Nt[1-exp(-onnc€'ﬂ
ein. Im Gebiet W(0)=A < x € W(0) nimmt die Elektronenkonzen=-
tration stark mit x ab, so daB wegen c.n = f(x) das (integra-
le) exponentielle Verhalten gestdrt ist. Die Forderung, daB al-
le Haftstellen bis x = W(0)= A Dbesetzt werden, erfordert Im-
pulse mit tp>b»e;4 /5/. Nach dem Flillimpuls sind nun die Niveaus
im Intervall W(0)-i< x € W(U )~ A besetzt und folglich ist die
Raumladungsdichte verringert. Durch thermische Elektronenemis-
sion aus den Haftstellen dieses Gebietes relaxiert das System

in den thermodynamischen Gleichgewichtszustend gem#dB Gleichung
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(3.2), d. he mit einer Zeitkonstanten, die gleich der inversen
Elektronenemissionsrate ist. Dieser ProzefB ist mit einem Kapa-
zitdtstransient Ac(en,’t’) = AC, exp(-enft") verbunden, der mit
Methoden der KorrelationsmeBtechnik weiterverarbeitet wird.
Durch periodische Wiederholung der Anregungsimpulse bei langsa=-
mer Anderung der Probentemperatur entsteht der DLTS-Peak

S = f(en(T)), von dem aus auf die eigentlich interessierende
Groge en(T) geschlossen werden kann (genauere Darstellung in

/5/)

Die Feldabhiéingigkeit der thermischen Emissionsrate kann mittels
einer DLTS-Variante, der DDLTS, bestimmt werden, bei der die
Differenz zwischen zweli zu unterschiedlich hohen Vorspannungs-—
impulsen gehdrenden DLTS-Signalen gebildet wird. LiB8t man die
Vorspannungsimpulsdifferenz AU, die die GrofSe des Tiefeninter-
valls bestimmt, konstant und variiert nur die absolute Hbhe des
Flillimpulses, kann die Abhéngigkeit der Emissionsrate en(T) von
der Feldstédrke anhand der Temperaturverschiebung der DDLTS-Peaks
bei fest vorgegebener Emissionsrate bestimmt werden. Innerhalb
AU wird die-Feldstédrke als konstant angenommen. Unter der Vor-
augsetzung n, << np kann die Feldstérke im Gebiet 0 € x < W= A
durch

F(x) = 20Uy +Up) (4 X (3.3)
W(U,) w

angegeben werden /5/, was im wesentlichen auf eine exskte Orts-—
bestimmung hinauslduft. Die dazu zu benutzenden Auswerteformeln
findet men in /5/ und z. B. in /58/.

Aug der wachsenden Zahl vertffentlichter lMeBergebnisse seien
zur Veranschaulichung der PFeldabhiéngigkeit der Ubergangsraten
das goldkorrelierte Akzeptorniveau in Silizium und das EL2-Zen-
trum in GeAs (Abb. 8) herausgegriffen. Man erkennt im Falle
Si:Au (Abb. 8a) einen Anstieg der Emissionsrate um mehrere Gri-
Benordnungen im Feldstdrkebereich 1¢..6x10° Vom™! mit steiler
werdenden Anstiegen fiir tiefere Temperaturen und ein typisches
Einlaufen der Kurven in die Nullfeld-Grenzwerte /15/.
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Gemessene Feldabhéngigkeit der thermischen Emissionsrate
a) des goldkorrelierten Akzeptors in Silizium /15/

b) des EL2~Zentrums in GaAs /11/

¢) des EL2-Zentrums in GaAs (Punkte) /17/

Abb.8d

Arrheniug-Darstellung des Einfangquerschnitts von EL2 in Gels

fiir starkes (@ ) und verschwindendes (

© ) elektrischeg Feld /12/
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Fir dags intensiv untersuchte EL2-~ Zentrum in GaAs ergibt sich
ein widerspriichliches Bild. Wihrend Makram-Ebeid /11/ noch fiir
T = 363 K eine Anderung der thermischen Emissionsrate um mehr
els zwel GroBenordnungen im Feldstérkebereich zwischen 2 und
4X105 ch-1 feststellte (Abbe. 8b), erscheint die Emissionsrate
nach Li und Wang /17/ (Abb. 8¢) im selben Bereich bei einer #hn-
lichen Temperatur als nshezu konstant. Dieses Ergebnis ist in
qualitativer Ubereinstimmung mit Messungen von Kaminska et al.
/18/. Prinz und Rechkunov /12/ berichten eine extrem starke
Feldabhéngigkeit des ELE-Einfaﬁgkoeffizienten (Abb. 8d). Bei
tiefen Temperaturen unterscheiden sich Nullfeld- und Starkfeld-
wert um 6 GroSenordnungen. Auffédllig ist der ansteigende Ver-—
lauf des Starkfeld-Einfangkoeffizienten liber der inversen Tem=-
peratur.

Die theoretische Beschreibung sollte demnach den Ratenverlauf
in Abh&ngigkeit von der herrschenden Feldstidrke liber dem gesam=-
ten Temperaturbereich liefern, d. he bei Emission die Punktion
en(T,F), die dann nur noch von einem minimalen Satz von empiri-
schen AnpafBparametern abhéngt.

3.2. Berechnung der Emissionsrate im Formalismus der Green-
schen Punktionen

Im 2. Kapitel wurde hersusgestellt, daB die Elektron-Phonon-
Kopplung fiir alle Ubergangsprozesse an tiefen Storstellen von
entscheidender Bedeutung ist. Wenn die Uberginge nicht ther-
misch induziert werden, wie im Fall der strahlungslosen Multi-
phonon~-Rekombination, so sind sie zumindest phonon-agsigtiert,
und die Spektren erfashren eine wesentliche Modifiketion.

Erweitert man nun den Teil H, des Einelektron-Hamiltonians (2.4)
um den phononischen Teil, der die lineare Elektron-FPhonon=-
Wechgelwirkung Hep enthilt, so fiihren die Uberlegungen des Abﬁﬁ'
schnitts 2.1s in Analogie zu den Blochschen Matrixelementen z
wegen

=y . igx + o+
Hyo (%) = Zq gy o' (b * vk) (3.4)
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zu neuen Matrixelementen
/
Bkk(a) = deEY:E(E) equ'lf/‘):g,(i) . (3.5)

In (3.4) steht das untere Vorzeichen im Falle polarer Kopp-
lung (Fréhlieh-Kopplung), um zu garantieren, dafB Hy, hermi-
teseh ist /44/. q enthdlt neben dem Phononen-Wellenzahlvektor

d und dem Index des Schwingungszweiges B auch die Indizes sémt-
licher Lokalmoden. Mit den Standard-Nidherungen

cv
KE? vy o _ BEY 8 oy L= oW
B() ~ Op gog 0 B@ ¥ g BT(R) (3.6)
ergibt sich fiir den Hamiltonoperator (2.4) des Systems die Form
. .
— + c o+
= —ldEfdanmaEaem &Eaem[E + %fq(cc)(bq x b_q)]

+ de 8200 ano [E + Zf (£6) (b X bt ) ] Zﬁoq'b'q"bq

{dedEﬁan’ aEenzam ano[Z fq(ci:)(bq % bg) -
- oF T1(?‘31;»4.m,Eoo:I + adj-} . (3.7)

In (3.7) sind neben den Abkiirzungen (2.18) und (2.19) folgende
neue Symbole eingefiihrt worden:

£
v v == iV
£,007) = g IEv {# » I;fcm !fd:"i C#E(i) elax ¢E(i) (3.8)
und Tc¢ (5)
€q “E%m,E00'1 (3.92)
fq(ct) =
g, BV (9) Ig"m 800(0) . (3.9b)

Dabei gilt wieder der obere Ausdruck fiir die vom Leitungsband,
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der untere dagegen fiir die vom Valenzband abgespaltene Storstel-
le. Anhand von (3.7) bis (3.9) wird deutlich, deB die Kopplungs=-
konstanten der Elektron-Phonon-Wechselwirkung fq iiber die Ein-
hiillenden ¢ eine Funktion der Feldstérke werden.

Der Nichtdiagonalanteil (geschweifte Klammer) enthélt die ge-
samte (strahlungslose) iibergangsinduzierende Wechselwirkung gint
unter Vernachlidssigung von Intraband-Streuprozessen. Wegen
BV(3) = BY°(<g)" und f’;(w’) = t2_(V'V) kenn der Operator
der Elektron-Phonon-Wechselwirkung abkiirzend in der Form

giag = i 2 [ | £, + £ (M)b*:{ n,
p A= c’t Q
|I [-
it . . s | 2,00 + £ (u)b‘*] atay
P Ax=cyt g

(3.10)

geschrieben werden, wobel Z‘—;— de Jc-iaez i de ein-

gefiihrt wurde und n;L der Elektronen-chhteoperator 1st.

Die Berechnung der Einfang- bzw. Emissionsrate fiir gtrahlungs-
lose Multiphonon-Uberginge ist in der Literatur mehrfach expli-
zit angegeben worden (z. B. /1, 3, 60, 61, 62, 63/). Dabei wur-
de meist von der " Goldenen Regel " und einem aus dem Gesamt-
hamiltonian abgespaltenen StOroperator ausgegangen, dessen Form
von der speziellen Entkopplung des elektronischen vom vibroni-
gschen Subsystem abhing. Obwohl die Diskrepanzen bzgl. der Gro-
Benordnung des theoretischen Einfangkoeffizienten in den Arbei-
ten /6, 7, 16/ aufgekldrt wurden, unterscheiden sich die End=-
resultate verschiedener Autoren bzgl. der diversen Vorfaktoren,
die bei der expliziten Auswertung der Goldenen Regel entstehen,
was zum Teil seinen Ursprung in der Nicht-Hermizitit des Wech=-
selwirkungsoperators hat. Flir die konkrete Rechnung erweist sich
der alternative Zugang liber die lineare Response-Theorie als
bequemer /62, 64, 65/. Die Ubergangsraten erscheinen hier als
Pouriertransformierte von Zweiteilchen-Korrelationsfunktionen
in Analogie zur Kubo-Formel fiir die Transportkoeffizienten /44/.
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Dieser Zugang liefert zudem die direkte Verbindung zum Experi-
ment, denn unter der (im Experiment nahezu realisierten) Neben-
bedingung n, = O ist die thermische Emissionsrate gegeben durch

e, = -Ln, = Ln - %([Hint(O),ﬁc(O)1> +

oo

+ ,%é.faf<[[nint(o), ROIW Hint(-?:)] s (3.11)
0

wenn man die Entwicklung beim quadratischen Term abbricht. Die
groBkanonische Mittlung in (3.11) erfolgt mit dem Operator

H = H - Hint. Der lineare Term und die " Interferenz"terme in
(3+.11) verschwinden wegen der Mittlung iiber das Phononenensem-
ble. Somit ist (3.11) dann v6llig dquivalent zur Goldenen Re-
gel.

Anstatt die langwierige Rechnung explizit anzugeben (die man

z. B. anhand von /62/ nachvollziehen kann), sei lediglich der
Weg kurz skizziert: Durch kanonische Transformation wird der
Hemiltonoperator auf eine Form gebracht, in der der Diagonalteil
der Elektron-Phonon-Kopplung nicht mehr explizit auftaucht /66/.
Nach Berechnung der Kommutatoren und thermischer Mittlung tre-
ten im Palle der feldinduzierten Ubergiénge neben der Linienform=
funktion Zweielektronen-Korrelatoren auf, die nach RPA-Entkopp-
lung /44/ esuf ein Produkt von Fermi-Funktionen fiihren. Die Li-
nienformfunktion wird im Fall der thermisch induzierten Uber-
gédnge durch einen komplizierteren Ausdruck ersetzt. Man erhdlt
insgesamt filir die Emissionsrate

2 2 _ct
o = hgjdEdEfd&Z{(em TEaem EOOI Lg; g(@) +
tc
5 2 £,(te) 20, (t0) RE .(w)} . (3.12)
aq’

In (3.12) bezeichnet L(w ) die Linienformfunktion der Multie
phonon-Theorie, deren zeitliche Fouriertransformierte die Ge=



a1

L%PE(’E') - exp{zq: (f:'lwq)"2 laquZ [Dz('z:’) - (2ﬁq + 1):'}
(3.13)

hat, wobei D>('t’) der Einphonon-Propagator ist (ﬁq - Bosefunk-

tion, qu = fq(tt) - fq(cc))a

+ N eiwqr. (3.14)

W T
d q

> —
chro = (1 + Nq)e
Die Ubergangsenergie hw ist um die kombinierte Gitterrelexa-

tionsenergie renormiert, so daB in (3.12) die Ubergangsfrequenz
W durch

E - E° 1 -1 2 2
o w 3= oL Zq(hwq) (12,801 2= [2(e0)[®)  (3.15)

>
definiert ist. Die GréBe R héngt in der Zeitdarstellung in ein-
facher Weise mit der Linienformfunktion zusammen:
i £ by £
EE’ > c c c
rd = ’r ra s\ - ’ 't‘/ . -
Roq- (7) {nq( ) Ogqr + Qg (TIQG( 'ca} Lg () « (3.16)

In (3.16) ist

t - £ 3 X T — iwT e —-wT
Q‘S (1) = (ﬁwq) {2fq(t’c)- Af, ]:Nq(e A wt) = (Nq+1)(e “a ..1)]}
(3.17)

Es ist iiblich, die mit den Kopplungskonstanten fq verkniipften
GroBen als empirische AnpalBparameter anzusehen. So definiert
man durch

2 -2 2 rel _ -2 2 _ 2
5, ® ()™ laz |2, €3 = (B ™o |z (eo)l £, C6)] <)
(3.18)

den differentiellen Huang-Rhys-Fektor und die (auf die Phonon-
energie hwq) normierte Gitterrelaxationsenergie. Beide GridfSien
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sind ein MaB fiir die Kopplungsstérke und gehen (bis auf das
Vorzeichen) ineinander iiber, wenn, wie meistens getan, die
Kopplung der Ladungstréger im ausgebreiteten Endzustand, ver=-
glichen mit der starken Kopplung im gebundenen Zustand, ver-
nachléssigt wird. Dann folgt

rel _ _ _E=-E _ . "
Eq = =5, <0 wd w : % 8%, (3.19)

Die ausstehende Zeitintegration in (3.12) (L(w) und R(w) sind
Fourierintegrale) erledigt sich sofort, wenn man annimmt, daB
die Kopplung primiér mit einer bestimmten lokalisierten Mode q,
erfolgt, bzw. phénomenologisch durch eine effektive Phononener-
gie beschreibbar ist (Ein-Moden- oder Einstein-Modell). Dann
ergibt sich

Rt“',(w) = ZQC M (W) ; Lng(w) = M, (w) (3.20)
il +1, +2 _
_ S Jlsn
M, (@) = 21ve 3(21‘“)%;[%1] 2 Iy (25T & (10, -w)
i (3.21)

(I¢ - modifizierte Besselfunktion der Ordnung ¢). Man kann
leicht zeigen, daB sich die Summe iiber n in (3.20) in geschlos=-
sener Form susfiihren 188t /67/, wenn men die explizite Gestalt
der fiinf Fektoren uhlbeachtet:

rel]2 -1 = = w2
oKy = [5 } ST = 2SN(N+1) ol, = SN
§
o, = [1%2e7eK ol , = S(F+1)?
_1 [ ] (F+1) .

und die Rekursionsformeln fiir modifizierte Besselfunktionen an-
wendet /50/. Dann erh#dlt man flir den thermisch induzierten Uber-

gang ely2 1/2

< & (1- er91)hwo + B’ - E] : (3.23)
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Da bei Emission 1 immer negativ ist, kann der PFaktor g™V [ +EF0L7
unter Ausnutzung der Energieerhaltung auch in der Form
s~1(g’ - E)E/(h%)2 geschrieben werden, so daB die Relation

S _ prye

RYC, (@) = s,c%“&'f?)_ 12 o (w) (3424)
gilt. Dieger Faktor ist gerade das Quadrat des sog. " crossing
point " |Q0|2, de h. des Sehnittpunkts der adiabatischen Poten-
tialparabeln in einem Konfigurationskoordinaten-Diagramm. (Auf-
grund des kontinuierlichen Energiespektrums gibt es hier unend-
lich viele solcher Paresbeln.) Die exakte Beziehung (3.24) ist
bereits 1977 von Henry und Lang /68/ durch néherungsweise Inte-
gration erhalten worden. Nach (3.23) und (3.19) verschwindet
die Wahrscheinlichkeit flir thermisch induzierte Uberginge offen-
bar, wenn 1= =S wird, d. h. wenn der Schnittpunkt mit dem Mini-
mum der oberen Parabel zusammenfdllt (Fall starker Kopplung beim
Zwel-Niveau-Problem). Dieses Verschwinden ist Ausdruck der Giil-
tigkeitsgrenzen der Theorie /69/, konkret des Zusammenbruchs der
harmonischen Ngherung fiir Auslenkungen Q RSQC. Storstellen, die
(fiir P = 0) durch |1(®~ S gekennzeichnet sind (z. B. " extrinsic
gself-trapped " /70/) und sehr effektiv als Zentren strahlungs-—
loser Rekombination fungieren, scheinen daher gerade von der An-
wendung der Theorie ausgeschlossen zu gsein /69/.

PFir tiefe Niveaus in breitliickigen Halbleitern stellt der Sum=-
mend mit 1 ~ =S in (3.23) keine Einschriénkung dar, de er Uber-
génge in Zusgstédnde mit extrem kleiner Tunnelwahrscheinlichkeit
beschreibt, deren Vernachl#ssigung iiberhaupt die Grundlage fiir
die Ausdehnung der Standard-Multiphonontheorie auf den hier un-
tersuchten Fall eines starken elektrischen Feldes ist. Da

|E - E’|S>hu% gelten muB, kann wieder HO <« E% als quantitative
Bedingung geltend gemacht werden. Die Multiphonon-Theorie ist
demnach gensu dann anwendbar, wenn der FeldeinfluBl auf die Stor-
stelle nidherungsweise vernachliéssigt werden kann. (Uber weitere
mit der Multiphonon-Theorie verbundene Einschrénkungen sh. z. B.
/Ty 69, T1/)

Bei der Ableitung von (3.12) sind alle Effekte der Elektron-
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Phonon-Kopplung auf das Energiespektrum der Phononen vernach-
ldsgigt worden, insbesondere héngt also die Frequenz der effek-
tiven Mode q, nicht von der Besetzung des tiefen Niveaus ab.
Eine etwaige Frequenziénderung dieser Mode hédtte betr&chtlichen
EinfluB suf die thermische Ubergengswahrscheinlichkeit, was

man qualitativ bereits anhand des Konfigurationskoordinaten-
Diagramms erkennt. Analytische und numerische Rechnungen von
Gutsche /74/ haben gezeigt, daB der Frequenzeffekt u. U. eine
inderung der Raten um GrdBenordnungen bewirken kann.

Unter den hier gemachten Voraussetzungen kann der Ausdruck fiir
die thermische Emissionsrgte auf eine geschlossene Form gebracht
werden. Benutzt men in (3.12) die Beziehungen (2.18) und (3.9),
so wird mit (2.19) und (2.39) fiir die akzeptorartige Storstelle

- E)% .\ vot E=E’
f f {rF s(hw)? p} mER »
(3.25)

(rp= (eP)?|z |%; Ty = lgqol2 837(3,)1 % )

wobei fiir die elektronische Ubergangsrate Formel (2.40b) und
fiir die Linienformfunktion der Ausdruck (3.20) einzusetzen ist.
Im Falle der vom Leitungsband herriihrenden Storstelle ist es
nicht mdglich, die elektronische Ubergangsrate als gemeinsamen
Faktor aus beiden Ubergangswahrscheinlichkeiten herauszuziehen.
In Anlage 2 wird gezeigt, daB in diesem Fall in Formel (3.25)
folgende Ersetzungen durchzufiihren sind:
[s e ]

2 (E)
|21 2 D(E,E*) — ¥ j“ 41%:(:'_‘&) (58 )3/2}{1; A1” (%)
[ﬁs ]t T fe ~E7h6_
(3.26)
2 (E) § (E")
1BV (3, )| °p(8,B") —> VS gt Se . (3.27)

2.2
h qoa + TR’ - ?Jz
e

Die im feldinduzierten Term (3.26) auftretende Band"zustands-
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dichte" ist shnlich der in der Elektrooptik von Tharmalingem
fiir dipolverbotene Uberginge berechneten /72/. Zusidtzlich geht
der Energienenner mit der vierten Potenz ein. Da Elu,-E% g

é/» ist und Energien E'mit E* & -h@c die wesentlichen Bei=
trdge liefern, wird die feldinduzierte Rate um gr@fSenordnungs-
méBig (EQ/E6 )%~ 10° vermindert. Beim thermisch induzierten
Ubergang tritt wegen des Operators exp(igX) ein zus#dtzlicher
Summand im Nenner auf, der fiir mittlere Phononen-Wellenzahlvek-
toren etwa 10 E_ ergibt, also ebenfalls zu einer Reduzierung
der Rate um etwa 10° fiihrt.

Uberginge aus einer leitungsband-korrelierten Stdrstelle ins
Leitungsband sind demmnach weit weniger wahrscheinlich, als sol-
che aus einer wvom Valenzband abgespaltenen Storstelle. PFiir alle
tiefen Niveaus, zu deren Aufbau sowohl Leitungs- als auch Va=
lenzbidnder beitragen, ist demnach Gleichung (3.25) vorzuziehen.
Diese vereinfacht sich weiter, wenn man den Feldeinflufl suf den
Defektzustand vernachléssigt. Dann liefert D(E,E”) eine weitere
d -Funktion von ©.(E), und beide Integrationen in (3.25) kbunen
ausgefiihrt werden. Wegen der bereits erwihnten Vernachléssigung
der Kopplung der Endzusténde an das Gitter sind dann auch die
Elektron-Phonon-Kopplungsparameter nicht lénger feldabhingig.
Mit (2.40b), (2.48) und (A8) erhélt man im isotropen Biéndermo-
dell

e (T,F) = T *5(21‘”)2 ,[N”] Iltszﬁ(ﬁmnx (3.28)

h 150
(1 + )2 9. (-Bp - @)
x{rF+ }Eﬁ? -...c(E +1‘:‘1w)]2

mit der vom Franz-Keldysh-Effekt /73/ bekennten feldmodifizier-
ten Bandzustendsdichte

yc(a’) = ‘J—c-?\hie [Ai'a( m—) +(&./ﬁe) Ai‘?(—ﬁ—'e— ] . (3.29)

In (3.28) bezeichnet By = B, - B + Shw, die effektive Traptie-
fe, gemegsen von der Leltungsbandkante.
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Der Endausdruck (3.28) fiir die strahlungslose Emissionsrate be-
gchreibt in einheitlicher Weise zwel Prozesse: phonon-assistier-
tes Tunneln und feldunterstiitzte thermische Emission. In /11/
ist der erste ProzeB im Rahmen der WKB-N#herung diskutiert wor-
den, doch gersde der zweite Kanal erweist sich als weitaus ef=-
fektiver (sh. nichster Abschnitt). Abb. 9 veranschaulicht das
Geschehen anhand eines Konfigurationskoordinaten-Diagramms. Die
exponentiell abklingende Zustandsdichte im Gap ist durch die
abnehmende Linienstirke gekennzeichnet; gleichzeitig ist die
kombinierte Zustandsdichte aufgetragen.

Ex =

R

—
¢(E)

Abb.9

Konfigurationskoordinaten-Diagramm bei Anwesenheit eines
elektrischen Feldes (links)
Die Potentialparabeln liegen unendlich dicht.

Schematische Derstellung der Zustandsdichte (rechts)

Dag exponentielle Abklinggn der Zustandsdichte im Gap ist
links durch die abnehmende Linienstérke der Parabeln ge~-
kennzeichnet.
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33+ Digskussion des Ergebnisses

343¢1. Spezialfidlle: Multiphonon-Ladungstrégeremission und
reines Tunneln

Fiir verschwindendes elektrisches Feld geht (3.28) in die Mul=-
tiphonon-Elektronen-Emissionsrate iiber. Dazu hat man

9(&)
1im = . O
Fl- he NS d J B (3.30)

zu beachten /51/ und erhilt

E' 1/2
e, (T) = e e -5(2+1) [N”} I (2s{W(Fe1)) *  (3.31)

kﬂ.__

hcoo

x (1 + §)2_V-Ep = lhe .
[EO ')%;(EB + 1‘&«30)]2

B

In der Literatur ist es oft iiblich, anstelle von (3.31) Hoch-
bzw. Tieftemperatur-Néherungen zu diskutieren, weil dort die
modifizierten Besselfunktionen durch einfachere Funktionen er-
setzbar gind. Im Falle hoher Temperaturen (N > 1) kenn die Li-
nienformfunktion durch eine Gauss-Verteilung approximiert wer-
den

2
L ¥ (w)e h exp{- (hw - Sﬁwo)—— 3 (3.32)
Swok'l' 4SE0J01{T

die im wesentlichen die Einhiillende der Delta-Pesks von Mo(m)
(Gleichung (3.21)) darstellt. Eingesetzt in den allgemeinen
Ausdruck filir die feldfreie Emissionsrate

e (T) - eO dw 9(—EB - ‘hw)'-EB - hw (&J+ 5)2 Lct(w)
n T Tn .0 m 2 “w,
2m [E -3 (E, + hw )]
B /uv B
= (3433)

liefert sie das typische Aktivationsverhalten exp(-Egkt/kT)



48

der thermischen Rate. (Aktivierungsenergie fiir Emisgion ins
Leitungsbendminimum ES, . = (B + She )®/ashe )

Im Tieftemperaturgrenzfall (N <« 1) kinnen in (3.31) die Bessel-
funktionen durch

1 1% P
I = | s 0 ®
o(2) m(z) (p>0) (3.34)

ausgedriickt werden /69/. Das ergibt die einfache Reihe

2 ('"Ir =
e (T) = eg oS ;; (st (1 - 8)" Vlhw - Ep

1 [B] + Lo (lhw, - Ep)]2

E
1>
o ~
(3.35)
(e = ¥2 r «2/(x] hsan?) in (3.31) bis (3.35))

In der Summe iiber 1 (als Konsequenz der kontinuierlichen Vertei-
lung der Endzustdnde) tragen wegen der schnellen Konvergenz nur
gsehr wenige Glieder, bei extrem tiefen Temperaturen nur das ei=-
ne Glied mit dem (betragsmiéBig) kleinsten 1 bei. Dann wird die
Temperaturabhéngigkeit durch den Faktor exp(-Ep/kT) bestimmt,

im Gegensatz zum EinfangprozeB, bei dem N durch (¥+1) suszutau=-
gchen ist und die Einfangrate folglich temperaturunabhéngig wird.

Bei T = O verschwindet die Rate der thermisch induzierten Uber-
génge, und nur der feldinduzierte Beitrag bleibt wirksam. Die~

ser folgt sofort aus (3.28), denn wegen N = 0 wird Il(O) = 510

und die strahlungslose Emissionsrate nimmt die Form

(-By)
(F) = 1 eS._Sec™B (3.36)
n r © [EOB _ Eg EB}Z

5 _ R 3 s g :
an (rp = Vg rF/(roh)). Nach (3.29) ist gc(éEB) .?TEB/EGO),
man darf die asymptotische Darstellung fiir die elektrooptiische
Funktion benutzen (Ep > hec)

Fix) ~ 1 exp{—%‘-xB/‘?}, (x>1) (3.37)
8mx

und erhdlt in guter Niherung
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(ho )3/2 o-4/3(Ey/h0,)3/%

o _nmnm 2
B (%3 '/7.3 EB]

Letzte Formel beschreibt reine Tunneliibergénge zur Energie —EB
im Gap, die fiir tiefe Niveaus extrem unwahrscheinlich sind.
Ergt infolge der Phononen-Assistenz werden die Ladungstrédger
soweit aengeregt, daB der feldinduzierte Ubergang Bedeutung er-
langt. Bei endlichen Temperaturen und Feldern tragen beide Pro-
zesge zur Emissionsrate bei.

en(F) ~ (3.38)

E

3.3.2. Verhdltnis von thermisch zu feldinduzierten Ubergiéngen

Um die wichtige Frage zu entscheiden, welcher Kanal der dominan=-
te ist, bzw. unter welchen Bedingungen {iberhaupt einer der bei-
den Emissionskan#dle dominiert, ist vor allem eine Abschidtzung
der Bloch-Matrixelemente z, und Bgv(ao) notig. Benutzt man den
Summensatz fiir die Oszillatorstirken /21/, so erhdlt man néhe-
rungsweise die Beziehung

h2
~ 1) 9
/w**

die fiir - auf eine Lénge von der GrdBenordnung der Bindungs-
lédnge d des Materials filhrt. Erfiillt die Wellenzahl des effek-
tiven Phonons die Bedingung dlqof << 1 (lengwelliges Phonon),
so ist chv(q )| = 1z | qu ,» weil man z . als die Ablei-
tung von Bgv(q ) nach q,, an der Stelle q , = O auffassen keun.
Fir das Verhaltnis von feldinduzierter zu thermisch induzierter

Rate ergibt sich damit

feld
e 2
£aB__ [ eV hu : (3.40)
e ’
" ‘gQQI qu(E-E )

Die Energiedifferenz E-E” ist fiir Niveaus in der Mitte des Gaps
von der GroBenordnung Eg/2 und wird erst fiir sehr tiefe Tempe~
returen wesentlich kleiner, wie im n#chsten Unterabschnitt deut-
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lich wird. Nimmt man einen mittleren Wert Eg/4 an, so folgt im
Falle polarer Kopplung (lg |2 qg = 2ﬂ'e2hab(1[&w - 1/&5)/33
/76/, & - Gitterabstand) %o

2
g 8hw P2 ) (o - 1/e5)71, (3441)

2
mE
g

Betrachten wir als Beispiel das EL2-Zentrum in GaAs (Franck-
Condon-Energie Shw =~ 0.14 eV /11/), dann wird hier das Ver-
nElnis £ = 104310~ 1472 (F in Vom™1). Erst bei Feldstirken von
107 ch-1 wiirde also der feldinduzierte Beitrag in die GroSen=—
ordnung des thermisch induzierten kommen. Die im Experiment re-
alisierten maximalen Felder liegen jedoch nur bei einigen 105
ch'1, so daB bei polarer Kopplung der thermische Kanal eindeu~
%ig dominiert. Diese Aussage gilt ebenso im Falle der akusti-
schen Deformationspotential-Wechselwirkung (lgq 2/qo = DEH/MuJ
175/, D - Deformationspotentislkonstante, M - flesse der Ele-
mentarzelle), wo sich fiir den Koeffizienten f

2

16 SZEF; 2““3_ (3.42)

% EgD1
ergibt. Desselbe Beispiel (M = 2.42x1072°g, D ~ 7 V) fiirt
hier suf den Zahlenwert f = 1.24x10” 14 §2 (P in Vem 1). wenn
man eine mittlere Wellenzahl qorv'n72a unterstellt. Bei opti=-
scher Deformationspotential-Wechselwirkung erhdlt man mit
D(9P) . 2410% evem™! /77/ denselben Wert fir f.

f =

Pir so tiefe Temperaturen, daB E-E° <« Shu) s de he 1 << S gilt,
ist nach (3.28) (E - E*) /s(Hw )2 ~ s und der Quotient f ist
mit dem Fsktor (Eg/4shui) zZu multiplizieren, der fiir des be=-
trachtete Beispiel etwa 101 ausmacht. Damit ergibt sich fiir das
meximsl mSgliche Verhdltnis max £ ~ 10~1° F2,

Der feldassistierte, thermisch induzierte ProzeB erweist sich
demnach bis zu extrem starken Feldern (106 ch-1) als der domi-
nente Ubergang. Die betrachteten Modelle der Elektron-Phonon-
Kopplung schliefBen natiirlich keine lokalen Moden ein. Ist die
" promoting mode " q, lokaler Natur, sollte jedoch die generelle
Aussage der Dominenz des thermisch induzierten Ubergangs beste-
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hen bleiben.
3.3.3. Diskussion der Peldebhingigkeit der Emissionsrate

Von praktischem Interesse ist die Frage, aus welchem energeti-
gchen Bereich die wesentlichen Beitrdge zur Emissionsrate kom-
men, da nur so der charakteristische Kurvenverlauf en(F) iiber

dem gesamten Feldstédrkeintervall verstanden werden kann. Um das
Wesentliche zu erkennen, wird in Formel (3.25) der FeldeinfluB
auf die Storstelle und der feldinduzierte Beitrag vernachliéssigt;
fiir die Linienformfunktion wird die n#herungsweise giiltige Gauss-
Verteilung (3.32) benutzt. Dann ergibt sich im isotropen Bénder-
modell

, 2
E E ,
e (T F) NOde * OFC expl - (E + E + %)
E'+/“ EQ 4 Ay KT he
(3.43)

Die entscheidenden Beltrége zum Integral werden durch das Pro-
dukt aus elektrooptischér und e-Funktion, d. h. durch das Pro=
dukt aus Tunnelwahrscheinlichkeit und dem wesentlichen Element
der thermischen Wehrsgcheinlichkeit bestimmt. Dagegen ist der er-
gte Fektor unter dem Integral fiir Niveaus in der Mitte des Gaps
nur schwach variabel und kann, w1e im vorlgen Unterabschnitt ge-
tan, beim Maximum von §G(E') LG—B_HH—) aus dem Integral gezogen
werden. In (3.43) ist die GréBe B definiert durch

% - e°\lﬁ'<?(f—”v~)2 [~ (344)
AEC 4kT AR,

und Opo bezeichnet die Franckdcondon-Energie SHaJ. In Abb. 10

bzw. 11 sind §,(E") und LG—B~h7—9 sowie das resultierende Pro=-
dukt fiir die Parameter des ELZ2-Zentrums in GalAs bzw. der gold-
korrelierten Storstelle in Si aufgetragen (sh. Abschnitt 3.7.).
Dabei wurden die im Experiment realigierten maximalen und mini-
malen Feldstdrken beriicksichtigt. Generell verschiebt abnehmen=-
de Feldstirke die Produktverteilung in Richtung Bandkente, wih=-
rend Abnahme von Temperatur und Kopplungsstérke dag Entgegenge=-

c
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Abb.10 (links)

Resultierende Wahr-
scheinlichkeitsvertei-
lung aus Linienforme-
funktion (L) und Band-
zustandsdichte (¢,)

flir mbgliche EL2~-"Pa=-
rametexr: = 0414 eV
Ep = 0.75 8%, m_ = 0,066

mo .
Abb.11 (unten)

Wahrscheinlichkeltsver-
teilung fiir Parameter
des Defektes Si:lAu :

AFG = 0.17 eV, EB = 0,55
ev, mc = 0,32 mo B
Bei kleinen Feldern bzw.
hohen Temperaturen kome
men die wesentlichen
Beiftrtge aus der Ndhe

der Bandkante.

Spc 28
T= 340K 2
Ao Si:Au
L 5
— F=4%10" Vem
v F = 540 Vem™”
L
~Eg 2AFc

5 g

F= 4x10" Yem™
— ] = 200 K
veoee T = 400 K
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getzte bewirkt. Beim EL2-Zentrum ist die Parameterkonstellation
so, daB auch noch im schwichsten Feld (bei hdchster Temperatur!)
die gesamte Verteilung im energetischen Ausliuferbereich der
Bandzustandsdichte liegt, folglich dort die Feldabhiéngigkeit
durch die semiklassische Form der Tunnelwahrscheinlichkeit fiir
die Durchdringung einer Dreiecksbarriere (FPormel (3.37)) bestimmt
wird. Entsprechend ist in einer Darstellung ln e, (7,F) eine ty-
pische Kriimmung f(F) ~ =F~ =1 iber dem gesamten MeBbereich ZU er=
warten. Im Falle der goldkorrelierten Stdrstelle in Si (Feld in
<111> -Richtung) gilt dies vor allem wegen der griBeren effektie
ven Masse (die wie eine Verringerung der Feldstidrke wirkt) nichte
Hier ist fiir kleine Feldstidrken die Verteilung um die Bandkante
herum lokalisiert, und auch bei mittleren Feldstdrken tridgt die-
ser Bereich, in dem keine N&dherung fiir die elekirooptische Funk-
tion gilt, wesentlich zur Emissionsrate bei. Im Grenzfall ver-
schwindender Feldstérke, wenn nur noch der Bereich positiver
Energien eine Rolle spielt, kann mittels (3430) leicht gezeigt
werden, daB das Maximum der Verteilung auf die Stelle

g - _OFC KT (3.45)
(Bg + Apa)

rutscht. Demnach ist nur ein sehr enges Energieintervall, dessen
Mitte lediglich einen Bruchteil AFC/GﬁFC - EB) der thermischen
Energie kT iiber der Bandkante liegt, am Zustandekommen des Wertes
fiir die feldfreie Emissionsrate beteiligt.

Die Verschiebung der resultierenden Wahrscheinlichkeitsvertei=-
lung im Gap in Abhéngigkeit von der elektrischen Feldstérke lie=-
fert die Brkldrung fiir den Kurvenverlauf von 1ln e (F) iiber F.
Dieser ist fiir das Beispiel Si:Au in Abb. 12a von 104 bis 106 Vem™
fiir verschiedene Temperaturen aufgetragen. Bei kleinen Feldstér-
xen (F < 10° Vem™') laufen die Kurven flach in die feldfreien
Grenzwerte ein, die Peldabhingigkeit wird durch die Zustandsdich-
teédnderung oberhalb der Bandkante bestimmt. Allerdings werden in
diesem PFeldstédrkebereich Koinzidenzeffekte als Folge des unre-
alistischen Einmoden-Modells wesentlich. Konstanz wvon en(F,To)
fiir F >0 bedexrf der Beriicksichtigung der Phonondispersion,

sonst ist sowohl ein erneutes Ansteigen als auch ein starkes
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Abknicken der Kurven mdglich (sh. Abschnitt 3.7.)

Zwischen F = 1x10° und F = 7%10° Vem™' beobachtet man einen Uber=-
gangsbereich, der durch die Wanderung des resultierenden Wahre
gcheinlichkeitspeaks von der Bandkante zum exponentiellen Aug=
lduferbereich entsteht und durch einen schnell wachsenden Ane-
stieg gekennzeichnet ist. Dem schliefit sich der Bereich mit

In e~ =F"" en, d. h. eb etwa 7x10° Vem™' kommen alle wesentli-
chen Beitrége aus dem Auslguferbereich.

Parameterénderungen, die effektiv wie eine Erhdhung der Feld=-
stédrke wirken, kOnnen demnach den Anstieg der Kurven sowohl ver=-
gréfern als auch vermindern, in Abhéngigkeit vom wirksamen Ener-
giebereich.

Auff#llig ist, daB die Kurven zu verschiedenen Temperaturen bei
hohen Feldstidrken eng zusammenlaufen. Auch dies wird anhand Abb.
10 bzw. 11 und Gleichung (3.33) sofort klar. Die Temperaturab-
héngigkeit im Integranden von (3.33) wird durch die Gauss-Ver-
teilung, d. h. durch einen Faktor exp(-tngT) bestimmt. Bei ge=
gebener Temperaturdifferenz (T1 >-T2) wird das Verh#dltnis der
beiden Integranden mit den Temperaturen T1 und T2 gleich
exp[ﬁ£2(1/T2 - 1/T1)]. Es ist um so kleiner, je kleiner die in
o< enthaltene Energiedifferenz, d.h. je tiefer die entscheiden=
den Beitridge von E° im Gap liegen, folglich je grifSer die elek-
trische Feldstérke ist.

3ed4e Anigotropieeffekte der Emissionsrate infolge Bandanisotropie

Besonders im Hinblick auf Silizium ist die Frage von Bedeutung,
wie sich indirektes Gap und anisotrope Bandstruktur auf die elek=
tronische Ubergangsrate auswirken und welche Modifikation die
strahlungslose Emigsionsrate in diesem Fall erfdhrt. Zu vermuten
ist, daB bei langgestreckten Energie-Ellipsoiden die Emissiong=-
rate stark von der Richtung des angelegten Feldes abhéngt.

An die Stelle der Bandfunktion (A1) tritt, wenn ¥ den Winkel
zwischen elektrischem Peldvektor und der Rotationsachse des
Energie~Ellipsoids und Eo die Lage des betrachteten Talminimums
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bezeichnet, die normierte Losung der Gleichung (2.33Db)

c
¢E'k x, (F) = ;iéil' exp|ixk,. + iy(k,, - k_, ) = 1izBk, ,|x
Lq%Lo onhe, SFP|1FEL4 Yo = Xou B Lz]
., B® - E = eFz
= Ai( Yo (3.46)
Debei ist 9,, ~m,','1 und
_ h 12 ) } 1 2 2
EC = =1 + _2 _o.:. = —— gin“?+ cos %
- My, > m, m me g my g J
(3-473)
. m (m1 - mt)sinm}cosm¢ (3.47D)
P mt ml

(1111,JG - longitudinale und transversale effektive Masse). Be=-
schrénkt man sich wieder auf einen skzeptorartiigen Defekt, so
nimmt mit der Niherung my, m; & . (starke Lokalisetion) die
elektronische Ubergangsrate die Form

v () ¢ (E")
o ?t S)O 2 (3.48)
[E’m* + E]
g
an. Die Anderungen, verglichen mit dem isotropen Fall, bestehen

in der Ersetzung m,—>m, im Nenner und in der Modifikation der
Bandzustandsdichte (3.29), die jetzt die Gestalt

0, (E") =£82%£§&Jh—e., Fl-£5) (3.49)

D(E,E") =

hat. Da die Abhéngigkeit wvon Eo nur in der Kombination kL2 - kOL
eingeht, f&llt sie wegen der Annahme unendlich ausgedehnter pa-
rabolischer Bénder und der abschlieBenden k, ~Integration heraus.
Die Ableitung von (3.48) ist in Anlage 3 skizziert.

Der wesentliche Effekt einer anisotropen Bandstruktur ist dem=-
nach das Auftreten der Masse in Feldrichtung, die sich als Funk-
tion des Winkels 17 drastisch #ndern und damit zu einer starken
Variation der Tunnelwahrscheinlichkeit Anlall geben kann. Die
Formel (3.25) filir die Emissionsrate mit dem Ausdruck (3.48) gilt
jedoch nur fiir Uberginge in ein bestimmtes Tal; um die totale
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Rate zu erhalten, hat man iliber alle T&dler zu summieren. Aller-
dings werden die Beitriége der THler mit der kleinsten wirksae
men effektiven lMasgse die der ilibrigen T&ler in der Regel um Gro-
Benordnungen iibertreffen.

108

A= 00686V
EB = (055eV ]
= P w
2
&
w 0°
|,_
<
o
=z "10?
Q
wv)
v
Z 10’ Abbe13
Anisotropie der Emissiong=-
10° rate des goldkorrelierten
Akzeptorniveaus in Si
107 yf' | Paremeter: m, = 0.19 m
0 0 2 4 6 my = 0.92 m,
ELECTRIC FIELD [10°vem™) Myqq = 00258 m

Abb. 13 zeigt die zu erwartende Anisotropie der Emissionsrate
am Beispiel des goldkorrelierten Akzeptorniveaus in Silizium.
Die transversale (<100>), longitudinale und die Masse in <111>=-
Richtung, d¢ he m_ =019 m , m, = 092 m_und m = 0.258 m

t o’ 71 0 111 " 5 -1 ©
gind benutzt worden. Im Feldstérkebereich einiger 10 Vem ' er-
geben sich starke Anderungen des Kurvenverlasufs, die natiirlich
fiir tiefe Temperaturen am ausgeprigtesten sind.

Der Anisotropieeffekt wird wiederum anhand von Abb. 11a ver=
sténdlich: Um so gréfer die Masse, d. h. um so kleiner die elek=
trooptische Energie, je weiter riickt die resultierende Gesamt-
wahrgcheinlichkeitaverteilung bel gegebener Feldstédrke zur Band-
kente,und um so flacher wird folglich der Kurvenverlauf.
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3¢5 Emigsionsrate bei Ankopplung an mehr als eine Phononmode

Die in Abschnitt 3.2. benutzte Einschrinkung, daB die Gittere
kopplung nur mit einer effektiven lode éo erfolgt, ist in enger
Korrelation zum Experiment zu sehen, stellt jedoch keine not-
wendige Beschrinkung fiir die Theorie dar. Von praktischem Inte-—
reggse ist besonders der Fall von zwei deutlich dominierenden
Moden /47/. Die strahlungslose Emissionsrate kenn jedoch auch
Piir den allgemeinen Fall von n Moden in geschlossener Form an-
gegeben werden. In Anlage 4 sind die wichtigsten Schritte der
Rechnung fiir den Fall n = 2 dargestellt; die Verallgemeinerung
fiir beliebiges n liegt auf der Hand. (Die Rechnung fiir den allg.
Fall ist von D. Suisky explizit durchgefiihrt worden.)

Anstelle von (3.23) erhdlt man bei Ankopplung en zwei Moden
b §
EE 1
2 A (tc)f (te) Ry (w) = 2rh 2 |f1(§l(1+ 3—1) +
a,9%1,2 11!12 =—cD

i} il l /2
exp{;s (2H +1) =S (2E +1i} %

1
3 fQJ*;(1+ 52

T, +1]%2/2
XXTZﬁ—‘} 111(23{431(N1 +1)) Ila(zszdﬁa(ﬂz +1)) x

2
ch[E'- E + (s1 + 11)hw1 + (8, + 12)1&“’2} " (3.50)

Die Mitnshme jeder weiteren Mode ergibt drei neue Parameter fr’
Sps haé, so daB men allgemein 3n +1 AnpafSparsmeter zur Verfigung
hat. Aus Formel (3.50) geht eindeutig hervor, wie sich der Aus-
druck bei beliebiger Modenzahl modifiziert, so daB dieser nicht
explizit angegeben werden muB. Benotigt werden dann allerdings
neben den Dispersionsgesetzen auch Modelle fiir die Disper-
sionsgesetze der diagonalen (Sq und nichtdiagonalen (fq) Kopp=-
lung unter EinschluB lokaler Moden.

Praktisch realigierbar (mit vertretbarem numerischen Aufwand)
ist der Fall n = 2. Haben die beiden Moden unterschiedliche Sym=~
metrie, so daB z. B. 601 die Frequenz der promoting mode und
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W, die der accepting mode ist, folglich fz(tc) = Ound S, =0
in (3.50) gesetzt werden derf, ergibt sich ein wesentlicher Un-
terschied zum Einmoden-Modell. Dann liefert nédmlich der Grenz=-
bergeng S, 0 in (3.50) fiir den thermisch induzierten Anteil
der Emissionsrate den Ausdruck

2 = 1/2
=V = N, +1
e (1,7) = Yor e S, (2N, +1>¢2§l[ £ } I, (28 )\Ty(F, +1))x
1

e %

$o(-Ep = 1he, -hw,)

| (hw, - By - 1Hw,)
{} Se Yo & (ﬁ1 +1) = "
[Fotha, - By - 1) 42 o]” [t -By-1hus, 0,453

(3.51)

Dieser unterscheidet sich von (3.28) durch das Fehlen des Fak-
tors (1 + S)2/S unter der Summe. Stattdessen verursscht die pro-
moting mode Einphonon-Prozesse: Die Bindungsenergie ist um die
Energie des absorbierten Phonons abgesenkt bzw. um die Energie
des emittierten Phonons vergrdBert. Bei echter elektronischer
Anregung ist letzter ProzeB iiberhaupt erst durch das Vorhanden-
gein von mehr als einer Mode denkbar: Die Energieerhaltung wird
durch einere grofBere Zahl von Schwingungsquanten der accepting
mode realigiert. In der Regel (auBer bei sehr tiefen Temperatu-
ren bzw. sehr kleinem uﬁ) wird der erste Beitrag dominieren.

Als Resultat ergibt sich ein stark ge@nderter Kurvenverlauf der
feldabhiingigen Emissionsrate. Sowohl die Anstiege als auch der
gegengeitige Abstand der Kurven zu verschiedenen Temperaturen
unterscheiden sich betr#dchtlich vom Ergebnis des Einmoden-~Modells.

Der numerische Vergleich von (3.28) und (3.51) ist in Abb. 14
graphisch dargestellt. Als Beigpiel sind mdgliche Parameter des
EL2-Zentrums (GaAs) verwendet worden.

3.6« Beriicksichtigung der Temperaturabhéngigkeit der Bindungs-
energie

Die fiir das DLTS-Experiment generell bendtigte Annahme, daB die
thermisch angeregten Ubergiénge mit keiner zu groBen Abweichung
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3 Ly 2 3
Feldstirke [10° Vom™ ] Feldstiirke [10° Von™]

Abb. 14a

Vergleich der Emissionsrate im
Ein- und Zweimoden-Modell fiir
die Parameter EB = 0.82 eV, m,
= 00066 moc

ansgezogene Kurve: Eine Mode
w, = 0.033eV, S = 3.6

gestrichelte Kurve: Zwei lModen
Q),I = 0.033 ev, 31 = 306

hub = 0.048 eV, S, = 2.5

Abb. 14Db

Vergleich der Emissionsrate im
Einmoden-Modell und im Zweimo=-
den-Modell mit promoting und

accepting mode fiir die Parsme-
ter EB = 0.75 eV, m, = 0.06611:.0

ausgezogene Kurve: Eine Mode
wo = 0,02 eV, S = 5

gestrichelte Kurve:
haﬁ = 0.033 eV, 5, = 0 (prom.)

Tk o = 1
1°°2
Die Anpassung erfolgte in beiden Modellen an ein und denselben Punkt.

vom thermodynamischen Gleichgewicht verbunden sind, gestattet die
Verwendung der Relation der detaillierten Balance

(3.52)

e =
n

e, N, exp{?n(so/g1) - EB/kT} ’
die sus der Ratengleichung (3.1) hervorgeht, wenn man sich auf
nichtentartete Halbleiter beschrénkt. g, und g4 gind die Entar-
tungsgrede des Energieniveaus filr die unbesetzte bzw. besetzte
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Storstelle, Nc jist die effektive Leitungsbandzustandsdichte
(EG = 0). Die Bindungsenergie kann durch Auftragen von log e,
{iber 1/T bestimmt werden, falls die Temperaturabhingigkeit des
Einfangkoeffizienten cn(T) und der effektiven Zustendsdichte be-
kannt sind. Erfolgt die Auswertung im Limes T oo, erscheint es
gerechtfertigt, fiir L. (1) des Hochtemperatur-Aktivationsverhalten
zu benutzen, d. h. o, (T)fv T exp(-E® 1:/}L«r:'lf) (Eakt - Einfang-Akti-
vierungsenergie). Stellt men noch N, ~ p3/2 49 Rechnung, wird
en(T) Tzexp(-E /kT), d. h. die aus dem Arrheniusplot extra-
polierte Tiefe des Storstellenniveaua ist gerade die Aktivierungs=
energie des Emissionsprozesses, die nur bel vernachléssigbarem
Egkt mit der Traptiefe EB identigeh igt. Wie jedoch z. Be. aus
Formel (3.33) und der Diskussion in Absehnitt 3.3.3. hervorgeht,
ist im Falle von Term-Band-Prozessen ein Aktivationsgesetz der
Form (3.52) aus der dargestellten mikroskopischen Theorie analy-
tiseh nicht ableitbar, vielmehr folgt aus (3.33) und Gleichung
(3.45) eine abgeschitzte effektive Aktivationsenergie des Emig-

sionsprozesses
e . kT 2
Eakt ) [EB + AFC(1 +m)] /4AFC s (3.53)

die wegen der im Energie~Nullpunkt verschwindenden Bandzustands-
dichte groBer ausfidllt als bei einem Intrazentren-Ubergang.

Ein zweiter Aspekt, den die phénomenologische Shockley-~Hall-Read-
Statistik bei Verwendung von Fermi-Direc-Verteilungsfinktionen
nicht liefert, ist die Temperaturabhéngigkeit der Traptiefe EB .
Bei einer konsequent thermodynamischen Betrachtung ergibt sich
enstelle von (3.52) /79,80,81/
AG AS AH

e, = ance"'_E%' = anEeln(go/g1)e_§npe"E% . (3.54)
aGn und.AHn gind die frei Enthalpie und die Enthalpie beim La-
dungstragerﬁbergang,‘Asnp ist der vibronische Beitrag der dabel
auftretenden Entropiednderung. Der Anstieg in der Arrhenius-Dar-
stellung wird demnach (nach TZ-Korrektur) durch die Surmme sus Ein-
fang-Aktivierungsenergie und Enthalpie Aﬂh bestimmt, die gem&B

AH = AG + a8,,T + kT 1n(g,/g,) temperaturabhingig ist. Der Ver-
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gleich wvon (3.52) und (3.54) zeigt, daB Eg = 4G, + kT 1n(go/g1)

= AHﬁ -ASnPT gilt. Das Resultat optischer Messungen ist AGn
(Null-Phonon~-Linie); miBt man bei verschiedenen Temperaturen, kann
EB und go/g1 pestimmt werden /79/. Der phononische Entropiebeitrag
kann durch unabhidngige thermische Messung von Einfangkoeffizient
und Emissionsrate ermittelt werden, denn.ASnp/k ist die Verschie-
bung gegeniiber 1ln cn(T)Nc(T)go/g1 em Punkt T =co.

Der fiir die vorliegende Theorie bendtigte Parameter EB ergibt

gich also aus der im DLTS-Experiment bestimmten Enthalpie.AHﬁ

(die oft als " Aktivierungsenergie " bezeichnet wird) gemisB

EB = AHn - ASnPT. Fiir den im ndchsten Abschnitt diskutierten
goldkorrelierten Akzeptor in Si fand men AHn = 06553 eV und tota-
le Entropiesnderungen AS, = AS, + k In(g,/g,) von (3.0...3.87)k
(250 K)/82/, die jedoch viel grioBer els die Entropie des Silizium=-
Gaps, d. h. die mit der direkten Bildung eines Elektron-Loch~Paa-
res verbundene Entropiesnderung AS,. = 2.Tk sind /81,82/. Auch die
Frage des level-pinnings des Gold-Akzeptor-Niveaus wird in der
Literatur unterschiedlich beantwortet. In der vorliegenden Arbeit
gelang im Rahmen des Einmoden-Modells die beste Anpassung an Emis-
sionsratenmessungen von Irmscher et al. /15/ unter der Annahme,
dafl des Niveau sowohl mit Valenz- als auch mit Leitungsband kor-
reliert ist und eine Temperaturbewegung mit Asnp = (1e3e402.7)k
vollfiihrt.

Physikalisch riihrt der Entropiezuwschs des Gitters beim Fmissiong-
prozel von einer Verbreiterung des Phononenspektrums her (mode=-
gsoftening /81/). Die Abhidngigkeit der Frequenz des effektiven Pho-
nons von der Besetzung des elektronischen Niveaus (Frequenzeffekt)
wird algo im Einmoden-ilodell in einer effektiven Weise durch ei-

nen vibronischen Beitreg zur Entropiednderung erfafBt. Die Aufteilung

der Entropiednderung ASn beim Ladungstrégeriibergang in einen
elektronischen und einen vibronischen Anteil ist problematisch
und i. a. nur im Fslle schwacher Elekitron~Phonon~Kopplung prakti-

kabel /86/.

3.7« Vergleich mit experimentellen Resultaten
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3¢7e1e Bestimmung empirischer Zentren-Parameter durch Anpag-
sung an feldabhingige Emissionsraten

Im Einmoden-Modell enthdlt der Ausdruck fiir die feld- und tem-
peraturabhingige Emissionsrate en(T,F) vier AnpaBparameter, wenn
nur der thermisch induzierte Anteil beriicksichtigt wird: den die
absolute GroBe bestimmenden Vorfaktor eg (ev'zsec'1), die Trap-
tiefe (Bindungsenergie) Eg, die effektive Phononenergie'ﬁub und
den Huang-Rhys-Fektor S. Die mikroskopischen Zentrenparemeter S,
h“b’ EB dienen neben dem integralen Parameter eg und anderen (wie
optischer Streuquerschnitt, Locheremissionsrate, Einfangkoeffi-
zient), zur Cherakterisierung und Klassifikation der Defekte.
Alle vier Parameter ktonnen durch Anpassung der theoretischen Kur-
venschar en(T,F) an MeBpunkte eindeutig bestimmt werden, falls
MeSkurven zu versgchiedenen Temperaturen vorliegen.

Die Anpasssung an einen beliebigen Punkt e, (T,,F, ) liefert ea :
Vom experimentell untersuchten Feldstérke- und Temperaturinter-
vall sowie der Bandmasse héngt es ab, wie sich die Variation der
iibrigen drei Parameter auf den Temperaturabstand und den lokalen
Anstieg der Kurven auswirkt. In /11/ wurde im Zusammenheng mit
der Interpretation der MeBergebnisse am EL2-Zentrum (GaAs) fol-
gende Prozedur vorgeschlagen: Bei gegebener Bindungsenergie wird
die Franck-Condon-Energie Ap, = Shwo variiert, bis der Anstieg
der Kurve fiir eine mittlere Temperatur optimal ist; deann wird fiir
feste Feldstirkewerte S bzw.'ﬁu% bei konstenter Franck-Condon-
Energie veriiert, so dafl die Temperaturabhingigkeit richtig re-
produziert wird. In Abbe. 15 ist am Beispiel von EL2 demonstriert,
wie in der vorliegenden Arbeit vorgegangen wurde (EB wurde mit
angepaft). EB ist in Abb. 15 als temperaturunabhingig vorasusge-
setzt. Man erkennt, daB nur die Variation der Franck-Condon-Ener-
gie die richtige Wiedergabe der Temperaturabhingigkeit bewirkt
(Abb. 158). Mit dem in /11/ angegebenen Wert Ap, = 0.14 €V ist
auch bei Anderung von EB keine Anpassung mdglich (Abb. 15¢). Als
optimaler Wert ergibt sich folglich Ap, = (100 % 2) meV. Andert
man nun die Bindungsenergie (Abb. 15d) durch Optimierung der An-
stiege der einzelnen Kurven, erh#dlt man EB = (0.76 £ 0,01) eV.
SchlieBlich wird aus Abbe. 15b deutlich, daB eine starke Variation
von S und hw bei konstentem Apy = Os1 eV nur geringfiigige inde=-
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Variation der Franck- Condon-

Energie AFC' bei konstanter

Bindungsenergie und Anpassung
der 243-K-Kurve an den Punkt

(306;1.2)

AFC = 138 meV
————— AFC = 118 meV
T — AFU = 100 meV
Abb.15b

Variation der effektiven
Phononenergie hwo bei kon-

stanter Franck-Condon-Energie
und konstenter Bindungsener-
gie

_____ S = 5,0, haa = 0,02 eV
S = 649, hub = 0.0145
——— S = 941, hw = 0.011eV
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rungen im Anstieg der Kurven bewirkt. Dies wird sofort aus For=
mel (3.43) klar, denn in Gauss-Ndherung fiir die thermische Ver=-
teilung gehen S und hwo lediglich als Produkt Ap, ein. Eine be=-
friedigende Anpassung ergibt sich im Bereich S = 5, hﬁ% = 0,02 eV
big S = 10, Bw, = 0.01 eV, wobei der letzte Parametersatz wegen
der etwas besseren Anpassung der Temperaturabhéngigkeit vorzuzie-
hen ist.

Dag Gesagte bezieht sich auf eine konstante Bindungsenergie EB.
Die Zahl der Parameter erhoht sich um jeweils 1, wenn die Tempe-
returabhéngigkeit von Ep beriicksichtigt wird (EB-—a- AH, , Asnp)
und (oder) eine zusidtzliche promoting mode mit verschwindender
diagonaler Kopplung sngenommen wird (600—5401,td2). In beiden
Fdllen konnen sich die Parametersédtze drastisch &ndern.

3¢T+2+ Numerische Auswertung fiir die goldkorrelierte Stdrstelle
und des A-Zentrum in Silizium

Die goldkorrelierte Storstelle in Si gehdrt zu den am intensivsten
untersuchten Defekten. Obwohl die genaue Struktur bis heute nicht
aufgeklért werden konnte, scheint klar, dall Si:Au keine einfache
Substitutionsstorstelle ist, sondern ein komplizierterer Komplex
/82/. Als mBgliche Ionisierungsreaktion des Akzeptorniveaus wurde
Aug Vg — Auy Vgi + e¥ vorgesechlagen /82/ (i - interstitial, V -
Vekanz). Der thermische Einfangquerschnitt, der die Ladungstréger-
Lebensdauer sowohl im stark als auch im schwach dotierten Material
begtimmt, zeigt keine Temperaturabhiéngigkeit /82, 5/, so daB die

- Temperaturabhéngigkeit des Einfangkoeffizienten nur durch die der
mittleren thermischen Geschwindigkeit (~+VT) bestimmt wird /82/.
Morante et al. /83/ haben durch Anpassung der Tieftemperatur-
Ngherung fiir den Einfangkoeffizienten an eigene und Messungen von
Lang et. al. den Hueng-Rhys-Faktor von Si:Au™ zu 2.2 +.. 2.6 be=
stimmt und dabei die von Mott et. al./84/ angegebene effektive
Phononenergie hu% = 0,068 eV benutzt. Die verschiedenen Varianten
der vorliegenden Theorie (temperaturabhingige bzw. -unabhingige
Bindungsenergie, Ein- und Zweimoden-Modell) sind zur Anpassung an
die detaillierten Messungen der feldabhdngigen Emissionsrate des
neutralen goldkorrelierten Akzeptors und des neutralen A-Zentrums
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in Si von Irmscher et al. /15/ benutzt worden. Da das Feld in
<{111>-Richtung snlag, ist m; = 0.258 m, zu verwenden. Der Enthsl-
plewert aH = 0.553 eV /82/ stimmt mit dem auch von den meisten
enderen Autoren angegebenen Wert iliberein und wurde ungeéndert ge-
lassen.

In Abb. 16 ist die Anpassung im Einmoden-Modell (Formel (3.28),
(3.29) mit rp = 0) dargestellt. Mit S = 2.4 und'hu% = 0.068 eV er-
geben sich zu steile Anstiege, die man jedoch mit m, = 0.32 m, be~
richtigen kann (Abb 16a). Jedoch stimmen denn nur die Kurven der
mittleren Temperaturen gut mit dem Experiment iiberein-~ die zu groSe
Bandmasse 1&d8t sich kaum motivieren. Besser ist die Aufgabe des

von Morante et al. vorgeschlagenen S-Parameters; schon eine Erho-
hung auf S = 2.8 ermdoglicht die Verwendung der korrekten Bandmasse
(gestrichelte Kurve in Abb. 16a). Dariiber hinaus wird der Verlauf
der Kurven im Bereich hoher Feldstérken gut reproduziert, der Ab-
stand der Nullfeld-Werte bleibt unbefriedigend. Dies kann auch
nicht mit Koinzidenzeffekten erkléri werden, die ab etwa F< 1.5x
105 ch-1 einsetzen. Einen #hnlichen Effekt wie die Erhthung des
Huang-Rhys~Faktors hat die Einfiilhrung einer temperaturabhingigen
Bindungsenergie. Allein eine solche ist in der Lage, den Abstand
der Nullfeld-Werte bei gleichzeitiger Bewahrung einer optimalen
Anpassung bei hoheren Feldstirken in Ubereinstimmung mit dem Expe-~
riment zu bringen. Abb. 16b zeigt die Kurvenscharen fiir die Extrem-
werte der Entropieénderung Asnp = 0 und ASnp = ASGv = 2.Tk. Ni%

S = 2.4, de he Ay = 163 meV kann eine gute Anpessung (im Einmo-
den-Modell) mit AS . = (1e3 eee 27T)k erreicht werden. In Abb. 16e
sind bei konstantem Ap, = 163 meV S und hn% leieht variiert wor-
den, wobei AS _ = Asqvfa verwendet wurde. Dabei wird deutlich, wie
ab etwa 1.5%x107 Vem™ ' Koinzidenzeffekte auftreten, die sogar zu
einem erneuten Ansteigen derKurven fiihren konnen. Der restliche
Kurvenverlauf bleibt ungesdndert. Diese Effekte bewirken auch, daB
bei der Wahl 8 = 2.31, ﬁuh = 00,0705 eV und ASnp = 2eTk eine vollige
Ubereinstimmung der Niedrigfeld-Werte mit den experimentellen Punk-
ten hergestellt werden kann (nicht dargestellt)- dann ergeben sich
jedoch etwas stirkere Abweichungen bei htheren Feldstérken. Als
Kriterium sollte demmach ein guter Fit im Bereich hoherer Feld-
stérken angesehen werden, so daB nach Abb. 16¢ die Annahme einer

Entropiednderung Asnp von etwa der halben Gapentropie die MeBwerte
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Abb.16

Vergleich von Theorie und Experi-
ment /15/ fiir die goldkorrelierte
Storstelle in Si.

a)

b)

ausgezogene Kurven:
By = 0.553 eV, S = 2.4, hy,

00068 eV, (Am = 163 mEV), l-n'll'_'
0.32 m,

gestrichelte Kurven:
S = 2.8, (4zy = 190 meV), my =

0.26 m,

Paremeter wie in 16a (ausgezogen)
ausgezogene Kurven: Ep = 0.553 eV

gestrichelte Kurven:
EB = (0.553 = Tx2,7k) eV

EB = (0,553 - Tx1,35k)eV, m, =
O, 26 mo

Auftreten von Koinzidenzeffekten
im Bereich kleiner Feldstirken

AFC = 163 meV
ausgezogen: S = 2.31, hw =0.0705eV

gestrichelt: S= 2.45, ﬁug =0.0666eV
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am besten reproduziert.

Ein stark verdndertes Bild ergibt sich im Zweimoden-Modell (For-
mel (3.51)). Besonders der Wegfall des Faktors (S + 1)2/S in (3.28)
hat eine starke Ansteilung der Kurven zur Folge. Will man nicht
zum Notbehelf einer unrealistisch erhhten Bandmasse (m,~0.4 m;)
greifen, wie in /85/ getan, bleibt nur eine drastische VergriSe-
rung der Franck-Condon-Energie, wodurch man den Abstend und die
Anstiege der Kurven bei htheren Feldstérken in sehr gute Uberein-
stimmung mit dem Experiment bringen kann. Eine optimale Anpassung
im Gebiet niedrigerer Feldstédrken wird jedoch wieder nur mit einer
angenommenen Entropieénderung von.ASnp > 135k erzielt. Die Fre-
quenz der promoting mode W, wirkt sich so aus, daB eine Erhdhung
der Phononenergie“hm1 zu flacheren Anstiegen fiilhrt. In Abb. 17,

wo optimale Anpassungen im Ein- und Zweimoden-Modell gegeniiberge-
stellt sind, wurde'haﬁ = 0,07 eV benutzt- ein kleineres‘ﬁuﬁ wiirde
noch griBere Franck-Condon-Energien bedingen als den in Abb. 17D
verwendeten Wert Az, = 258 meV (S = 3.8, hub Q‘ﬁu% =0,068 eV).

Vergleicht man die Abbildungen 17a und 17b, so spricht besonders
der qualitative Verlauf der einzelnen Kurven im Gebiet hSherer
Felder fiir die Annshme, daB bei der Elektronenemission aus dem De-
fekt Si:Au” der {Ubergang durch eine promoting mode‘ﬁaﬁ mit S,~ 0
induziert wird und folglich eine Franek-~Condon-Energie von

AFc;a 250 meV wahrscheinlich ist. Solch grofe AFC-WErte wiirden
auch eine Erkldrung fiir die gefundene Temperaturunabhingigkeit des
Einfangquerschnitts bei mittleren Temperaturen liefern (die mit
Bpg = 160 meV schwer versténdlich ist), denn Ap, = 258 meV hat ei-
ne Aktivierungsenergie (fiir den Einfang) von nur 84 meV zur Folge,
d. h. auf dem groben Energieraster von hw = 0.07 eV ist nur et-
wa ein Phonon nétig, um den Ubergeng thermisch zu aktivieren. Die-
ser Energiebetrag kann aber bereits durch die promoting mode be-
reitgestellt werden. Da die beste Anpassung unter der Annahme ei-
ner vibronischen Entropieénderung im Bereich von 1/2‘Ach biSJAch
gelang, kann geschluBfolgert werden, daB das goldkorrelierte Ak-
zeptorniveau ein ausgeprégtes pinning ans Valenzband zeigt. Dies
trifft sich mit Messungen von Brotherton und Bicknell (sh. /82/),
die g, /g, = 4 fanden, was mit dem von Lang et. al. /82/ angegebe-

nen Wert fiir (go/g1)exp(ASnp/k) = 48 auf Asnp = 2.5 fiihrt!
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Abb. 17

Emisgionsrate des goldkorrelier-
ten Akzeptorniveaus

Vergleich von Einmoden- (a) und
Zweimoden-Modell (b)

a) m = 0026 mo, S = 2.4’ ﬁ(ﬂo =

0.068 eV, Ep = (0.553=Tx1,54k)
eV

b)m =0.26m, S = 3.8, h“ﬁcc =
0.068 eV, ﬁuﬁrom = 0,07 eV
Eg = (0,553 = 2.7k~T) &V

Abb.18

Emissionsrate der goldkorrelier-
ten Storstelle in Si in Abhén-
gigkeit von der inversen Tempe-
ratur (Arrheniusplot)
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In Abb. 18 ist der Arrheniusplot nach (3.28) fiir das Niveau auf-
getragen. Die mit wachsender Feldstérke zunehmende Nichtlineari-
tédt der sog. Signaturen reflektiert den kleiner werdenden Abstand
der Kurven zu verschiedenen Temperaturen, d. h. das immer stédrke-
re Abweichen von einem einfachen Aktivationsgesetz, was dem Expe-
rimentator Indiz fiir eine Feldabhiéngigkeit der Emissionsrate ist.

Neben dem besetzten und unbegetzten Akzeptor-Zustand manifestiert
sich die goldkorrelierte Storstelle auch in einem Donatorzustand
der Energie Ej = Eg - 035 eV /82/. Auch fiir diesen Zustand liegt
eine Messung der feldabhéngigen Emissionsrate vor /87/. Die Theo-
rie fiir neutrale Zentren kann u. U. auf geladene Defekte angewandt
werden, falls R,<< }h6, gilt, da sich unter dieser Bedingung der
Coulombeffekt gegeniiber dem Feldeffekt nicht bemerkbar macht. So
spielt es z. B. fiir EL2 in GeAs im erfaBten Feldstidrkebereich /11/
keine Rolle, welcher Ladungszustand vorliegt, demn R, = 0.006eV
und hO,~ 0.1 eV erfiillen die angegebene Relation (sh. Kap. 5).

Die in Abb. 19 dargestellten MeBpunkte /87/ erfassen einen Feld-
stirkebereich von 2x10% bis 1.6x10° Vem™!, d. h. %6, veriiert zwi-
schen 8 meV und 33 meV (wenn m, = 0.26 m  engenonmen wird). Da
R,~ 30 meV, ist he, ~ R, und die Modifikation der elektronischen
Zugtandsdichte durch das Coulombpotential wird wesentlich. Die An-
passung im neutralen Einmoden-Modell (unter der Annahme m, = 0.26m
und T = 200 K) ist mdglich fiir S = 2.4 und hc% = 0.0708 eV. Jedoch
schon eine geringfiigige Anderung der effektiven Phononenergie ver-
tndert vollig den Kurvenverlauf im Bereich F < 1%10° Vom™! (Koin-
zidenzeffekte), wie in Abb. 19 dargestellt. Die bei kleinen Feld-
stdrken fiir die Erkléarung thermischer Experimente unzuléssige Ver-
nachlédgssigung der Phonondispersion hat also vermutlich einen weit-
aus griferen EinflufB auf den Kurvenverlauf als die genaue Form der
Zustandsdichte.

Dag A-Zentrum in Si wird dem VO-Komplex zugeordnet und wirkt als
Akzeptor /5/, folglich ist das neutrale Modell zur Anpassung an
Messungen von Irmscher et al. geeignet. In Abb. 20 ist der Ver-
gleich zwischen Formel (3.28) mit temperaturabhiéngiger Bindungs-
energie und den experimentellen Punkten dargestellt. Mit m, = 0.26%
m, (111> -Richtung) ergibt sich ein befriedigendes Bild fiir die
Parameter S = 12.6, fiw = 17 meV (Ap, = 214 meV) yng
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Ep = (0+15 = 1.5%kT) eV. Die Traptiefe ist in Ubereinstimmung
mit experimentellen Daten. Koinzidenzeffekte treten wegen der
kleinen Phononenergie jetzt erst ab etwa F < 0.5x105 ch'1 auf;
entscheidend ist jedoch die gute Anpassung bei hoheren Feldstér-
ken. Da in der experimentellen Literatur keine zusétzlichen Ine-
formationen iiber das A-Zentrum gefunden wurden, ist auf eine de-
taillierte Analyse der Temperaturabhingigkeit der Bindungsenergie
- sowie der Unterschiede im Ein- und Zweimoden-Modell verzichtet
worden. Entscheidend fiir die Anpassung ist die groBe Franck-Con-
don-Energie AFC & 200 meV, die weilt griBer alg die Bindungsener-
gie ist. Dag A-Zentrum scheint demnach ein typischer Vertreter
der extrem stark koppelnden Defekte zu sein.

Abb.19

Feldabhéngigkeit der Emissionge=
rate des goldkorrelierten Dona-
tors in Si

MeBwerte nach /87/

Anpassung mit m, = 0.26 m_,

0.0708 eV, S = 2.4(ausgezogen)

o s e hwo = 0.0655 eV
2 4 6 8 40 42 % A6 0 —r—r—em by = 0.0685 eV
Feld starke [10%* Vem 1]
LOH eh[S""J
Abb.20
I Feldabhingigkeit der Emis-
440 g%onsrate des A-Zentrums in
i MeBwerte nach /15/
# o Anpassung mit m, = 0.26 m
. z Ep = (0415 = Tx1.33%107%) ev
= L PK A S = 12.6, h“’o = 0,017 eV,
Doy = 214 meV
80 K
2 ta
/[ L.
o
o-.——————
0.5 1 15

Feldstarke [ 10° Vem*]
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3¢Te3. Anwendung auf EL2 und E3 in GaAs sowie GaP:Fe

Unter den natiirlichen Punktdefekten, die in III-V-Verbindungen

im Konzentrationsbereich von 1015- 1016 cm"3 stets vorhanden sind,
spielt das EL2-Zentrum in GaAs eine besondere Rolle. Wiahrend es
frilher dem Sauerstoff zugeschrieben wurde /68/, sind heute vor
allem zwei Modelle innder Diskusgion: der einfache AsG&-antisite—
Defekt /91/ und der As,  V, -Komplex /89/. EFR-Studien /91/ bele=-
gen den Zusammenheng von EL2 mit dem D°/D'-Donatorzustend des Ay~
antisite-Niveaus bei E_ + 0.75 eV. Ein zweiter besetzter (meta-
stabiler) Zustend mit extremer Gitterrelaxation und ein engeregter
Zustand bei Ec = 0.2 eV gind aufgrund verschiedenster MelBresultate
wehrgcheinlich (zitiert in /93/).

In Tab. 1 sind einige EL2-Peremeter gesammelt; unter "E_, . " sind
die ohne weitere Spezifizierung angegebenen " Aktivierungsenergien
sufgefithrt, daneben finden sieh die eigentlichen Aktivierungsener-
gien fiir Einfang und Emission, soweit sie eindeutig als solche er-
kennber waren. lieben der Streuung der Werte ist besonders die In-
konsistenz bzgl. der Parameter AH , ES, , und Ap, sufféllig: Eine
Fremck-Condon-Energie von Ay, # 0e12 eV Dbedingt bei Aﬂhiv 0.75 eV
eine Einfang-Aktivierungsenergie von Egkt’y 0.8 eV, was etwa das
Zehnfache des gemessenen /68, 88/ bzw. in derselben Zeile angege-
benen Wertes /88/ ist.

Lite [aH =By | "Eyey" | Boe/Bort | Spe  |S/Bw,  asy, [evk™] 8o/,
(T=0)
/ss/| - |o0.82 | 0.066/ - | 0.115|5.5/0.02/ 2.9 1074 | 1/2
/89/| 0.759 | - w f - " 2.37 1074 | -
/49/| 0.74 | 0.8 0.8/ = | 0.12 - - -
/90,18/ - 0.815 -/ = - |13/0.011 - -
/68/| 0.75 - 0.08/0.83 - " » -
/11/ - - -/ - 0.138|6.9/0.02 - 3
/92/ - = - f 0.125|6.5/0.02] - v
Tabelle 1

Zusammenstellung von EL2-Parsmetern
(Energien in eV)

"
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Die in T.3.1. demonstrierte Anpassung im Einmoden-Modell ergab
eine befriedigende Ubereinstimmung mit den #uBerst stark vom Feld
gbhingenden Emissionsreten-Werten von Makram-Ebeid et al. /11/.
Die dabei bestimmten Parsmeter Ep = 0.76 eV, Lpg = (100 £ 2) meV
gind konsistent mit den Literaturwerten, auch S und hu% liegen im
engefiihrten Bereich (hab = 115 meV ist als Phononenergie des EL2-
Intrazentren-Ubergangs von Kaminska et. al. /18,90/ gemessen wor-
den). Die Annahme einer temperaturabhingigen Bindungsenergie fiihr-
te zu einer Verschlechterung der Anpassung: mit ASnp = 2.4x10™4
eVK™! muBte AH = 0.82 eV gewihlt werden, doch auch dann konnten
nur die Kurven zu den hoheren Temperaturen reproduziert werden.
Eine VergrioBerung von ASnp bewirkt weitere VergroBerung von Ej
und Verschlechterung der Anpagsung fiir tiefe Temperaturen.

Die engeblich optimalste Anpassung mit S = 6.9 und ﬁub = 0.02 /11/eV
ist nur im Zweimoden-Modell und auch dort nur im Temperaturbereich
243 K bis 363 K mit einer kleinen Phononenergie der promoting
mode‘huﬁ < 11 meV nachzuvollziehen. Der Grund diirfte in der in

/11/ verwendeten Theorie des phonon-assistierten Tunnelns (kei-

ne iibergangsinduzierenden Moden !) liegen. Bei Annehme einer pro-
moting mode liefl sich kein Parametersatz finden, der eine &hnlich
gute Anpassung wie im Einmoden-Modell erbrachte.

Die MeBdaten von Makram-Ebeid et. al. kinnen demnach mit Ep = 0.76
eV, Apy = 0.1 eV, ﬁa% = 0,011 eV, S = 9 und ASnp¢¥ 0 angepaft wer-
den. Pinning ans Leitungsband und sterke diagonale Kopplung der
promoting mode (= accepting mode) sind waehrscheinlich. Unbefrie-
digend bleibt die qualitative Diskrepanz bei hohen Temperaturen
und niedrigen Feldern: Die Kriimmung der experimentellen Kurven
scheint bei F = 3x10° Vom™| das Vorzeichen zu wechseln, was im
Rahmen der vorliegenden Theorie nur durch eine starke Verminderung
des Verhdlinisses EB/AFC erklirbar wire (sh. Abb. 10). Auch die
von anderen Autoren /17, 18/ gefundene Unabhingigkeit der Emissions-
rate vom Feld bei #hnlichen Feldstérken ist nur durch extrem klei-
ne Bindungsenergien bzw. extrem starke Kopplung zu erkléren- es
ist méglich, daB dort Uberginge aus dem metastabilen Zustend ge-
megsen wurden.

In Abb. 21 sind Messungen em E3-Zentrum in GaAs von Mekram-Ebeid
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/92/ mit der Theorie (Einmoden-Modell) verglichen worden. In der
Literatur existierende Parameter gind z. B. " Eakt = 0.31 eV,

Ep = 0.24 eV, Apy = 0.2 eV /49/ und S = 7.5 £ 2.4, By = (10.5%1.5)
meV bzwe S = 9 + 1.5, B“G = (11+ 1) meV /92/. Diese konnten im
wesentlichen bestdtigt werden. Abb. 21 zeigt zwei Anpassungen:

Ep = 0.275 eV, S = 8.1, hw, = 0.01 eV (Ap; = 81 meV) und 5 = 7.5,
(AFG = 75 meV, gestrichelte Kurve).

Als Beigpiel fiir eine Stdrstelle in GaP ist in Abb. 22 die feld-
abhingige Emigssionsrate des FeGa-Doppelakzeptora /59/ dargestellt.
Des Feld lag in <100>-Richtung an; folglich ist m; = 0.12 m, (=m;).
Die Anpassung erfolgte im neutralen Einmoden-Modell mit den Para-
metern Ep = 0.31 eV, S = 8.76, h“b = 0,016 eV (AFc = 0.14 eV).
Eine kleinere Bindungsenergie liefert zu enge Abstinde zwischen
den Kurven, was durch Anderung von S, hb% nicht behoben werden
keann. Dementsprechend ist bei Annshme einer vibronischen Entropie-
inderung von 4.5x10"% eVK™'! /59/ eine Enthalpie von 0.38 eV in
Rechnung zu stellen, um die Anstiege zu reproduzieren. Dies fiihrt
jedoch zu einer Fehlanpassung der Temperaturabhéngigkeit.

Abb.21

Feldabhéngigkeit der Emis-
sionsrate des E3-Zentrums

in Gals.

MeBwerte nach /92/.

Anpagssung im Einmoden-Modell
mit Ep = O. 275 eV, ﬁn) =

0.0101 eV, S = 8.1 (ausgezo—
ene Kurven) und § = Te5
%gestrichalte Kurven)

QQ! 08 *4é '1%
Feld starke [40 Vcnfﬂ
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Abb.22

Feldabhéngigkeit der Emissionsrate des FeGa-Doppelakzeptors
in GaP. Messung von Brehme /59/.

Bp = 0.31 eV, S = T, ha% = 0.02 eV = 140meV
Ep = 0.31 eV, S = 8.76, Bu% = 0,016 eV
Ep = (0.38 - 4.5%10™41) &V, 5 = 8.76, Hw = 0.016 ev
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4. Elektroabsorption an tiefen Storstellen

4.1. Zusammenheng des Elektroabsorptionskoeffizienten mit Linien-
formfunktion und elektronischer Ubergangsrate im neutralen
Modell

Neben thermischer DLTS und EPR-Untersuchungen sind optische Me-
thoden ein wesentliches Mittel zur Defektanalyse. Strahlende
Uivergtinge aus einem tiefen Niveau ins Band (oder umgekehrt) sind
dann von Interesse, wenn keine angeregten Zustédnde im Gap existie-
ren, folglich das Band die Rolle der Sonde zur Bestimmung charak-
teristischer Zentrenparameter iibernehmen muB. Erfolgen die opti-
schen Uberginge in einer Raumladungsstruktur (wie z. B. im Falle
der DLOS /49/), muB die Feldabhingigkeit der optischen Ubergangs-
wahrscheinlichkeit beriicksichtigt werden. Zudem zeigt sich, dal
gerade die Untersuchung der modulierten Spektren zu einer viel
genaueren und bequemeren Erkennung der empirischen Zentrenpersme-
ter filhren kann. Dies sei im folgenden am Beispiel des Elektro-
absorptionsspektrums tiefer neutraler Storstellen demonstriert.

Es sollen nur dipolerlaubte Ubergiinge betrachtet werden. Dann
tritt an die Stelle der nichtdiagonalen Elektron-Phonon-Kopplung
der Operator

= ol fdﬂfm'ﬁwzgim,moo(o)%wm %00(6 F

(4.1)
In (4+1) het IEaem Eoo(0) die in (2.19) erklérte Bedeutung und

g; ist der Erzeugungsoperator eines Photons der Energie hua und
der Polarisation B. GemdS Dipolnsherung /19/ ist
2 2
k- 12— &% 2orh |= 2
U < IpW(omaﬂ (4.2)

(# - Polarisationsvektor, /br- Masse des gebundenen Ladungstrégers,
V - Volumen). Die Berechnung der strahlenden Emissionsrate erfolgt
v5llig analog zZur strahlungslosen. Statt (3.12) erh#lt men
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. 2.0t 2 _ot
ei = '1§‘J;EGEJG;§ES¥%¢ﬁPl IIgﬁem,EOO(O)[ LgiE(“’+ ah)
s 8 om (4.3)

mit der Photonenbesetzungszahl‘M% « Der Absorptionskoeffizient
folgt durch Multiplikation mit der Photonen-Zustandsdichte pro
Energieeinheit im Intervall-{uh, Wy + duh} /19/. Integriert man
schlieBlich liber alle Winkel unter Beachtung, daB die Polarisa-
tion des Endzustandes beliebig ist und faflt die Vorfaktoren zu
einem AnpafBparameter &; zusemmen, ergibt sich

ol o :
(W) = —-c:)gdedB'D(E,E') L%?E( wct + W) (4.4)

In (4.4) bezeichnet W, Jjetzt die Ubergangsfrequenz (3.15) und w
die Lichtfrequenz. Da nur dipolerlaubte Uberginge betrachtet wer-
den sollen, ist fiir die totale elekironische Ubergangsrate D(E,E”)
der Ausdruck (2.40b) zu verwenden. Andernfells ist D(E,E”) gemiB
(3.26) und (B5) durch die fiir dipolverbotene Uberginge giiltige
GroBe zu ersetzen. Wenn die Feldabhéngigkeit der thermischen Pa-
rameter wieder vernachlissigt wird, trdgt allein D(E,E’) die In-
formation iiber die Feldabhiéngigkeit des Absorptionskoeffizienten
o(w, F). Die fiir die Elektrooptik relevante GroSe ist die Diffe-
renz zwischen feldabhingigem und Nullfeld-Absorptionskoeffizienten

dot(w) = x(w, F) = «(w, 0) . - (4.5)

Somit ist gemdf (3.29) und (3.30) Ax(w) der elektrooptischen
Funktion 1. Art

F(p) = wF(p) - 8-y W-p (4.6)

proportional. Im Ergebnis der in Anlage 1 diskutierten Ngherun-

gen ist die derin suftretende Masse gleich der Bandmasse in Feld-
richtung (halbseitiger Frenz-Keldysh-Effekt). Jedoch hat die Dif-
ferenzbildung den Vorteil, daB die ngherungsweise Integration

(she Formeln (C3) und (C4) in Anlage 3) des Energienenners, der

die Linienform des optischen Streuquerschnitts wegentlich bestimmt,
viel unproblematischer wird, als bei den thermischen Ubergingen.
Dies ist jetzt auch ndtig, da dag Spektrum iiber einem Energieinter-
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vall von der GroBenordnung einiger Phononenenergien oberhalb der
(Nullfeld~) Bandkante ausgewertet werden muB, um die Zentrenpara-
meter S und hu% zu bestimmen.

Setzt men die Linienformfunktion des Einmoden-Modells (3.20) in
(404) ein und benutzt (2.40b), (3.29), (3.30) und (4.6), so erhdlt
men folgenden Ausdruck fiir den Elektroabsorptionskoeffizienten:
X [+, .]11/2
= N+1 —_—
Ao((w)=oﬁoe-s(2m+1)Z["ﬁ'] L (2s{FW1))x  (4.7)
l==c

V56, F[(B, +1hw, ~hw) (56,) "]
x L ]
w[EO _/de;(EB +1hw° -‘ﬁm)]z

B

Abb. 23a-d verdeutlicht das Elektroabsorptionsspektrum (4.7) fiir
verschiedene Feldstérken und Elektron-Phonon-Kopplungsstérken.

Die Linienform héngt empfindlich vom Verhﬁltnis‘hen/ﬁu% ab. Bei
hohen Feldstérken wird sie durch die elektrooptische Funktion F
selbst bestimmt; eine nur leichte Modifikation tritt infolge des
Energienenners auf. Mit wachsendem S wird das Spektrum zunehmend
verbreitert. Die erste Nullstelle liegt um die Franck-Condon-Ener-
gie AFC verschoben. Die Phononenstruktur, die bei hohen Feldstér-
ken nur schwach ausgeprégt ist, dominiert im Fall schwacher Fel-
der. Wird die elektrooptische Energie kleiner als die effektive
Phononenergie, pridgen sich neue Substrukturen zwischen den einzel-
nen Phonon-Satelliten aus (Abb. 23d). Die HShe der Oszillationen
wird dann wesentlich durch Koinzidenzeffekte bestimmt, so daB sich
insbesondere die HGhe der Haupitmaxima mit steigender Feldstérke
verringern kenn, was auch experimentell nachgewiesen wurde /94/.
Da diese Messungen bei gehr tiefen Temperaturen erfolgen, fiihrt
das Einmoden-Modell hier i. &. nicht zu unrealistischen Koinzi-
denzen wie im Falle der feldabhiéngigen thermischen Emissionsrate.
Um besser zu verstehen, wie die in Abb. 23 deargestellten Spektren
entstehen, werden im folgenden die Stark- und Schwachfeld-Niéhe-
rung untersucht.

4.2, Starkfeld- und Schwachfeld-Ndherung

LBt man in (4.4) die Linienformfunktion unspezifiziert, so wird
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Abb.23

Elektroabsorptionsspektrum a«¢(w) fiir verschiedene Huang-Rhys-
Faktoren S = 0, S =3, S = T. Folgende Parameter sind benutzt
worden: a) B8y =113, b) 39, ¢) 24 und 4) 5 meV. (In Abb. 234
ist die Kurve mit S = 7 der Ubersichtlichkeit halber nicht dar-
gestellt)

ha% = 20 meV, EB/HQ% = 30, T = 10 K.

Die Energieskala ist in Einheiten der effekiiven Phononenergie
hg%. Ep bezeichnet die Traptiefe.

~ F(E’ /H6.)
Ax(Ww) = E_’[Eﬂ dB” %%t - E

Bs - me I B
Y o
48m m,m
mit ¢c= % et it S (4.8)
4 wh

Um Néherungen im starken elektrischen Feld zu erhalten, wird die

Linienformfunktion in (4.8) durch ihre Integraldarstellung ausge-
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driickt (vgl. (3.13)). Setzt man g(7 ) = DZ (T) - (2§+1), so folgt
0

T =2 F(Er)
A(X(w) = gj{%ﬁ.‘lfw' 5 m AP *® (409)
—o0 [EB “/-L-thguE]
oQ
x — |az exp{-—i’l‘:[-‘-‘)— o =B, o E’:l + Sg(w /o*7) .
2% G, T 9
— 00

Die Funktion g(.‘gf ') wird nun bis zur zweiten Ordnung in den Pha-
genfaktoren entwickelt. Dies ergibt

2
C'JO ~ 9 & o .:c—z—-r—-_'— )
g(-—e-—“-'v‘),u 179" 25 oF (4.10)

mit der fiir Multiphonon-Prozesse charakteristischen Démpfungs-
konstenten [ = wo-\/S(2§I+1) . Der Abbruch der Entwicklung (4.10)
ist gerechifertigt, wenn die Bedingung /o, < 2N+1 erfiillt ist
(Kriterium fiir Starkfeld-Fall). Der in T lineare Term in (4.10)
fiihrt zur bekannten Franck-Condon-Vergchiebung des Null-Phonon-

Ausdrucks

c{re, B o )
x [a) m g 2 (4011)
w [EB ” /ﬁ.(ﬁw - By - Ap)]

Aoc(”(fd) _

und gibt damit die Erklérung der verénderten Nullstellen des
Spektrums in Abb. 23a. Beriicksichtigt man noch den quadratischen
Term in (4.10), so wird das Spekirum A0L(1)(w) zusdtzlich geuss-
formig verbreitert:

w2

o Y

o0
2l (w) “TE"—-J‘F fdw’Aoc(”(w -y &2l (4.12)

—30
Die resultierende Linienform ist somit im wesentlichen durch eine
verschobene und geddmpfte elektrooptische Funktion F bestimmt.
Das Integral in (4.12) muB numerisch berechnet werden. Wie aus
Abb. 24 zu entnehmen ist, liefert der Niherungsausdruck (4.12)
eine qualitative Ubereinstimmung mit dem Ergebnis der Formel (4.7):
die generelle Form des Spektrums wird bewahrt; Phononen-Wiederho-
lungen kbtnnen jetzt allerdings nicht suftreten. (4.12) entspricht
damit voll der Hochtempersatur-Ndherung fiir die thermischen Uber-
gangsraten (vgl. (3.32)).
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Aalw)—>

Abb.24

Vergleich der Sterkfeld-Ndherun
meinen Form des Spektrums nach

Parameter: h6,= 113 meV, hwo

(4.12) mit der allge-~
4.7) (ausgezogene Kurve)

20 meV, S = 3, T = 400 K

Die Gauss-Verbreiterung beschreibt lediglich die Einhiil-
lende annshernd. Befriedigende Ubereinstimmung wird erst
im (unrealistischen) Hochtemperatur-Grenzfall (T > 300 K)
erreicht.

Ist die elektrische Feldstédrke hinreichend klein, kann der Elek=-
troabsorptionskoeffizient Ax(w ) durch den ersten nichtverschwin-
denden Term einer Reihenentwicklung bzgl. der Feldstérke approxi-
miert werden. Dazu wird der Ausdruck (4.8) identisch umgeschrie-
ben:

. S Ai(i—'i';-“—’)
sk =zsfd‘°'{—“§;“— - g‘“’".“’)}" (4.13)
- 2 1% (he' - B -Ep)

x f aBO(E" WE'
—% [E% + %(E' -(he” ~hw) )}2

Tn (4.13) ist @, = Ou/c (x = 22/3) /95/. Da fiir kleine Felder

Al (0 -w) /R,) stark an der Stelle w'=w lokaligiert ist, kann der
Energienenner in guter Ntherung an dieser Stelle aus dem w’~Inte-
gral gezogen werden. Dadurch ist es mbglich, o(w,F) durch Faltung
des Nullfeld-Absorptionskoeffizienten mit Ai((w’ =-w)/R,) zZu erzeu-

gen: oo

Ai (W -w) /Ry)

= (4.14)

*x(w,F) = -3)— dw’w’ o« w30).

— 00
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Entwickelt man nun Ai[&%fﬁ%{]/F(F) bis zur zweiten Ordnung in F

: 3 4
w222 B S + £y Sterw, (4215)

g0 erh&dlt men die von der feldabhingigen Interband-DK bekannte
Darstellung /95/

3 43 _
scw) = 38 S lua(w,0)] - (4.16)

Der effektive Entwicklungsparameter B in (4.15) kann durch Ver-
gleich von (4.13) mit der konkreten Form der Linienformfunktion
als das Verh#linis von @, zu {2 bestimmt werden. Somit ist (4.16)
denn eine gute Ndherung, wenn die charakteristische elektroopti-
sche Frequenz &2, klein ist verglichen mit der Multiphonon-Dimp-
fungskonstanten 'y de he genauer

f_gi'. < V2s5(2F+1) . (4.17)
Die Schwachfeld-Ndherung (4.16) ist identisch mit der von Aspnes
/95/ ebgeleiteten Formel fiir Interbendiiberginge an kritischen
Punkten der BZ. Dort muB B jedoch klein sein gegeniiber einer ty-
pischen Lebensdauer-Verbreiterung hy der Uberginge infolge von
Elektron-Phonon-5td8en. Die Rolle von ¥ tibernimmt im Falle tiefer
Storstellen gerade die Multiphonon-Démpfungskonstante [, da &l
die relevante Energie des ungesttrten (feldfreien) Systems ist.

Die praktische Anwendung des Schwachfeld-Nsherungseausdrucks (4.16)
bringt das Problem starker Divergenzen an den Stellen EB + ﬁh“b
als Konsequenz des Einmoden-Modells mit sich. Dies kann dedurch
gelost werden, deB der Realitdt durch Einfilihrung einer zusdtzli-
chen Lebensdauer-Verbreiterung (Phonon-Phonon-Wechselwirkung und
elektronische Streumechenismen) besser Rechnung getragen wird. Da-
mit werden phinomenologisch auch Effekte der Phonondispersion mit
erfalt.

In Abb. 25 ist das Nullfeld-Absorptionsspektrum o«(w ) fiir verschie~
dene Werte der Lorentz-Didmpfungskonstante y- dargestellt. Als Bei=-
spiel fiir die Wirkung der Nsherungsformel (4.16) ist mit Y= 0.04
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Abb.25

Nullfeld-Absorptionsspektrum
fiir verschiedene Lorentz-

Démpfungskonstanten
(1) y= 0, (2) y= 0.005
(3) Y= 0.01

Zur besseren Ubersicht sind die
Kurven um jeweils Hw_ verscho-
ben worden. .
Parameter: S = 3, EB/Ea) = 30,
T = 10 K. 9

das Elektroabsorptiongsspektrum in Abb. 26 aufgetragen worden. Der
Vergleich der Linienform mit Abb. 234 188t erkennen, daB die we=-
sentliche Form des Spektrums bewahrt wird. Oszillationen zwischen
den Phonon-Satelliten konnen infolge der Schwachfeld-Niherung
nicht auftreten.

Neben den Spektren zu sehr tiefen Temperaturen, fiir die der all-
gemeine Ausdruck (4.7) (mit oder ohne Lorentz-Diémpfung) benutzi
werden kann, ist besonders der Fall von Interesse, wenn die Multi-
phonon~Feinstruktur der Spektren vollig verschwunden ist, wie es
bei hoheren Temperaturen i. a. beobachtet wird. Dies kann numerisch
einfach dadurch simuliert werden, daB die Einhiillende von o«(w ,0)
benutzt wird, um AxX(w ) gemdB (4.16) zu berechnen. Es entstehen
Kurven, die ghnlich zu den aus der Elektrooptik bekannten Schwach-

T T T T T T T Abb.26

Schwachfeld-Ndherung nach
(4.16) mit Lorentz-Ver-
breiterung y-= 0.04.

| q Paremeter: S = 2.5, T = 10K
l l il |1~/]| = EB/B.(OO = 30
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Abb. 27 Schwachfeld-Spektrum ohne Lorentz-Verbreite-
rung fiir a) verschiedene Elektron-Phonon-Kopp-
lungsstérken (EB/ﬁnJ =30, T = 10 K); b) ver-
schiedene Tempe raturen (Ep/hw, = 30, § = 1)

feld-Spektren einer gedémpften Wurzelkante verlaufen /96/. Sie
sind flir verschiedene Kopplungsstédrken S und Temperaturen T in
Abb. 27 dargestellt. Um die Giite der Schwachfeld-N&herung zu cha-
rakterisieren, hat man diese Kurven mit den scharf strukturierten
nach Gleichung (4.7) zu vergleichen, nachdem letztere iiber dem
Energieintervall der effektiven Phononenergie hu% gemittelt wur-
den, um hier ebenfalls die Situation hoherer Temperaturen zu si-
mulieren. Der Vergleich der Formeln (4.16), (4.7) und der Mittlung
von (4.7) ist in Abb. 28 gichtbar gemacht. Es ist das Parameter-
verhdltnis Y2//0, = 1.3 verwendet worden, fiir das bereits eine an-
niéhernde Ubereinstimmung von (4.16) und dem gemittelten Spektrum
(4.7) besteht. Eine weitergehende Analyse zeigt, daB im Falle

Abb.28

Vergleich von Schwach-
feld-Ndherung (4.16)
(gepunktet) mit dem ge-
mittelten Spektrum nach
(4.7) (gestrichelt) mit
den Parametern h6;=39meV

hnb = 20 meV, T = 10 K,
S =3, V26, = 1.3,

Fir die gepunktete Kurve
wurde die Einhiillende
des Spektrums «(w,0) be
nutzt. Die ausgezogene
Kurve entspricht der Li-
nienform nach (4.7).
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N2r/Sy > 3 die Kurven praktisch nicht mehr zu unterscheiden
sind.

4.3. Bestimmung empirischer Zentrenparameter aus dem Elektro-
absorptionsspektrum

Elektroabsorptionsmessungen im starken Feld ( w /6, < 2N+1) lie-
fern die Information iiber die energetische Lage von EB + Ajﬂ

(= erster Nulldurchgeng) und bei tiefen Temperaturen die Energie
des effektiven Phonons Eu% durch die Feinstruktur des Spektrums.
(Bei Kopplung an zwei Moden ist die fiir optische Uberginge modi-
fizierte Formel (3.50) heranzuziehen.)

Bei Anwendung schwacher Felder kann bereits im Falle hoher Tempe-
raturen eine zusdtzliche Information gewonnen werden, denn wie aus
Abb. 27 deutlich wird, zeigen die Spektren zwel charskteristische
Eigenschaften: Das Minimum liegt nahe Ep + Apy (der Fehler ist von
derselben GréBenordnung wie bei starken Feldern) und die Halbwerts-
breite des negativen Peaks betrigt etwa w= {2 ®I', 4. h.

w o @h%ﬁﬁﬂ . (4.18)

Eine vollsténdige Information liefern dagegen Messungen im schwa-
chen Feld bei sehr tiefen Temperaturen. Der erste Peak (Null-Pho-
non-Linie) gibt sehr genau die Pogition der Traptiefe EB ean. Dag
Maximum der Einhiillenden des Spektrums liegt bei EB +'AFC' Aus

dem #quidistanten Abstand der Hauptmexima liest man die effektive
Phononenergie ﬁa% ab. Schlieflich kann noch durch Anpassung an die
Oszillationsweite k6, bestimmt werden, woraus bei bekannter Feld-
stdrke auf die Bandmasse in Feldrichtung geschlossen werden kann.

4.4, Vergleich mit dem Experiment: N12+ in ZnSe
In Abb. 29 ist der Vergleich des Elektroabsorptionsspektrums des

an Ni°t in ZnSe gebundenen Exzitons /97/ mit der theoretischen
Linienform nach Formel (4.7) dargestellt. Die bendtigten Parameter
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Abb.29 Vergleich von (4.7) (gestrichelte Kurve) mit
dem gemesgenen Elektroabsorptionsspektrum
des an Ni“" in ZnSe gebundenen Exzitons /97/.
Parameter: Eg = 2,637 eV, hué = 22.1 meV,

S = 3.5, k9, = 3.5 meV.

konnen der experimentellen Kurve wie folgt entnommen werden: Lage
des ersten Maximums = thermische Bindungsenergie Ev + 2.637 eV;
Oszillationsweite = elektrooptische Energie 16 = 3.5 meV; Abstand
der Hauptmaxima = effektive Phononenergie hué = 221 meV; Maxi-
“mum der Einhilllenden $>Ep + Shw 385 = 3.5.

Alle wesentlichen Peaks des Spektrums konnen im Rahmen der ein-
fachen Theorie erklsirt werden. Die hauptsidchlichen Ursachen fiir
die auftretenden Abweichungen sind folgende:
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Die unberiicksichtigt gelassene Lebensdauerverbreiterung filhrt
zur Glattung der Kurve, insbesondere der 3. und 4. Oszillatio=-
nen (vgl. Abb. 26).

Offenbar ist dem Spektrum ein zweites mit EB = Ev + 2,670 eV
tiberlagert.

Wenn es sich bei Ep = B + 2.637 eV um die Energie des 1s-Exzi-
ton-Niveaus handelt, kOnnen Coulombeffekte dominent werden.
Dann ist einerseits der FeldeinfluB auf den gebundenen Zustand
nicht mehr zu vernachléssigen, andererseits ist die Kontinuums-
zugtandsdichte nicht mehr durch die elektrooptische Funktion F
beschreibbar.

Da es sich um einen Ldcheriibergang Storstelle - Valenzband han-
delt, ist zu erwarten, dafl die Entartung an der Valenzbandober-
kante die Form der Null-Phonon-Linie wesentlich &#&ndert- auch
dann ist die Punktion F nicht mehr verwendbar /98/.

Im Energiebereich E > E + Apa filhrt sowohl die Nichtparaboli-
zitdt des Bandes als auch die Uberlagerung des Spektrums mit
dem Bandauslsufer (Eg = 2.8 eV) zu Modifikationen.
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5. Thermische Uberginge an geladenen Zentren

5¢1. Nullfeld-Emissionsrate an geladenen Defekten

Von groBem Interesse ist die Frage, ob und wie sich die Feldab-
héngigkeit der Raten auch zur Interpretation des Ladungszustandes
der Storstelle heranziehen 1l&B8t%t. Die Beriicksichtigung eines Cou-
lombanteils im Potential U(X) bedeutet eine drastische Verkompli-
zierung des Problems, so daB eine analytische Diskussion nur noch
unter stark vereinfachenden Annahmen moglich ist. Bekanntlich ist
schon das quantenmechanische Problem " Wasserstoffatom im elektri-
schen Feld " nicht geschlossen l1ldsbar /99/, so daB fiir Gleichung
(2¢33b) Niherungsldsungen gefunden werden miissen. Hinzu kommt,

daB eine Darstellung der elektronischen Ubergangsrate in der Form
(2.40) nur exskt ist, wenn die " effektive Masse " des gebundenen
Elektrons s gleich m, ist. Wie man enhand von Formel (2.43) erkenmnt,
treten sonst schon im feldfreien Fall nichtintegrierbare Ausgdriicke
mit konfluenten hypergeometrischen Funktionen auf. Im Falle star-
ker Lokalisation.(yblz>n%), was jetzt r « r, impliziert, keun
analog zur Rechnung in Anlage 1 die Form (2.40) erreicht werden;
andernfalls mu8 jedoch wieder der als Konsequenz des d-Potentials
auftretende Energienenner approximativ behandelt werden. Zieht
men ihn in (2.43) aus dem Integral, entsteht sofort die gewlinschte
Pektorisierung in Defekt- und Kontinuumszustendsdichte - eine Ni-
herung, die fiir Niveaus in der Mitte des Gaps in breitliickigen
Halbleitern wegen.eﬁf—Eglz unproblematisch ist. Bei flacheren Ni-
veaus, insbegondere wenn der FeldeinfluB auf den coulombartigen
Defekt einen nicht zu vernachlidssigenden Effekt darstellt, kann
zwer die totale elektronische Ubergangsrate unter Benutzung von
analytischen Néherungen fiir Anfangs- und Endzusténde direkt berech-
net werden, doch nicht ohne Approximationen, die der genannten
dquivalent sind. Deshalb und wegen der noch zu diskutierenden Mog-
lichkeit, feldabhéngige Zustandsdichten durch Konvolution von
feldfreien Zustandsdichten mit bestimmten Airy-Funktionen darzu-
stellen, soll auf die Produktdarstellung (2.40) nicht verzichtet
werden. Diese ist solange praktikabel, wie der Ausgangszustand
hinreichend stark lokalisiert ist, d. h. seine Uberlappung mit

dem Kontinuum nur in einer kleinen Umgebung von X = O wesentlich
ist.
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Im Rahmen der Darstellung (2.40) ist das feldfreie Problem ana-
lytisch losbar. Die Dichte des Grundzustandes ergibt sich mit
(2.29) und (2.32) zu

(£) = A%( )-—-_—-2 J(E £). (5.1)
St “ (4Wr ) "

Dabei tritt in A(r ) (genau wie im Koster-Slater-Parameter V )
neben dem Lokallsationsradlus r, h2/(guE )) der effektlve
Bohrsche Radius r, als Funktion der Massefb auf (r = %2/(2 BZ))
Nach (2.24a) ist dle effektive Rydbergenergie R, ebenfalls eine
Funktion von p¢. Im weiteren sei sowohl ry als auch RZ eine PFunk-
tion der Bandmasse m, e Fir die Kontinuumszustendsdichte ergibt
sich die bekennte Form /56/

1

() w et (5.2)
A E' = 502
?Q hzl'rz -(217" )’

1= e T ots
wobei das obere Vorzeichen flir attraktives Coulombpotential, das
untere fir repulsives gilt. Betrachtet man nun einen donatorarti-
gen (leitungsband-abgespaltenen) Defekt mit attraktivem Coulomb-
potential fiir Elektronen, dann kenn mittels (5.1), (5.2), (2.27),
(2.32) und (3.27) die elektronische Ubergangsrate durch die Be-

ziehungen

a 0
ov1— 2 2 372|721 _, E% #2452 |2
IBo (qo)l X& 4§(3)( X,) + Te + _E;Pz X
C
27{R, 6(E")
X 1 -TZT—,gtEﬁ-E%) L T, (5.3a)
1+ 2’EQE0- 1= exp(-2w]—Z)
Te™B E’
D(E,E") ={
-
/EC” g 1
B Ry.3/2 e - | L
1 + 48(3) o0=) ] [E + ——-] x
K% [ ’ g on% K@ 1 -2 %;E%.’W
~f i
2R, O(E") .
< §(B +E, -EQ) = - (5.3b)
g exp(2m22- ) -1

\ E'
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ausgedriickt werden. In (5.3) ist {, = m /s, der die Lokalisation
des gebundenen Elektrons modellierende Parameter. Der Grenzfall
der neutralen Storstelle folgt aus (5.3) unmittelbar durch R,=>0
und r,->oo. Der analytische Ausdruck fiir die Koster-Slater-Para-
meter und Normierungskonstenten in (5.3) basiert auf der Voraus-
setzung RZ<K'E% (she (2.27)). Den entscheidenden Effekt auf die
Emigssionsrate hat die verinderte Kontinuumszustandsdichte: LEBYT
man die Lage des Niveaus konstant und veriiert den Ladungszustand,
so stehen bei attraktiver werdendem Coulombpotential immer mehr
Endzustdnde zur Verfiigung; fir repulsives Potential gilt das Ge-
genteil. Entsprechend liegen die Arrhenius-Kurven verschoben, oh-
ne ihre Form wesentlich zu &ndern, wie in Abb. 30 dargestellt.
Lediglich eine leichte VergridBerung der Absténde zu tiefen Tempe-
raturen hin ist zu beobachten. Diese erklért sich aus der Tatsa-
che, dafl mit sinkender Temperatur nur ein immer kleiner werdender
Bereich oberhalb der Kontinuumskante zur Rate beitrdgt, wo die
Unterschiede zwischen den Zustandsdichten zu verschiedenem Z maxi-
mal werden. Zur Auswertung im Einmoden-Modell wurde (5.3) in (3.25)
eingesetzs.

log ey,
i T [Sﬁq Abb.30
-2 E
Arrheniusplot fiir neutrales Poten-
4 - tial (Z = 0) und attraktives Cou-
lombpotential (Z2 = 1,2).
il o Parameter (EL2): Apy = 0.1 eV,
=8 ﬁab = 20 meV
-10 A
~12 A
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5.2. Analytische L&sung fiir die feldabhéngige Emissionsrate an
geladenen Defekten

5.2.1. Diskussion der Starkfeld-Ngherung

Von Mitte der 60er bis Mitte der 7Oer Jahre gab es im Zusammen-
hang mit Untersuchungen zu Exzitonen-Effekten in der Elektroab-
sorption intensive Bemilhungen, den FeldeinfluB auf Wannier-Mott-
Exzitonen numerisch.und analytisch zu berechnen (/99/ bis /105/).
Neben sehr aufw&ndigen numerischen Verfahren, mit denen die Green-
sche Funktion des Problems erhalten wurde /104/, sind auch teil=-
weise analytisch ldsbare Modelle /99/ und Kombinationen von WKB-
N#herungen und numerischen Rechnungen /105/ diskutiert worden.

Im Falle thermischer Raten an tiefen Stdrstellen werden solche
Methoden wegen des zusédtzlichen stark bindenden Potentials, der
Elektron-Phonon-Kopplung und der beabsichtigten Untersuchung der
Anderung der Raten mit der Feldstdrke vdllig unpraktikabel. Bent-
tigt werden analytische Ausdriicke, die die numerische Auswertung
auf ein Minimum reduzieren und physikalisch einfach interpretier-
bar sind. Eine solche analytische Losung ist von Enderlein /100/
fiir den Fall starker elektrischer Felder angegeben worden,der
jetzt durch die Bedingung he > RZ zu charskterisieren ist.

Es ist gezeigt worden, daB diese Losung im Bereich der Storungs-
theorie versagt /101/. Im folgenden soll untersucht werden, ob der
Glltigkeitsbereich iiber die Relation he > RZ hinaus erweitert
werden kamn. Dazu wird die Gleichung (2.33b) als Anfangswertprob=-
lem formuliert /100/. Dann ist die Startlsung von

1 %ccpE = {h‘1ﬂH + 0] %+t 32} P (5.4)
mit =2 2
3 = eF - - &% I

gleich der gewdShnlichen Wasserstoff-Wellenfunktion ¢E(t=0) =
YElm(X)' Der Ansatz

¢E(i,t) = exp{—ieg tB/B} exp{-ih'1HHt} ?E(i,t) (5.5)
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fiihrt nach Transformation auf natiirliche Einheiten (X = i’rZ;
D = ﬁ'ﬁ/rzg t = tﬂ{rzlz ) auf eine Bestimmungsgleichung fiir die
gesuchte Funktion ?ﬁ(i,t) in der Form

-1 Ea_t_jE(z; ) + t°8; (\r /A ¢ )Fp(Xst") = 0. (5.6)

Eine N#herungslisung von‘z5.6), die die Anfangsbedingung erfiillt
und fiir rZ/A — 0 exakt wird, ist

O ) = P (r,3 - ry 17 2/2). (5.7)

Stellt man die Gleichung,(S.G) in der Basis der Wasserstoff-Wellen-
funktionen dar und setzt die Ndherungsldsung (5.7) ein, so wird der
dadurch entstehende Fehler gleich

t’i 'Z(Elm]p;lE'l'm' ){exp[—ih_1(E -E')t'@] v 1}?Elllml(E, e )_
1m,
(5.8)

In (5.8) sind ?E,lfm.(E,t’) die Entwicklungsfunktionen der ge-
suchten Zustiénde § nach Wasserstoff-Wellenfunktionen. Offenbar

geht der Fehler (5.8) fiir verschwindendes Coulomb-Potential (rz->0)
gegen Null (Franz-Keldysh-Grenzfall). Auch bei Abwesenheit eines
Feldes ( x = 0) ist (5.7) exakt, da dann die geschweifte Klammer

in (5.8) ebenfalls verschwindet.

Aufgrund des Fektors exp(-iegtB/B) in (5.5) tragen nur Zeiten
t'ﬁJ(RZ/eFrZ)1/3 wesentlich zum Aufbau der Zusténde ¢E bei. Dies
bedeutet flir die geschweifte Klammer in (5.8)

=1 e ’ : 2/3 ’
{e-m (e2) ez 1} 3 {e—l(RZ/eFrZ) (B-E")/Ry 1} _

~1(E-E*) /86, |
= e - 1 . (5-9)

Anhand von (5.9) erkennt man, daB, solange Matrixelemente mit
E - E'nfRz wesentlich beitragen, nur die Starkfeld-Bedingung
R, € eFr, die Ntherungslsungen (5.7) rechtfertigt. Sollten je-
doch Matrixelemente (Elmlp;lE'l'm') mit B - E°« R, die wesentli-
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chen Beitridge liefern, wiirde die Starkfeld-Bedingung entschei-
dend abgeschwdcht werden.

Durch direkte Berechnung von (Elm|p |E"1°m") kenn men zeigen, da8
flir Energien E< 0 und B > O das Gegenteil gilt. In Abb. 31a ist
das Matrixelement (100]12/0z|E“10) des 1s-Grundzustandes mit Kon-

tinuumszustinden E” dargestellt (berechnet mit Hilfe von /106/).

- Verlauf des Matrixele-
ments M(E'/RZ) =

. (10019/8z|E*10) als Funk-
tion von E? (E‘in Einhei-
g ten der eff. Rydbergener-
gie)

M strebt fir E>0 wie

g3/4 ina fur B>cowie
T T T T T T > 1/JE' gegen Null.
s 4 & ( F 8 9
o 1 2 /R

DaB hier trotz der schwachen Konvergenz fiir E* > RZ die Starkfeld-
Néherung noch brauchbar ist, liegt an den Entwicklungsfunktionen
7geq g (Est7), die scharf um E = E'lokalisiert sind, demn in der
kleinen Zeit t’~ (Ry/ePr,)'/3 nat sich der Zustend §y(%;t") noch
nicht weit von seinem Anfengswert |Elm) entfernt. Ist E die Ener-
gie eines Kontinuumszustandes, denn sind sufgrund dieses Umstandes
besonders die Streumatrixelemente mit E > 0, E* > 0 wichtig. Diese
Matrixelemente (E|9/8z|E”) kenn man sllgemein durch hypergeometri-
sche Funktionen ausdriicken (/106/, Seite 518) und nsherungsweise
durch

[CIEVCET (/)" 1 R (5+10)
E E") m s De
’ (EF- 1] 1 - exp(-2mfz2 )

angeben. Wie aus Abb. 31b zu ersehen ist, muB in der Nighe der
Kontinuumskante das relevante Energieintervall, in dem das Matrix-
element die wesentlichen Beitrdge liefert, durch af ~ RZ charsk-
terisiert werden. Ergt weit im Kontinuum strebt AE gegen Null,

de h., fiir freie Teilchen ist jedes elektrische Feld ein starkes
Feld. Somit bleibt auch fiir Kontinuumszusgtiénde AE/RZ ~ 1, d. h.
auch hier kann die Starkfeld-Bedingung nicht abgeschwicht werden.
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5.2+2. LOsung im Starkfeld-Fall und Diskussion fiir typische
Parameter

Aufgrund der Voreussetzung R, < he kenn fiir tiefe Stdrstellen,
die naech wie vor die Bedingung'h9-4< E% erfiillen sollen, sowohl
der FeldeinfluBl als auch der Coulomb-Effekt vernachldssigt werden,
so deB es ausreicht, fiir die Dichte des Grundzustandes Formel (5.1)
mit A2(r0)¢$ 8¢P/ro zu verwenden. Somit ist nur die Kontinuums-
zustandsdichte zu modifizieren. Um die N#herungslosungen (5.5)

und (5.7) verwenden zu konnen, schreibt men zweckmiéBigerweise

o ¢
O(E) = LIn Sp of = gql-ﬁSpfdt exp [—;‘iﬁit'(E - B(+'))] (5.11)
e .

mit H(t) = Hy + 1’1921:2 - irthoHz.

Die Spur wird mit dem vollsténdigen System der ¢E1m(i,t) gebildet,
wobei wegen X = O nur Zusténde mit m = 0O, 1 = O beitragen, so daB
gich

O, (B") = #ﬁjdtiE Paoo0) Pogo(rE°/2) e

— oo

-162t%/3 -1t(B-E*)/h
(5.12)

ergibt. Plr attraktives Coulomb-Potential zerfdllt die Integra-
tion liber E in eine Summe iiber diskrete Niveaus -E (n 2 1) und
ein Integral iliber das Kontinuum E > 0; beide Anteile sind zu be-
ricksichtigen. Setzt man in (5.12) die Kontinuums-Wellenfunktio-
nen des Waesserstoff-Problems ein und benutzt ihre Integraldarstel-
lung, so erh&lt man die Kontinuumszustandsdichte in Form eines
Dreifachintegrals:
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3

3 R, 2
16866 4 _ exp(-Zﬂ'E—z') Il_‘(1 + 1 gz)l

R
*f 1 +€ i&—;’ ® -it7/3 -16(B-B°)/h, + itZFJ%;
dF 1 _F dt e
-4

A (5.13)

wovon deas letzte exe.kt berechnet werden kann. Es entsteht

A 1+?y%§
(E ) = Fde 1 = exp( 3@“{ 'F(1+1/F I

) SEfE[E - ] + 21fPB3/2/3
xAi{?(1—§2) -%%;1 e

c

(5¢14)

Wegen der Voraussetzung starker Felder kann in (5.14) n#herungs-
weise ‘

1+$]iE R )
g | 2

gesetzt werden, womit (5.14) nach einer Transformation der Inte-
grationsvarieblen in

3 oo
> ’ ~ dc _._..___...1 1 -
O (E°) & Efynznf;Ej;? 2W/f R
¢ 5 5 'TIE +§ 1 -exp(- (E_l_é)-hec

« 218 - ) cos[§(® - E) + P/3] (5.16)
c c

-2

~ 1 (5.15)

libergeht. Offenbar wiirde gZ(E') im Limes RZ-—>-0 genau zum bekann-
ten Frenz-Keldysh-Resultat (3.29) werden. Eine weitere Nidherung
besteht derin, daB der Zustandsdichtefektor und E + an der
Stelle ?z 0 aus dem ?—Integral gezogen werden. Diese Ndherung
ist um so besser, je tiefer das relevante Energieintervall im Aus-
liuferbereich liegt, d. h. je eher die Relation |E* /HO | > 1 gilt.
Gerade fiir die hier betrachteten Defekte ist wegen E >> e > R,
eine solche Situation gegeben. Sollten jedoch die Ubergange be -
vorzugt in der Ndhe der Kontinuumskante erfolgen, ist ein solch®s
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Vorgehen nicht mdglich. Diesg trifft fiir den Fall mittlerer und
schwacher Felder (RO < RZ) zu, fir den jedoch schon (5.16) nicht

mehr zu beweigen ist.

Mit der genannten Ngherung vereinfacht sich (5.16) zu einem Ein-
fachintegral

*2 R, 1
> N7 e B E
(B ) m —= U(- Ai ( ), (5.17)
Se J 1 - exp(-EEJ Jﬂ

das die Konvolution des Coulomb-Kontinuums im starken elektri-
schen Feld mit der Punktion Aiz((E-E')/ﬁGc)/Jﬁ" ausdriickt. In
Abb. 32a ist die im Feld aufgeweichte Kontinuumskante dargestellt.
Gleichzeitig sind das Ergebnis fiir repulsives Potential und die
Nullfeld-Zustandsdichte eingezeichnet.

>
a) A Se (E) 4 i, AR
4 - Yo
~ N
3 il
z = .
/l —
4,,—’//// ___’,,___Jé‘_,»———-———""
O T T - T m—— T T
4 -2 0 2 4 6 E/Rz
S (E) (gesamt) '
b) :
& 1
1 R,/h8 =1
5 1 1
2 RZ/hG% =3 2
* 5
'5 -
2 - |
e E/R
O - T T T T T z T =
~4 -2 o) 2 L 6 8 10

Abb.32 a) feldmodifizierte Kontinuumszustendsdichte bei attrak-
tivem (1) und repulsivem (2) Coulomb-Potentisl. 3 -
feldfreie Kontinuumszustandsdichte

b) Gesamtzustandsdichte fiir verschiedene Feldstérken
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Die analoge Rechnung fiir die diskreten Zustiénde filhrt auf den
Ausdruck

wJ

Nl
n hE%
3 R,/n“ + B’
(5) = 2= 7 3 fdxAi[?ua . :
g 2w4ﬁ§; n h 4 RZ ﬁec ]
EATTY (5.18)
c

R,/n° + E
x exp{—l[/\.z W - ] + )3’/3} s
c

der (5.16) #Hquivalent ist Im Ausléuferbereich [E‘//h6, > 1 kenn

im Integral von (5.18) A2 gegeniiber dem restlichen Argument ver-

nachléssigt werden. Wegen Rz-ér'EEL liefert denn eine Entwicklung
nach Potenzen der Integrationsgrenze in erster Ndéherung die ein-

fache Beziehung /100/

. 3 oo

2 | qe
& reg kg r3/2 [ R,/n® + E ]
(E )’-’ _Z_ A - ﬁg ] (5-19)
?c 'Tt‘ﬁec % n3 ) »

die jedoch nur im Ausliuferbereich gilt, was schon daraus ersicht-
lich wird, daB8 im Gebiet E" > RZ negative Zustandsdichten auftre-
ten konnen. Jedoch auch (5.19) geht fiir F -0 in den korrekten
Nullfeld-Grenzwert iiber.

In Abb. 32b ist die Gesemtzustandsdichte § + @5 nach (5.17) und
(5.19) aufgetragen. Am Beispiel der Parameter des EL2-Zentrums in
GaAs ist in Abb. 33 der Effekt eines einfach- und doppelt attrak-
tiven Potentials auf die thermische Emissionsrate dargestellt.
Der mit zunehmendem Coulomb-Potential flacher werdende Kurvenver-
lauf ist Ausdruck der erhdhten Tunnelwahrscheinlichkeit aufgrund
der wachsenden Dichte der Endzusténde. Im Bereich der experimen-
tell realisierten Feldstédrken betrdgt der meximale Unterschied
zwischen neutraler und doppelt attraktiver Storstelle etwa eine
halbe GroBenordnung. Dies zeigt deutlich, daB bereits im Stark-
feld-Fall (RZ < hf%) der Ladungszustand einen nicht zu vernach-
lédgssigenden Effekt hat.
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Allerdings kann man bei der Anpassung kaum noch zwischen La-
dungseffekten und Multiphonon-Effekten unterscheiden, denn wie
aus der Digkussion in Abschnitt 3.7.1. hervorgeht, vermag eine
Anderung der Bindungsenergie um etwa 50 meV bzw. die VergridBerung
des Huang-Rhys-Faktors von 5 auf 9 denselben Effekt zu produzie-

ren.
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5.2.3. Der PFall schwicherer Felder - Koinzidenzeffekte

Fiir mittlere (h6 =~ RZ) und schwache elektrische Felder (h6 « RZ)
ist eine analytische Losung des Problems der feldabhiéngigen Emis-
sionsrate an geladenen Defekten strenggenommen nicht mdglich. Auf-
grund der Ergebnisse des letzten Abschnitts sind jedoch nur sol-
che Felder als effektive Sonde zur Bestimmung des Ladungszustan-
des der StOrstellen anzusehen.

Wird die Binduﬁg primér durch das kurzreichweitige, stark lokali-
sierende Potential verursacht, so kann jetzt erst recht der Feld-
einfluBl guf die Stbrstelle vernachlidssigt werden. Der dann noch
verbleibende Feldeffekt infolge Anderung der Dichte der Endzustién-
de soll unter folgenden Aspekten diskutiert werden:

a) Uberginge in hhere gebundene Zusténde werden wegen der niedri-
gen Feldstérke vernachlédssigt.

b) Formel (5.17), d. h. die typische Konvolution der feldfreien
Zustendsdichte mit Ai2((E-E’)/48)NE , wird wegen ihrer physi-
kalischen Plausibilitdt im Sinne einer Verallgemeinerung auch
auf den Fall schwidcherer Felder angewendet. Eine gewisse Be-
rechtigung dafiir ergibt sich aus der Tatsache, daBl die Giiltig-
keit der von Enderlein /100/ gefundenen Niherung ((5.5) und
(5.7)) durch numerische Rechnungen von Blossey /104/ zum Feld-
einfluB auf Exzitonen auch noch fiir das Feldstédrkegebiet O = RZ
nachgewiesen wurde. Dariiber hinaus besteht Grund zu der Annsh-
me, dafB auch fiir hO < RZ’ insbesondere was den EinfluB auf die
Kontinuumszusténde betrifft, wesentliche Effekte richtig wie-
dergespiegelt werden, denn geniigend tief im Kontinuum wird die
Ngherung fiir beliebig kleine Felder exakt.

¢) Wenn k6 « R, gilt, ist auch 16 <« Bu) zu erwarten, d. h. Koin-
zidenzeffekte werden wesentlich.

Im Falle schwicherer Felder (h8 < R, bzw. 16 <« RZ) kenn in (5.17)
die Coulomb-Zustandsdichte durch eine Stufenfunktion ersetzt wer-

den. Dann erh#lt man mit /51/
(o]

\Jﬁa A ai%(e - y) = Ai1(-y)/2 (5.20)

G
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das Ergebnis
3
ol -
6, (B") f{ﬂz Ai1(--—§—ec) ; (5.21)

dag in die allgemeine Formel (3.25) einzusetzen ist.

Prektisch relevant wird der Fall schwécherer Felder durch Messun-
gen von Irmscher /5/ sn Sauerstoff- und Wasserstoff-korrelierten
Donatoren in Silizium (E1 und E3"in /5/) bei Feldstérken von

2x10° bis 3<10* Vem™'. Die Emissionsrate dieser Defekte zeigt ei-
ne tiberraschend starke Feldabhéngigkeit mit einer Kurvenkriimmung,
wie sie bei solch schwachen Feldern entsprechend der Kurvendig-
kugsion in Absehnitt 3.3.3. nicht zu erwarten ist. Fir das E1-Zen-
trum gind die MeBwerte in Abb. 34a aufgetragen. Gleichzeitig ist
die Emissionsrate, berechnet im Einmoden-Modell, fiir neutrales
(Abb. 34a) und attraktives Potentisl (Abb. 34b) dargestellt. Der
Feldstdrkebereich entapricht elektrooptischen Energien von 2.7 meV
big 10.2 meV, so daB im Einmoden-Modell der Kurvenverlauf villig
durch Koinzidenzeffekte bestimmt wird. In den eingezeichneten

acht Kurven wurde die effektive Phononenergie von 64 meV (~ opt.
Phonon in Si) bis auf 43 meV verringert. Die sich daraus ergeben-
de relative Lage der Punkte -Ej + nﬁu% zur Kontinuumskente bestimmt
den Kurvenverlauf. Dabei ist aufgrund der geringen Feldstérke und
der relativ tiefen Temperatur (T = 72 K) nur der der Kente am
néchsten gelegene Punkt entscheidend. Liegt er nur wenig unterhalb
der Kente ( 1 ), so dndert sich die Emissionsrate sehr stark mit
negativer Krimmung. Die Feldabhéngigkeit wird schwiicher, wenn der
Koinzidenzpunkt mit abnehmender Phononenergie ins Gap rutscht.
Zwischen ( 5 ) und ( 6 ) erfolgt ein Umschalten: Jetzt wird der
Punkt -Ep + BE&% entscheidend, der nichst tiefere liefert keinen
Beitrag mehr. Die Kurvenform wird nun durch die Zustandsdichte-
gnderung im Kontinuum bestimmt; so kann es zur Ausprigung leich-
ter Osiillationen kommen. Bei weiterer Verringerung der Phonon-
energie rutscht der relevante Punkt erneut unter die Kante, so daB
gich eine zu ( 1 ) analoge Kurvenform einstellt ( 8 ), die jedoch
flacher ist, weil die benachbarten Punkte stérker beltragen, und
zunehmend konstanter wird, je mehr Phononen beim Ubergang betei-

ligt gind. Dies ist Ausdruck dafiir, daB die Koinzidenzeffekte
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letztlich verschwinden, wenn ﬁu% < hE% wird. Der Vergleich zwi-

schen Abb. 34a und b macht deutlich,

dafll gsich die Koinzidenzeffek-

te in gleicher Weise, relativ unabhéngig von der Form der Konti-
nuumszustandsdichte, auswirken. Bel attraktivem Potential werden
gie wegen der (im feldfreien Fall) endlichen Hohe des Coulomb-

Kontinuume noch verstéarkt.

hh% =64meV @) o a

62.5meV @1 1/

oomeV @l ur

55 meV

46 meV
44 meV

43 meV

® @ © @

log e, 5TmeV ®| WY
6

a

neutral

él
b
attraktiv
g4
I'['- S=2.4

= 0.132eV

3 T —

4&10# 2x10*

Ax1o*

2x 1ot

Feldstédrke
[104 ch_1]

Abb.34 Feldabhiéngigkeit von E1 in Si /5/ und theoretische
Ergebnisse im Einmoden-Modell fiir neutrales (a) und
attraktives Potential (b) (Formel (3.25) mit (5.21))

Oben ist die zur jeweiligen Kurve gehtrende Koinzidenz-
situation dargestellt.
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Die Varistion des Huang-Rhys-=Faktors hat solange keinerlei Ein-
fluB auf den Kurvenverlsuf, wie S = n ist. (Bei S = n erfolgt

als Konsequenz des Faktors (1+5)°/S eine Ausldschung der Rate -
ein Effekt, der erst mit den Koinzidenzeffekten selbst verschwin-
det.) Prinzipiell ist eine Anpassung an die MeBergebnisse durch
Wahl von EB und entsprechende Einstellung des Verh&ltnissesg EB/ha%
mdglich, die allerdings keine Unterscheidung zwischen neutralem
und attraktivem Defekt erlaubte.

Will man Koinzidenzeffekte v0llig ausschlieBen, wofiir im Falle
thermischer DLTS selbst bei tieferen Temperaturen eine hohe Wahr-
scheinlichkeit besteht, ist anstelle der Summe in (3.28) ein In-
tegral liber eine kontinuierliche thermische Wahrscheinlichkeits=-
verteilung zu betrachten. Anstatt auf eine Gauss-Verteilung zu-
riickzugehen, ist in der vorliegenden Arbeit eine numerische Inter-
polation der diskreten Verteilung vorgenommen worden. Das Ergeb-
nis zeigt Abb. 35.

log e, [3-1]
6 x

T=7 K Abb.35

2 Zu erwartende Feldesbhéngigkeit der
ol ‘thermischen Emissionsrate des E1-
S - -G =y Zentrums in Si bei Zugrundelegung
ttraktiv 1

einer kontinuierlichen thermischen

o Wahrscheinlichkeitsverteilung.
o
A 2 1 S = 1.5
s . ———1 2 § = 0.005
o neutral 1
o L T A
110 2x10* Peldstérke [chq]

Wie zu erwarten, verlaufen die Kurven nun fiir alle physikalisch
relevanten S-Werte in beiden Fdllen nshezu konstant, erst ab

hec =~ 8 meV setzt ein leichter Anstieg ein. Eine negativ gekriimm-
te Kurve widre Jetzt nur durch Abschalten der Elektron-Phonon-Kopp-
lung zu erhalten.

Somit ergibt sich folgendes Fazit:
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- Ist der realisierte Feldstidrkebereich durch hec <« hw zu cha-
rekterisieren, konnen Koinzidenzeffekte die beobachtete starke
Feldabhéngigkeit der Emissionsrate erkléren. In diesem Falle
(de he wenn Koinzidenzeffekte dominieren) spielt die genaue
Form der feldmodifizierten Kontinuumszustandsdichte nur eine
untergeordnete Rolle, was nachtriglich den Gebrauch von (5.21)
rechifertigt.

- Nach Ausmittlung der Koinzidenzeffekte ergibt sich sowohl fiir
neutrale als such fiir geladene Zentren ein nahezu konstanter
Kurvenverlauf. SchlieBt men Koinzidenzeffekte aus, kann die An-
derung der Dichte der Endzustinde die starke Feldabhingigkeit
der Rate niecht erkléren - sie kann sogar vollig vernachléssigt
werden. Folglich kommt dann als Ursache nur der Poole-~Frenkel-
Effekt /107/ in Frage.

53+ Poole-Frenkel-Effekt an tiefen Zentren

Die in Abschnitt 5.2.3. gedullerte Behauptung, daBl der Feldeffekt
auf eine geladene tiefe Storstelle, deren Grundzustand primér
durch das kurzreichweitige Potential bestimmt wird, wegen hé <R,
vOllig zu vernachlédsgsigen sei, gerit nach den letzten Ergebnissen
offenbar in Widerspruch zu den von Irmscher /5/ gemessenen star-
ken Feldabhéngigkeiten der thermischen Emissionsrate von E1 und
E3“ in Si. Tatsd@chlich liegt es am langreichweitigen Schwanz der
Wellenfunktionen geladener Defekte, daB selbst schwichere Felder
die Emissionsrate um GroBenordnungen erhthen konnen. Da analyti-
gche Losungen des Problems bel schwidcheren Feldern nicht gelin-
gen, betrachtet man in der Literatur die durch die Barrierener-
niedrigung infolge des elektrischen Feldes erleichterte thermi-
sche Befreiung der Elektronen (Poole-Frenkel-Effekt /107/; Dar-
stellung und Zitate in /5/). Dabei wird jedoch nie das kurzreich-
weitige Potential einbezogen, was Jetzt geschehen soll.

Dazu wird das Potentialmodell wie folgt modifiziert:
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2
1_To  (w/r) -2E _ePz. (5.22)

2T 2 2 &Exr

o S

Aus (5.22) geht hervor, daB die dreidimensionale &-Funktion

durch eine Lorentzfunktion ersetzt wurde. Gleichzeitig wurde

die Wirkung des Operators (1 + ¥%) durch einen Faktor (-r/ro)
berilicksichtigt. Benutzt man fir Vo den Ausdruck, der sich bei
Abwesenheit der beiden anderen Potentialanteile ergibt (VO=¢mEorg),
vernachlédssigt man weiterhin rg gegeniiber r2, was bedeutet, daB
der Ort der Barrierenasbsenkung weit auBerhalb des Lokalisations-
radius r, (wie er sich nur sus dem d=Potential ergibt) befindet
und beschrénkt sich auf eine eindimensionale Rechnung, dann wird

mit §= z/r,
2 (Joy3/2 ’51 1 _ oy %)3/2 (5.23)
1ORg = (ETNE, 53 ¥ - S OB

Der Zusammenheng zwischen E und der experimentell gegebenen
Bindungsenergie E% kann, falls RZ~4< E0 gilt, ndherungsweise ana-
lytiseh durch eine Relation vom Typ (2.27) hergestellt werden.

Es wird sich jedoch zeigen, daB die GroBe des Parameters Eo’ der
den Einflufl des kurzreichweitigen Potentials auf die Barrieren-

absenkung begtimmt, weitestgehend belanglos bleibt.

Piir die Stelle des Potentialmeximums ergibt sich aus (5.23) exakt:
R m hals) T
2 (2 ,3/2[ \/ 6,%y3/2.28,3/2 [R, }
= 1 +4/1+ =(=2)7"9(F2) —Z . (5.24)
F?m A m’}b RZ Eo

Eingesetzt in (5.23) liefert §, die Barrierenabsenkung V()] ,
die gem#B (3.52) auf die feldebhéngige Emissionsrate in der Form

Jv; ()]
kT

log e (F,T) = A(T) + (loge) (5¢25)

fiilhrt. Dabei ist (mit ﬁ“E mc/,u,)
v, el Ry = 2§32 V2045312 4 )12,

+ (h:%)3/431/2 (5.26)
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mit & = E /R, , t«% = ﬁec/RZ und
B = [1 +ﬁ+%g3/260'1/2(h«9;)3/2}. (5.27)

Aus (5.26) folgen sofort die Grenzfille

\Vc(§;)| = {E‘szﬁft)3/4 (reines Coulomb-Pot.) (5.28)
1/4
wt(g’m)l = 4/3[ -%5“3/2_1/_?‘_‘75] ‘ﬁec (kein Coulomb-Pot.),

Eo

die bei Coulomb-Zentren auf die bekannte wurzelfdormige Abhingig-
keit von der Feldstérke fiihrt, widhrend sich fiir das hier betrach-
tete Modell des kurzreichweitigen Potentials eine Abhéngigkeit

~ F3/4 ergibt.

In Abb. 36 ist der Potentialverlauf nach (5.23) fiir verschiedene
Feldstédrken und verschiedene Verh#dltnisse RZ/Eo dargestellt. Man
erkennt, daB das Potentialmeximum fiir die im Experiment /5/ auf-
tretenden Feldstérken (Abb. 36a und b) einige Bohrsche Radien r,
vom Ursprung entfernt liegt. Dadurch trégt das kurzreichweitige
Potential zum Betrag der Barrierenabsenkung kaum bei. Erst bei

2 4 6 g0 1 2345

C
1 % = A
i ——RZ/Eo‘_“O
---Rz/E =1 .
] — —Rz/E,=10

—_—— RZ_/EO =4
——Ry/Ey = 10 |

Abb.36 Potentialverlauf filir verschiedene Feldstédrken und
Parameter €34 = Rz/E,
§¥'=0.5
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stérkeren Feldern und B, < R, wirkt es sich aus (Abb. 36c).
Flir die Interpretation der lMeBergebnisse /5/ ist diese Situation
jedoch nicht relevant. Eine Veriation von RZ/E0 zwischen O und 10
hat also prektisch keinen EinfluB auf die Barrierenabsenkung.

Dies zeigt sich auch bei der Anpassung von (5.25) an die gemes-
sene feldabhingige Emissionsrate der Zentren E1 und E3° in Si /5/.
Tm Falle von E1 ergibt sich eine gute Ubereinstimmung mit RZ =30meV.
Dies entspricht etwa der effektiven Rydbergenergie mit 2 = 1

( m<1{}> = 0.26 mo). Die beste Anpassung fiir E3” gelingt mit

RZ = 15 meV und bzgl. der Temperaturabhéngigkei £t mit EB = 0.,18eV,
wenn man in (5.25) A(T) = =(loge) EB/kT setzte

Es kdnnte sich somit sowohl bei E1 als auch bei E3° um einen
0/+ -Ubergeng handeln.

L |

& B AbD.37

e E’] 72 K

o Emissionsrate von E1 in Si;

o MeBpunkte nach /5/.

= Anpassung nach Formel (5.25) mit

1 = 30 meV, Eo = 0.11 eV fiir Z=0,1
bzw. EO = 0.03 eV flr Z = 2

unten:

Emigsionsrate von E3” in Si;
MeBpunkte nach /5/ E, = 0,18 eV
susgezogen: R, = § eV

3 \IES GEE R (R e T S ' L ¢ gestriChelt R.l = O 03 ev
1 2
Feldstarke [10° Vem™T]

1 2 3 &
Feld starke [ 40%Veni]
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A1

Anlage 1

Berechnung der totalen elektronischen Ubergangsrate im neutralen
Modell

Die normierten Ldsungen der Gleichung (2.33b) mit U(X) = -eFz
gsind, wenn man sich gleich auf Zusténde mit der Magnetquanten-
zahl m = O beschrénkt, die hier nur bendtigt werden,

% 12 8 g%’—“ ﬁl‘ec 3, (Xe) Ai[gc_(_;“;lée-‘c"" er]’ (A1)
wobei X die Bedeutung des Impulsbetrages senkrecht zur Feld-
richtung hat (g, z = Zylinderkoordinaten, J, - Besselfunktion

0. Ordnung, Ai(x) - Airy-Funktion, %Bs = (e2h2F2/2m,e)1/3 - elek-
trooptische Energie, B,(d) = 1A%/ 2Myy) -

Die homogenen Ldsungen zum Aufbau der Greenschen Punktion haben

eine vOllig analoge Gestalt:
(A2)

1 JEBu(r) =g~ eF 5
f%% o Jo(,xsv)m[ e hox 5 Zl filr p> 0

I (vom Leitungsband)
(x) = -
2w hlopl oY T Hled |,
4(vom Valenzband).

Die Entwicklungskoeffizienten Cgy(£5A7) in (2.41) gind die Ma-
trixelemente aus den Funktionen (A1) und (A2) und k®nnen leicht
berechnet werden. Man hat je nach GrdBe und Vorzeichen von

drei Fdlle zu unterscheiden: .

i

” Mo < mg (al1)
INCES Sa Ai[E_(a) - L& i )] e < Me ey

he_ he, gy > 1y (a2)

O (e5x7) = ON Ai[Er("“) ¥ (g'ﬁ')] Py < 0 (B). (A3D)

ke, 50

r



" lationen ngherungsweise analytisch behandelt werden: /“'c T m

A2

In (a) sind die GrdBen €_ und E_ eine Funktion von m_ , wobei
/m_ = 1/, = 1/m, im Fall (al1) und 1/m_= 1/m, -1/4 im Fell
(a2) gilt. Im Ausdruck fiir die Ubergangsrate (2.43)

o0

D(g,e) = V2 ¢.(6) [ ax (A4)

0

* -’ 2
ft;.sﬂ )OE”I\(O) cE”/\.(g’A)
" =g ~1id

kann, auBer wenn p<m, ist, (&’ -¢ -iS)\"‘I durch den Hauptwert
P/(&” - &) ersetzt werden, da fiir tiefe Niveaus mit & ~ - Eg/2
der Imagindrteil nur vernachléssigbar kleine Beitr&ge liefert,
wie man anhand von (A2) und der stets erfiillten Voraussetzung
Eg > he sieht. Fiir die vom Leitungsband herriihrende Storgstelle

kﬁnnen (sieht man vom trivialen Fall Mo = M, ab) drei Massenre-

c,
Mo Z Mys o > my (starke Lokalisation).

Der Fall e << m, (schwache Lokalisation) muB gesondert behan-
delt werden, da hier der Imagin&rteil wichtig wird.

Geht man mit (A2) und (A3) in (A4) ein, so ergibt sich fiir das
innere Integral f de” der Ausdruck

RS 172 (B =1/ ﬁ”Ai[E;(A) - e”-e] Ai[_E_,(A) I @ re-¢
" he_ & BB ho_

(A5)
Das obere Vorzeichen gilt fiir (a1), das untere fiir (a2).
Wenn sich die Massen nur wenig voneinander unterscheiden, dann
kenn aufgrund der Betrachtungen in Abschnitt 2.2.2. 1/&” durch
(e-€)"" ersetzt und das verbleibende Integral mittels der
Hilfsformeln /51/

X . _ 1 | ¥ —xx 4_:
_idt Ai(t +x)Ai(xt +Y) = P _M3)1/3 Al{ = -o(.3)1/ e
fdt AL(t +x)AI(Y —oxt) = — 1 Ai[Y toax | (a6)
o (1 +oL3)1/3 (1 +0L3)1/3-

]

geldst werden. Man erh#lt dann sowohl fiir (a1) als auch fiir (a2)
ohne weitere Ndherung

’]



A3
D(g,g") = V° gt(a) -S—£E~; (A7)
(& -¢€)
-~
mit ¢, (€) = “fﬂhec, Fl-€/88,), (48)

der feldmodifizierten Leitungsbandzustandsdichte, in der

Fly) = Ai’z(y) - yAi2(y) ist. Formel (A7) ist also vdllig iden-
tisch mit dem Ausdruck, der sich ergibt, wenn m, E/u'c vorausge-
setzt wird.

Im Felle starker Lokalisation (s, > m ) kemm m_ durch m, er-
setzt werden. Dann wird jedoch der Parameter « in (A6.2) sehr
groB und kann nicht durch « = 1 genshert werden. Eine entspre-
chende Ndgherung ist jedoch wegen des Nenners g’ notig. Man kommt
nun aber auch liber den Umweg

e} -
ALY =oit) = B ﬁg Al ol Ai(g + %)
=3y1/3_4, 3313

(] e
(49)

o0

~r - i_f? Ai(g +o£'1y)Ai(§ + t) = -i—«g(t +oZ'1y)

wegen x~ 1 = mc,?uc <« 1 zum Ziel. Durch Auswertung der &-Funktion
entsteht

oo

—C [he 'j;t - 1 212(t - 1),
AT % . [t /T‘gﬁec _ es:[2 H6c

(A10)

3
e

D(E,€) = vg 0, () =

Der Nenner im Integranden ist im Falle tiefer Niveaus (&~ - Eg/ZJ
und wegen m, << /uc eine schwach verénderliche GrodB8e und kann beil
t = E.'/hec aus dem Integral gezogen werden. Somit ergibt sich

fiir die Ubergengsrate auch bei starker Lokalisation Formel (2.40a)!

Der Vollsténdigkeit halber sei der Fall schwacher Lokalisation
engefilhrt. Wemn p <« m, gilt, kann (A5) direkt unter Benutzung
von m_ & /u.c ausintegriert werden. Dazu hat man



A4
;f~ A Ai(x +t +y)Ai(Xx +y)  _ (A11)
- = O(t)Ai(t +y)Bi(y) + O(-t)Bi(t +y)Ai(y)

zu benutzen /53/. Mit Hilfe der Dirac-Identitdt /54/ erhsdlt man

oo
o? ’
D(&, &) = Vg €t<<-:)1f(te/¢)‘3/%</2ﬁt {9(6’)Ai2(t +§§A) <
_5/;-,_9“'

«[11206) +812(8)] + OC-)a1%(8) [a12(s +§;ﬁ +Bi2(% +%%)]} .

(A12)
Men erkennt, daB die Eigenschaften des Leitungsbandes nicht mehr
eingehen; im Grenzfall ﬁafmc—a-o kenn das Integral in (A12)
durch &(€7) approximiert werden; alle Uberginge erfolgen in
das Niveau &£ = O.

Pir eine Storstelle, die aus Valenzbandzusténden aufgebaut ist,
ergibt das innere Integral in Formel (A4), wenn der Imaginidrteil
vernachléssigt wird,

V() V2 (i |opl )'1/4J(%”A1[Eﬁ(gl)e +[5”+EJJA:L[_E.1-(’U +(E"+ 'é”-.c:fl.
k6, (d he,

(A13)

Der Index r kennzeichnet das Auftreten der reduzierten Masse
1/mr = 14“% - 1/mc. Im Felle schwacher' Lokalisation ergibt sich
ein Ausdruck vollig analog zu (A12), der von Enderlein et. al.
/55/ zur Erklirung der Elektroabsorptionsdaten an GaP:N benutzt
wurde.

Bei starker Lokalisation (4 >> m ) kenn mit derselben Argumen-
tation wie in (A9) und (A10) gezeigt werden, daB die Ubergangs-
rate wieder die Form (2.40b) annimmt, also von der Struktur iden-
tisch ist mit der filir die feldfreie Ubergangsrate.

Die Rechnung fiir den Fall mcﬂ5/ﬂ,kann nur durchgefiihrt werden,
wenn der Nenner des Hauptwert-Integrals aus dem Integral gezogen



A5

wird, was mdglich ist, solange £° nicht in die GriSenordnung
von +E /2 kommt. Weit im Band modifiziert der Nenner die Linien-
form demnech erheblich, in Ubereinstimmung mit den Uberlegungen
zum optischen Streuquerschnitt. PFlir Energien in der N&he des Ma-
ximums des optischen Streuquerschnitts muB8 (A13) numerisch be-
rechnet werden, im Gegensatz zum vom Leitungsband herriihrenden
Defekt, fiir den m, & p gerade dazu fiihrt, daB die zweite Airy-
Funktion in (A5) S§-fdrmig wird. Bei allen physikalischen Prozes-
sen jedoch, bei denen nur Kontinuumszustinde weit unterhalb E_/2
wesentlich beitragen, ist auch im Fall m, = Formel (2.40Db)
eine gute N#herung.
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Anlage 2

Ubergangsrate fiir verbotene Uberginge

Zur Vereinfachung der Berechnung der elektronischen Ubergangs-

‘ rate fiir Uberginge aus einer donatorartigen Storstelle wird der
FeldeinfluB auf den Defektzustand vernachlidssigt. Dag den feld-
induzierten ProzeB bestimmende Matrixelement (2.18a) wird mit
Hilfe wvon

E g 2 1/3C§78)° + ixy/
ﬁiz z e¥Zpi(x -Fz) = - [.g_z " x:' . F 5

4 P

behandelt. Man erhslt

(B1)

| £° & g
ICC E f‘é fdt Hec £

; (1) =
E’sem, EOO mx’ m, oF

-it3/3 - 1t[_E_cE2_;E']
bals)

=< @ ¢ (B2)

mit p = eFeeol wiBY S(E +EQ)E /(16(56,)%).

Das Integral ist nur aufgrund des aufiretenden Nenners von Null
verschieden. Dieser kann wieder wegen E= - Eo und E% > he né-
herungsweise beriicksichtigt werden

(B3)
. ~it3/3 -itx
ce - d a
Iz aem,EOO“)”Trog mCEF[— st ¥ O
x+—I-r—lc—h-6—°—— T
¢ hec

wobei im Nenner t2 durch den Sattelpunktswert tg = =x ersetzt
wurde. Nach Ausfiihrung von Integration und Differentiation folgt
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I R
E_(20) E -
Eaem zool1) =~ "5— m mer A s )[_E}%_g______} ,
C (¢
(B4)

wenn ein zweiter Term, der proportional zu [gybE/mc - E’)/ﬁec]"B
ist, unberiicksichtigt bleibt.

Quadrieren und Integration iiber 2e filhrt schlieBlich auf (3.26).
Man kann leicht zeigen, daB sich (3.26) vom Ausdruck fiir den
dipolverbotenen optischen Ubergang um den Faktor

2
<] m

unterscheidet.

Fiir den thermisch induzierten Ubergang ist das Matrixelement
(3.9a) zu berechnen. Anstelle von (B2) erh#lt man hier

o 1y3/3 + 1y[ %g£l¥:l§}

ce —y __PB e c
57k, m,200(%) =73 fdy
i (eF J qoz) °7“ * [(kL1 “o11

2 4

[ .

21 -2
+ (kip =95, 5) ]"‘,w =B

(B6)

Wegen y ~ 1 und.ﬁ2q§/2mc > hec (mittlere Phononenwellenzahlen)
kenn im Nenner y = O gesetzt werden. Die abschlieBende k, -Inte-
gration liefert n#herungsweise (3.27).
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Anlage 3
Ubergangsrate bei anisotroper Bandstruktur
Die z-Integration des Uberlappungsintegrals zwischen Defekt-

zustand (2.44) und Bandfunktion (3.36) kann exakt ausgefiihrt
werden, wenn man die Relation

= iza
U{Az e Ai(bz + x)Ai(-z + y) = (C1)
-_-w &
5 ia3/3¢1-b3)/c? - ia(bzxvy)/c
il HE b + X +by 8

benutzt, die mit Hilfe der Integraldarstellung der Airy-Funktion
bewiesen werden kann (¢ & 1 + b3). Man erh#lt unter Beachtung der
Umformung (A9), wenn.f%_ﬁb m, angenommen wird, fiir das Quadrat
des Ubergangsmatrixelements

'\J2 ~
0V 1 oy Vv € (E)

2
E’ k_L1kJ_2,E00| ¥ B, o202 x (c2)
[E ? ?,«T.,‘]
2 2. 2
xn?[1 RIS + ER ol -E’)] :
6, 2m,G om, 2p,

Die Voraussetzung Py > m, entfdllt, wenn der FeldeinfluB auf

den Defektzustand vernachléssigt wird. Die Ubergangsrate ergibt
sich aus (C2) durch Integration iiber k;, die nur noch niherungs-
weise moglich ist. Wegen ﬁ'%'E% > 19, darf der Nenner wieder
approximativ behandelt werden. Dieses Vorgehen ist um so gerecht-
fertigter, je kleiner der Winkel < ist, da dann.f%/m* > P? und
my % m, folgt. Mit diesen Annahmen erh&lt men

~Bm, mlmnkfp Aia(tegE )

7 (c3)

D(ESE) = ()
\IET:T ?t amrhd
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und damit schlieBlich (3.38).
(€3) kann man leicht auf den Nullfeld-Grenzwert spezialisieren,

wenn man

14128 B o B(E” -%) (ca)

1im i N
F>0 {6, Do 2™ E -t

beachtet. Berechnet man die {Ubergangsrate im Limes F = 0 unab-
héngig von obiger Betrachtung mit den Nullfeld-Einhiillenden, die
den Zustdnden (2.44) und (3.36) entsprechen, so bekommt man exakt
(mit ¥ = 0)

O
D°(E,E") ='ﬁV2§°(ﬁjJ5;E—;: 1 (-dt O(E’-t) ,
w7 4 hB 27 “E -t | m, - 0 2
4(E°-t) +Bg %
0 fV
(c5)

was unter der Voraussetzung m, < mit dem Grenzwert (C4) von
(03) iibereinstimmt. Allerdings kann (C5) exekt integriert werden
und liefert damit einen genauen Ausdruck der'strahlungslosen
Nullfeld-Emissionsrate fiir Ubergiénge in ein Bandtal beliebiger
Lage. Das Integral in (C5) wird ndmlich

: o P B

+ h(E")

my 0 m.]_
= (c6)
i g My =My
mi arctg /Av_ (EB E /-lf{'rE ) m, > m;
h(E") = (C7),
jmy -my | E’
Arth [~ m, < m

CE%-+ﬁ%ﬁY)
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Anlage 4

Ubergangswahrscheinlichkeit thermisch induzierter Multiphonon-
Prozesse im Zweimoden-Modell

Der thermisch induzierte Anteil in der geschweiften Klammer
von (3.12) liefert, wenn die Fouriertransformierte von (3.16)
eingesetzt und die Summation liber zwei Moden erstreckt wird,
den Ausdruck

o]

- O o, il — —
dr exp{iw’r" +Z sr[(Nr +1)e™ Y + T, e 1w ~(2¥,, +1)]}"
- oo

r=1,2

* - = . —~
Z £,(te)f - (te)q (1 +Nq)ei“°q"7c5;qf + T e 9L L 4

Q,9%1,2 4 4 a9

¥ .
2 1
w -
h qcoq

(ﬁq +1)(ﬁc; +1)eiTTuE *“ﬁ’) - N (W_, +1)e"iT(uh @)

§ ,emiweT . (F, +DF Leltlw, ~w-) L 7§

qle q q q q'e q g
(D1)
Da
e
£ - 088y :
q _ a = -./sq-,/sq,- und (D2)
k uﬁ.kh' * b 3
f1(tc)f2(tc) = f1(tc)f2(tc) = £,

L

gesetzt werden darf, kenn die Summe iiber g, q° in (D1) wesent-

lich vereinfacht werden. Man erhdlt

Z - |f1]2{s 25 X (F, +1) + ™" (¥, +1)l:1 +2s1]
a

qQ'=1,2



4 gmi@,T N,(1 -25)) + e 21wyt 5, (¥, +1)2 4 21w T sff} %
2

E [f2| {1—:—2}

+ 2f12(s—:|-\182 {‘I s (f\f1 £1)e M 4 (ﬁg +1)elw2¢'—-—-ﬁ1e'1w1r‘:‘

- B ™ O LA 0 T ) L, e0et T -9

2
e-iﬁw1 +w2)} :
(D3)

+ ('Ifl".I +‘l)(ff2 +1)ei7:'(w1 +w2) + NN

Die Zeitintegration kenn nun z. B. nach der in /78/ angegebenen
Methode ausgefiihrt werden und fihrt auf modifizierte Besselfunk-

tionen I, mit dem Argument 281_\/ ﬁr(ﬁ"r +1) » Unter Benutzung der
Rekursiongformel

I;_4(2) = I 4(2) = _;?_}_ I,(z) (D4)

kenn die letzte geschweifte Klammer in (D3) auf die Form

(=] o0

. K, +1 k,/2 W, +1 k,/2 _
21 2 , z » _ I [23 VF. (§ +1)]><
- = i, L 25V 4 (8,
k, = ~0k, =-00 1 2
1 g =g,

x Ikg[zs@{iv“z(ﬁz +1)} (1 + k/8)(1 + ky/5,) Sl + wiky +wky)
. (D5)

gebracht werden. Dieselbe & -Funktion wie in (D5) tritt aber
auch in den beiden anderen geschweiften Klammern von (D3) auf,
go dafl schlieBlich eine Zusammenfassung unter der Doppelsumme
in Gestalt eines Binoms mdglich wird, die (3.40) ergibt.



