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Vorwort 

Die vorliegende Dissertation wurde im Rahmen einer plan­
mäßigen Aspirantur am Bereich " Theoretische Halbleiter­
physik " der Sektion Physik der Humboldt-Universität 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 Feldabhängigkeit 
dieser Prozesse, die bei der kapazitätsspektroskopischen 
Analyse tiefer Störstellen wichtig wird. Methodisch knüpft 
die Arbeit an die im Bereich gesammelten Erfahrungen zu 
den Problemkreisen " Halbleiter im elektrischen Feld " und 
" Multiphonon-Theorie " an und schafft eine yerbindung 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-Universität, Prof. 
Dr. R. Enderlein für sein stetiges förderndes Interesse und 
die Übermittlung seiner wertvollen Erfahrungen zum behandel­
ten Thema, die den Fortgang der Arbeit stimuliert haben. 

Für zahlreiche fruchtbare Diskussionen möchte ich Dr. Dr. D. 
Suisky, Doz. Dr. F. Bechstedt, Dr. O. Ziep sowie Dr. J. ·Rö­
seler meinen aufrichtigen Dank sagen. 

Die Diskussionen mit Dr. K. Irmscher und Dr. K. Maass vom 
Bereich " Atomstoßprozesse der Festkörperphysik " der Sektion 
Physik der Humboldt-Universität zur Frage der feldabhängigen 
Emissionsraten von Defekten in Silizium waren hilfreich für 

das Verständnis der experimentellen Situation und führten zu 
gemeinsamen Publikationen. Für diese Zusammenarbeit sei ihnen 
herzlich gedankt. Zu Dank verpflichtet bin ich auch Dr. s. 
Brehme (Karl-Marx-Universität Leipzig) für Diskussionen und 
die Übermittlung experimenteller Ergebnisse. 
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1. Einleitung 

Das Studium von Defekten in Halbleitermaterialien gehört zu 
den grundlegenden Aufgabenstellungen der modernen Festkörper­
physik, da die optischen und elektrischen Eigenschaften von 
Halbleiterbauelementen wesentlich durch sie bestimmt werden. 
So können Defekte und Störstellen, die tief in der verbotenen 
Zone liegende Energieniveaus verursachen, einerseits die Funk­
tionsweise von Bauelementen stark stören (unerwünschte Genera­
tions-Rekombinationsströme, zu kleine Quantenausbeuten von 
LEDs) oder sogar zu deren Ausfall führen, andererseits ist die 
kontrollierte Erzeugung solcher Niveaus erst die Grundlage er­
wünschter Arbeitsweisen, wie im Falle schneller Schaltdioden 
und optoelektronischer Bauelemente. 

Von Bedeutung sind in diesem Zusammenhang strahlende und be­
sonders strahlungslose Multiphononprozesse. Bei letzteren ist 
die elektronische Umladung der Störstelle von der simultanen 
Erzeugung bzw. Vernichtung vieler (bis zu 10

2
) Phononen beglei­

tet. Die wesentlichen Grundlagen für die theoretische Erklärung 
des strahlungslosen Einfangs und der Emission von Ladungsträ­
gern wurden Anfang der fünfziger Jahre in den klassischen Arbei­
ten von Huang und Rhys /1/, Kriwoglaz /2/ und Kubo und Toyo­
zawa /3/ geschaffen. Die Grundidee, Multiphonon-Ubergänge in 
einem Modell mit linearer Elektron-Gitter-Wechselwirkung durch 
Auswertung der Nichtorthogonalität der Schwingungswellenfunk­
tionen, die zu verschiedenen Elektronenniveaus gehören, zu er­
klären, hat bis heute Bestand. Trotzdem noch bis vor wenigen 
Jahren Kontroversen, insbesondere im Hinblick auf die Größen­
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 Leitfähigkeit bzw. Photo­
leitfähigkeit und Infrarotspektroskopie, war nunmehr ein expe­
rimentelles Hilfsmittel verfügbar, mit dem unter günstigen Be­
dingungen alle für die Rekombination über tiefe Störstellen 
wichtigen Zentrenparameter bestimmt werden können /5/. 
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Verstärkte Bemühungen auf theoretischem Gebiet führten zur 
Klärung von Diskrepanzen in den Grundlagen der Theorie einer­
seits /6, 7, 16/ und betrafen andererseits neu entstandene 
Fragestellungen, wie die nach der Feldabhängigkeit bestimmter 
Parameter. Da das "Meßgerät" der DLTS die Raumladungszone ei­
nes Schottky- bzw. p-n-Ubergangs ist, sind die Defekte elek- . 
trischen Feldern von 103 Vcm-A bis zu einigen 10 ~ Vom-A ausge­
setzt. Bereits 1970 beobachteten Tasch und Sah /8/ eine bei ei­
nigen 10 '*" Vom4 einsetzende Feldabhängigkeit der thermischen 
Emissionsrate am dominierenden Akzeptorniveau in golddotiertem 
Silizium. Die permanente Verbesserung der kapazitiven Meßme­
thoden in den letzten zehn Jahren gestattete die immer genau­
ere Bestimmung der elektronischen Parameter tiefer Zentren, 
was z. B. im Falle des golddotierten Siliziums zu neuen Resul­
taten für die f:rüher scheinbar sehr genau bekannte Aktivie­
rungsenergie führte /9/. Eine starke Feldabhängigkeit der ther­
mischen Rate wurde auch in anderen Materialien gefunden, so in 
GaAs am Cr-Zentrum /10/, am teobnologisoh bedeutsamen EL2-Zen­
trum /11, 12/ und am EJ-Zentrum /13/ sowie am System GaP:N /14/. 
Irmsoher et al. /15/ untersuchten die Feldabhängigkeit der 
Emissionsrate am A-Zentrum und an der goldkorrelierten Stör­
stelle in Silizium. Zur theoretischen Erklärung der beobachte­
ten Feldabhängigkeit wurde die phononassistierte Tunnelemission 
/11/ bzw. der Poole-Frenkel-Effekt herangezogen /14/. 

Die genaue Kenntnis des Feldeinflusses auf Ladungsträgeremis­
sionsraten ist besonders für eine zuverlässige Wiedererkennung 
der Defekte unter anderen Meßbedingungen (Proben mit veränder­
ter Dotierung, andere Vorspannung u. ä.) notwendig, da häufig 
die gemessenen thermischen Emissionsraten bzw. die daraus er­
mittelten Aktivierungsenergien für einen Vergleich herangezo­
gen werden /5/. Gerade hier existieren in der Literatur erheb­
liche Diskrepanzen: Während z.B. Makram-Ebeid und Lannoo /11/ 
eine extrem starke Feldabhängigkeit der Emissionsrate am EL2-
Zentrum in GaAs feststellten, beobachteten Li und Wang /17/ nur 
eine sehr schwache und Kaminska et al. /18/ keine Feldabhän­
gigkeit bei höheren Temperaturen. 

In der vorliegenden Arbeit wird versucht, durch eine detaillier-
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zu erwartende Kurvenverläufe zu machen und zu zeigen, wie durch 
Anpassung an Meßpunkte auf mikroskopische Zentrenparameter ge­
schlossen werden kann. Dabei wird von einem einfachen Modell 
für das Störstellenpotential ausgegangen, das die Berechnung 
der Wahrscheinlichkeiten für Übergänge an neutralen Störstel­
len im gesamten Feldstärke- und Temperaturbereich gestattet 
und somit nicht von vornherein an die Verwendung von WKB-Nähe­
rungen /19/ geknüpft ist. Dieses Modell und die daraus folgen­
den Resultate sind unter bestimmten Bedingungen auch für gela­
dene Zentren brauchbar, die i. a. jedoch einer Erweiterung um 
die Coulomb-Wechselwirkung bedürfen, wodurch aber zuverlässige 
Aussagen auf analJtischem Wege nur noch im Starkfeld-Fall mög­
lich sind. Darauf und auf mögliche Ergebnisse für geladene 
Störstellen in schwachen Feldern wird ausführlich im 5. Kapi­
tel der Arbeit eingegangen. 

Es ist nicht Ziel und Gegenstand der Arbeit, Resultate über 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 äußerer Störungen auf bestimmte Zentrenparameter 
erfordert stattdessen, grundlegende Eigenschaften der Störstel­
le wie Bindungsenergie und Lokalisationsradius in einfachster 
Weise zu modellieren, da man auf die explizite Kenntnis der 
(gestörten) Wellenfunktionen angewiesen ist. So werden in die­
ser Arbeit keine kqmplizierteren als punktförmige Defekte be­
handelt. Inwieweit sich die sehr grobe Beschreibung der Stör­
stelle auf die zu untersuchende Feld- und Temperaturabhängig­
keit der Übergangsraten auswirkt, wird in den Kapiteln 2 und 3 
diskutiert. Darüberhinaus wird in Kapitel 3 die Emissionsrate 
durch Ausdehnung der Standard-Multiphonon-Theorie auf den Fall 
eines zusätzlichen homogenen elektrischen Felde~ in erster Ord­
nung der Störungstheorie bzgl. der Elektron-Feld- und der Elek­
tron-Gitter-Wechselwirkung berechnet. Eine qualitative Diskus­
sion des Verhältnisses der beiden auftretenden Generationska­
näle zeigt die Dominanz des feldunterstützten, thermisch indu-
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zierten Prozesses. Da für Übergänge an tiefen Niveaus die Mo­
difikation der Bandzustände die wesentliche Ursache des Feld­
effektes ist, muß, gerade im Hinblick auf Störstellen 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, Ga.As 
und GaP. 

Neben den feldassistierten, thermisch induzierten und den pho­
nonassistierten, feldinduzierten Übergängen tritt in Form der 
strahlenden Ubergänge ein zusätzlicher Generations-Rekombina­
tionskanal auf, dessen Dominanz in optoelektronischen Bauele­
menten erwünscht ist, der aber auch im Fall ausgeprägt nicht­
strahlender Rekombinationszentren bei hinreichend tiefen Tem­
peraturen zum dominierenden Konkurrenzmechanismus werden kann 
/20/. Wegen der Bedeutung optischer Methoden zur Untersuchung 
von Defekten wird im 4. Kapitel das Elektroabsorptionsspektrum 
für optische Übergänge aus einem tiefen Niveau in ein Band un­
ter Beteiligung von Multiphonon-Prozessen berechnet. Es wird 
erläutert, wie die Linienform zur Bestimmung der charakteristi­
schen Zentrenparameter interpretiert werden muß. Am Ende des 4. 
Kapitels wird ein gemessenes Elektroabsorptionsspektrum mit 
der Theorie verglichen. 
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2. Tiefe Störstellen im elektrischen Feld 

2. 1. Modell-Hamiltonian, Schrödingergleichung, Bändermodell 

Sieht man von ein- und zweidimensionalen Störungen des idealen 
Kristalls ab, sind tt tiefe " Niveaus in Halbleitern die Folge 
von Fremdatomen, die sich schlecht ins Wirtsgitter einpassen, 
von natürlichen Defekten, wie Vakanzen, antisite- oder Zwischen­
gitteratomen, bzw. von Komplexen beider Typen. Stark lokalisier­
te Wellen:f'Unktionen und Ionisierungsenergien von der Größenord­
nung der Energielücke sind typische Eigenschaften tiefer Stör­
stellen, die die Anwendung der gewöhnlichen Effektivmassentheo­
rie (EMT /21/) unmöglich machen. Die scharfe Lokalisation hat 
weiterhin eine i. a. starke Elektron-Phonon-Kopplung zur Folge, 
die im Unterschied zu flachen Zentren bevorzugt mit einer oder 
mehreren lokalen Phononmoden erfolgen kann. Tiefe Störstellen 
können in verschiedenen Ladungszuständen existieren und haben 
darüber hinaus die ungewöhnliche Eigenschaft, z. B. Donatoren 
zu sein, obwohl sie energetisch näher an der Valenzbandkante 
liegen. tlberhaupt manifestieren sich die Probleme, die tiefe 
Störstellen hervorrufen, schon im Sprachgebrauch: " Donator " 

· bezeichnet einen Zustand, der positiv ist, wenn das Ferminiveau 
EF unterhalb der Grundzustands-Bindungsenergie Et liegt, und 
neutral im andern Fa.11; " Doppel-Donator " bezeichnet einen 
zweifach positiven Zustand für Ferminiveau unterhalb und einen 
einfach positiven Zustand für Ferminiveau oberhalb des Energie­
niveaus Et • " Trap "weist auf eine Störstelle mit deutlich un­
terschiedlichen Einfangkoeffizienten für Elektronen und Löcher 
hin, während ein " Rekombinationszentrum " beide Typen von La­
dungsträgern gleichermaßen stark binden kann- die Werte des 
Elektronen- und Löchereinfangkoef:fizienten sich :folglich nicht 
zu stark voneinander unterscheiden dürfen /22, 2J/. 

Die Löslichkeit tiefer Defekte verschlechtert sich mit wachsen­
der Fehlanpassung an das Wirtsgitter. In Siliziwn fand man ein 
empirisches Et~ -Gesetz für die maximale Löslichkeit von Fremd­
atomen /22/. In.folge dieser Tatsache beeinflussen tiefe Niveaus 
die Ladungsträgerkonzentration i.a. nur unwesentlich verglichen 
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mit den flachen Störstellen, die Leitungstyp und -größenord­
nung bestimmen. Eine Ausnahme bilden III-V-Halbleiter, in de­
nen die tiefen Niveaus von Cr oder Sauerstoff (bzw. EL2) das 
Ferminiveau in die Mitte der verbotenen Zone schieben und da­
mit semiisolierendes Verhalten erzeugen. 

Die Theorie tiefer Störstellen wird erschwert durch die starke 
Elektron-Phonon-Wechselwirkung, die lokale Gitterverzerrung 
(die i. a. vom Ladungszustand des Defekts abhängen wird) und 
vor allem durch die Tatsache, daß die Zustände im k-Raum aus­
gebreitet sind. Die Beschränkung auf ein Bandextremum bei Zu­
grundelegung eines abgeschirmten Coulomb-Potentials führt be­
reits bei flachen Störstellen 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 völlig /24/. Um das 
Energiespektrum tiefer Störstellen zu berechnen, benutzt man 
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 für bestimmte Defekte beträchtlich und 
die Genauigkeit auf einer absoluten Energieskala nicht viel 
besser als o.5 eV /25/. Dessen ungeachtet kann die Theorie 
wertvolle Informationen über Synnnetrie, chemische Trends der 
Niveaus, den relativen Einfluß atomarer und Wirtsgittereigen­
schaften u. v. a. liefern. 

Ist die Lage der Energieniveaus oft die einzige experimentell 
zugängliche Größe, so ist sie auoh Hauptgegenstand der genann­
ten theoretischen Bemühungen. Mit dem Fortschritt in optischen 
und kapazitätsspektroskopisohen Experimenten werden jedoch zu­
sätzliche Defekt-Kenngrößen, wie Emissionsraten, Einfang- und 
Photoionisationsquerschnitte immer besser bekannt, deren Aus­
wertung nicht ohne die Kenntnis der Störstellenwellenfunktio­
nen möglich ist, besonders wenn zusätzliche Felder zu berück­
sichtigen sind. 

Jaros /31/ berechnete Slater-Orbitale der Form (1 +r r)e-ocr 
f'ür s-artige tiefe Zustände durch Anpassung von r,oc an Pseudo-
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potential-Resultate und fand für den GaAs:O - Grundzustand, 
daß sich die Wahrscheinlichkeitsverteilung zwischen den Grenz­
werten oc. = 0.5, 0 = - 0.55 und O( = 0.86, t = - 0.68 nur unwe­
sentlich ändert; die beste Anpassung gelang für oC. = 0.69 und 
c; = - 0.56. Durch Variation des Störstellenpotentials konnte 
Jaros zeigen, daß eine Änderung der Grundzustands.energie von 
GaP:O von 1.15 eV auf 0.75 eV eine Verschiebung der Parameter 
von oc. = o.a3, t = - o.68 auf o<. = 0.79, t = - o.61 nach sich 
zog. Die Lokalisation änderte sich also nicht in dem Maße,wie 
man es :f'Ur den großen Energieunterschied erwartet hatte, woraus 
folgt, daß eine einfache Beziehung zwischen energetischer Tiefe 
und Lokalisation offenbar nicht besteht. Auch die Aussage, daß 
eine Einbandentwicklung für die Beschreibung tiefer Niveaus 
völlig inadäquat ist, konnte von Jaros zumindest relativiert . 
werden. An den oben zitierten Beispielen Ga.A.s:O, GaP:O wurde 
demonstriert, daß die Beschränkung auf die beiden tiefsten Lei­
tungsbänder zwar zu einer etwas verminderten Lokalisation führt, 
der globale Charakter der Wellenf'unktion jedoch bewahrt wird, 
was die dominierende Rolle der Leitungsbänder für den Aufbau 
der genannten Zustände unterstreicht. Der Vergleich mit dem 
Quantendefekt-Modell 

R(r) ~ r oe. -1 e -r/ro (2.1) 

(r0 = 1i(2m* Ei. )-1/ 2, C>G~ = R/Ei: , R = effektive Rydbergenergie) 
/32, 33/ machte deutlich, daß die Bandmasse m~ die Lokalisation 
nicht richtig beschreiben kann, da ein weiter Bereich des -k-Raums für die Berechnung des Donator-Grundzustandes berück-
sichtigt werden muß /31/. Trotzdem kann nach Meinung von Jaros 
die Störstellenwellenfunktion (für tiefe Substitutionsstörstel­
len) in erster Näherung durch ein Produkt aus einem periodi­
schen Anteil, der durch die Eigenschaften der dominierenden 
Bandzustände bestimmt wird (besonders was die Lage der Knoten 
betrifft), und einem scharf abklingenden Faktor beschrieben 
werden. In der vorliegenden Arbeit folgen wir dieser Argumen­
tation, fassen jedoch r 0 (und damit m*) als einen zusätzlichen 
Anpassparameter auf. 
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Klar ist, daß der ambivalente Charakter von Rekombinations­
zentren, die den Rekombinationsstrom ermöglichen, nicht im 

Rahmen einer Einbandnäherung erklärt werden kann. Wie dies 
jedoch schon in einem Zweibandmodell möglich ist, wurde in 
einer Pionierarbeit von Keldysh /34/ gezeigt. Man kann ganz 
allgemein die Schrödingergleichung für einen an einer Stör­
stelle gebundenen Ladungsträger in der Form 

{
- ~ v_x2 + _! v (x) - _1_ v2(x) + 1-[c 1- ri2 v 2) 1/2 vttool 

Qn 6. t 26. t 2 mti. x ' j 

E2 _ b..2} 
- 2A ycx> = o (2.2) 

schreiben, wenn man eine Kane-Bandstruktur /36/ der Gestalt 

E(k) = h2k2 + ~A2 + 
h2k2A (2.3) 2YJl m 

mit 1/M = 1/2mc - 1/2mv ' 1/m = 1/2mc + 1/2mv , L:l :: Eg/2 

voraussetzt. (Vt(x) ist das Störstellenpotential, Eg die Gap­
energie, m

0 
und my. die entsprechenden Bandmassen) 

Aus (2. 2) liest man vier Charakteristika ab: 
- das Auftreten einer effektiven Energie (E2 - ~ 2)/2A , die 

in der Umgebung der Bandkanten in die Dispersionsrelation 
des jeweiligen Bandes übergeht 

- das Störstellenpotential Vt(x) geht mit dem Faktor E/.6. ein, 
d. h. der Term ändert mit E das Vorzeichen; wenn er für 

Elektronen anziehend wirkt, wirkt er für Löcher abstoßend 
und umgekehrt 

- das Auftreten eines in jedem Falle anziehenden Potentials 
- V~/26. , das für kleine Abstände dominiert und dafür sorgt, 
daß von ein und demselben Zentrum sowohl Elektronen als auch 
Löcher gebunden werden können 

- der auftretende Kommutator, der eine effektive Spin-Bahn-
Wechselwirkung beschreibt. 

Eine genauere Analyse zeigt, daß in den Grenzfällen dominie­
render und verschwindender Spin-Bahn-Wechselwirkung eine Glei­
chung vom Typ einer Dirac-Gleichung für die mehrkomponentige 
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Wellenfunktion entsteht, die Energieniveaus tief im Gap zur 
Lösung hat. 

Für den Fall verschwindender Spin-Bahn-Aufspaltung sind von 
Köster et al. /35/ die longitudinalen Lösungen benutzt wor­
den, um den Interband-Tunnelstrom Uber tiefe Niveaus zu be­
rechnen. Die Modifikation des WKB-Ausdrucks filr die Tunnel­
wahrscheinlichkeit in Form einer effektiven Tunnelenergie als 
Konsequenz der Kane-Bandstruktur führt filr Niveaus in der Mit­
te des Gaps zu einem Effekt von etwa 10% Energieabsenkung. Die 
Rechnung ist III-V-Halbleitern angepaßt, wo die kleinen Effek­
tivmassen auch noch bei höheren Temperaturen und starker Elek­
tron -Phonon-Kopplung dafür sorgen, daß im wesentlichen nur 
Zustände aus dem tiefen energetischen Ausläuferbereich beitra­
gen und dadurch die WKB-Näherung rechtfertigen. r. a. kann die 
Vernachlässigung der Elektron-Phonon-Wechselwirkung bei der Be­
rechnung von tlbergangsraten an tiefen Niveaus (unabhängig von 
der Art des Übergangs) zu völlig falschen Schlußfolgerungen 
führen (sh. Kap. 3 dieser Arbeit). 

In welchem Maße die Stärke der Gitterkopplung mit wachsender 
Bindungsenergie zunimmt, zeigt Abb.1 a.m Beispiel des Lumines­
zenzspektrums verschiedener Akzeptoren in GaAs. 

~ 
"' c: „ 
~ 
„ „ 
c: . 
• „ 
"' „ 
c: ·e 
::> 

""' 

Abb.1 

Lumineszenzspektrum ver­
schiedener Akzeptoren in 
GaA.s /22/ 
Die Spektren sind so ver­
schoben, daß die Null­
Phonon-Linien bei der 
Photonenergie E0 zusam­
menfallen. 



Die Traptiefe steigt von 42 meV (Ge) bis 220 meV (Ag), die 
Energie E0 gibt die Lage der Null-Phonon-Rekombination an. 

-
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Während beim flachsten Akzeptor Ge neben der stark ausgepräg-
ten Null-Phonon-Linie nur ein schwacher LO-Satellit auftritt, 
ist die E0 -Linie beim Ag-Zentrum kaum noch erkennbar und die 
Linienform völlig durch die starken Phonon-Satelliten be­
stimmt /22/. 

Gegenstand der Untersuchung dieser Arbeit sind Generations­
Rekombinationsprozesse an tiefen Störstellen im elektrischen 
Feld einer Raumladungsstruktur. Der Hamiltonoperator des 
Systems hat folglich die Gestalt 

Dabei ist V
0 

das gitterperiodische Potential, Vi das Störstel­
lenpotential, HP der Hamiltonian der Gitterschwingungen, H ep 
die (lineare) Elektron-Phonon-Wechselwirkung und Hel die Wech-
selwirkung mit einem äußeren Strahlungsfeld. F ist der Betrag 
der Feldstärke des in z-Richtung angelegten und als homogen 
vorausgesetzten elektrischen Feldes. Letztere Annahme ist 
nicht einschneidend, da Feldstärken von 10~ bis 105 vcm-Aeinen 
Potentialabfall von 1 bis 1.5 V über einer Länge von 0.1 bis 
1f"' m bedingen, und folglich die Feldänderung über dem Störstel­
lenradius nur etwa 1 bis 0.1 % des lokalen Wertes beträgt, wenn 

. 0 

man als einen mittleren Lokalisationsradius 10 A veranschlagt. 

In diesem Kapitel interessiert uns nur der elektronische Teil 
von (2.4), d.h. das Energiespektrum bei festem Gitter (ohne 
äußere Felder). Dieser Betrachtungsweise liegt eine statische 
Aufspaltung des Gesamt-Hamiltonians zugrunde, wie es schon 
durch die Formulierung (2.4) impliziert wird. Die Eigenzustän­
de l'" des entsprechenden Hamiltonians 

He= H +V. - eFz 0 1 

werden nach Blochfunktionen't~ k' den Eigenlösungen von H
0

, ent­
wickelt: 
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(2.6) 

Wendet man (2.5) auf (2.6) an, resultieren die Gleichungen 

(2.7) 

..; V'I'~ vv,; 

für die Einhüllenden ~ E(k). V~ und zkk' sind die entsprechen-
den Matrixelemente des Störstellenpotentials und der z-Kompo­
nente des Ortsoperators mit Bloch:f'unktionen. Ersetzt man in 
(2.7) das Defektpotential durch eine platzdiagonale, deltaför-

Yv" 
mige Störung /37/, dann wird wegen v~k' = const· Svv" im feld-
freien Fall 

t ~ (k) = const 
E E '\> (k) - E 

• ( 2.8) 

Die so erzeugte Inhomogenität der Gleichung (2.7) legt den 
Schluß nahe, daß im für die Rekombination relevanten Energie­
bereich E 3 [- a - Eg' ~] nur die untersten Leitungs- und ober­
sten Valenzbänder zum Aufbau der Einhüllenden beitragen. 
Keldysh /34/ hat gezeigt, daß Kriterium für die Richtigkeit 
dieser Behauptung die Kleinheit des Parameters .A = ( L:l /W) 112 

ist ( ~ = Eg/2, W„ = Bandwei.te). Die im Bandindex nichtdiagona­
len Elemente V~v beschreiben die Kopplung der Bänder durch das 
Störstellenpotential und spielen :filr Störstellen, die nicht 
eindeutig einem bestimmten Band zugeordnet werden können, eine 
entscheidende Rolle /34/. 

Wenn im weiteren trotzdem nur eine Einbandentv1icklung verwen­
det wird, dann aus folgenden Gründen: 
- Es gibt Störstellen, für die dies eine akzeptable erste Nä­

herung ist /31/. 
- Will man den Einfluß eines starken Feldes auf die Störstellen­

zustände analytisch berechnen, ist die Einbandnäherung unab­
dingbar. 

- Die bei der Untersuchung des Feldeffektes auf thermische 
Emissionsraten auftretenden maximalen Feld.stärken bewirken 
Wechselwirkungsenergien, die immer noch sehr viel kleiner als 



die Bindungsenergien sind. Folglich sind diese Methoden 
störstelleninsensitiv. (DLTS kann über die Struktur der 
Störstellen keine Aussagen machen) 

15 

Modifikationen, die durch die genaue Gestalt der Störstel­
lenwellenfunktionen ins Spiel kommen, können somit als Effekt 
höherer Ordnung angesehen werden. Diese Aussage gilt um so 
eher, je lokalisierter die Defektzustände sind. 

Für den Operator -eFz bedeutet die Einbandnäherung, daß aus­
schließlich Rekombination über tiefe Niveaus und keine direkte 
Interband-Rekombination betrachtet wird. Damit befindet man 
sich automatisch im Rahmen der Houston-Näherung /41/, die die 
durch das elektrische Feld induzierte Kopplung der Bänder ver­
nachlässigt. 

Zur weiteren Explizierung der Gleichung (2.7) benötigt man Mo­
delle für Vi(x) und E~ (k). Die Bandstruktur wird vorerst durch 
ein simples parabolisches, isotropes Zweibandmodell beschrieben: 

' • 

Die Leitungsbandkante definiert den Energienullpunkt. Das Stör­
stellenpotential wird durch 

definiert, wodurch sowohl der stark lokalisierende Zentralzel­
len-Anteil durch das Pseudo- J' -Potential Vt(x) /43/ als auch 
verschiedene Ladungszustände durch den Coulomb-Anteil Vc(x) be­
rücksichtigt werden. Die in (2.1) angeführten Quantendefekt­
Zustände sind gerade die feldfreien asymptotischen Lösungen 
(für große Abstände) dieses Modells. Eine ausführlichere Dis­
kussion erfolgt im nächsten Abschnitt. 

~, 
Das Matrixelement V~ 'kann nun mittels Koster-Slater-Approxima-
tion für den Zentralzellen-Anteil /37, 38/ und gewöhnlicher EMT 
für den abgeschirmten, langreichweitigen Coulomb-Anteil genä­
hert werden: 
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• (2.11) 

Bezeichnet ma,n._~it uvk(x) die Blochfaktoren, dann hat das Ma­
trixelement zkk die Gestalt 

( 2.12) 

Der zweite Summand ist das sog. Adamssche Matrixelement /39/, 
das bei Verwendung von Houston-Funktionen gemäß ihrer Defini­
tion vernachlässigt werden muß. Man kann es sich jedoch auch 
in die Definition der Bandenergie E~(k) einbezogen denken /40/. 

Transformiert man nun nach den gemachten Näherungen das Glei­
chungssystem (2.7) in den Ortsraum. zurück, so erhält man mit 

eine Wannier-Gleichung zur Bestinnnung der gesuchten EinhUllen­
den. Da ~~(x) keine glatte Funktion ist, ist es jedoch im Ge­
gensatz zur EMT unzulässig, Ev(k) durch seine Entwicklung an ei­
nem kritischen Punkt zu ersetzen. Dann wäre nämlich (setzt man 
einmal F =0 und Z = 0) der Lokalisationsradius r

0 
in der Lösung 

exp(-r/r
0
)/r von (2.13) durch die effektive·Masse m~ festgelegt. 

Wir wollen mit f-.; eine mittlere effektive Masse einführen, die 
den Teil des k-Raumes erfaßt, der wesentlich zum Aufbau des tie­
fen Zustandes beiträgt und die Uber die Relation 

1 r-z 
0 

(2.14) 

den richtigen (d.h. aus dem Experiment zu entnehmenden) Loka­
lisationsradius r

0 
liefert. Phänomenologisch werden damit auch 

Beiträge der anderen Bänder erfaßt. Mit E~ wird im folgenden 
der Betrag der (feldfreien) Grundzustandsenergie bezeichnet, 
der Uber den Koster-Slater-Parameter vi gemäß 

E~ = . (4'it' )2v-~2 cli2/2~ )3 angepaßt und von der jeweiligen Band­

kante aus gezählt wird. 
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Für die ausgebreiteten Zustände spielt der Zentralzellenan­
teil in (2.13) keine Rolle. Er verursacht nur eine Streuung 
der s-Zustände des Kontinuums. Ausdruck dafür ist ein zusätz­
licher Term in der Lösung infolge des cf-Potentials, der je­
doch z. B. zum (feldfreien) optischen Matrixelement nicht bei­
trägt /42, 48/ und i. a. nur ein vernachlässigbares Korrek­
turglied zur Übergangsrate bewirkt. 

Wir nehmen also an, daß der Ladungsträger im Kontinuum den 
Defekt nur als eine punktförmige Ladungsquelle (mit der Rumpf­
ladung Z) spürt und sich mit der effektiven Masse my bewegt. 
In dieser Arbeit wird stets von Übergängen ins Leitungsband 
ausgegangen; Löcherübergänge ins Valenzband können, solange 
die Entartung der Valenzbänder unberücksichtigt bleibt, völ­
lig analog behandelt werden. Folglich bestimmen sich die End­
zustände beim optischen bzw. thermischen Emissionsprozeß, 
wenn das Zentralzellen-Potential gleich vernachlässigt wird, 
gemäß 

[Ec (-iV;;J - E - eFz - ~:r x \ 1 t:(i) = 0 (2.15) 

In den effektiven Schrödingergleichungen (2.13) und (2.15) ,...., 
müssen die Vorzeichen der Potentialstärke V

0 
und der Ladungs-

zahl Z der jeweiligen Situation entsprechend gewählt werden, 
,...; 

z.B. sind die Potentiale :f'ür Elektronen anziehend, wenn V
0

> 0 
und Z > 0 gilt. Der Fall Z :f O wird im 5. Kapitel diskutiert, 
in den ~~piteln 3 und 4 wird Z = O vorausgesetzt. 

Für die weitere Rechnung erweist es sich als günstig, den Ope­
rator He in der Form der 2. Quantisierung aufzuschreiben /44/. 
Definiert man als Elektronenfeldoperator 

00 C>O 00 

Ycxl = J dE jo.lff~ 1'.i-u<Xl e.i ,,.m + J dE 'f~oo eioo • 
-

00 0 -o<:> (2.16) 

wobei die ~ die stationären Zustände gemäß (2.6) und (2. 15) 
sind und "[ ~OO der feldverbrei terte " Grundzustand " ist, der 
entsprechend (2.6) und (2.13) entweder leitungsband-korreliert 
(t = c) oder valenzband-korreliert (t = v) sein kann, s o er-
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hält man 

Die künstliche Aufspaltung der Zustände in Anfangs- und End­
zustände in der Form (2.16) hat ihren Hintergrund in den voll­
zogenen Näherungen, d. h. in der Unmöglichkeit, beide Sorten 
von Zuständen mit ein und derselben Schröd.ingergleichung analy­
tisch zu behandeln. Der Vorteil zeigt sich später in der Sepa­
rierbarkei t der Zustandsdichten. Das in (2.17) auftretende Ma­
trixelement Tct hat unterschiedliche Gestalt, je nachdem ob 
die Störstellenzustände vom Leitungs- oder Valenzband herrüh-
ren: 

et 
TE'atm,EOO = 

- I~~m,Eoo< 1) (2.18a) 

(2.18b) 

Die Größe r 0 V(n) ist dabei das Matrixelement der Einhüllenden 
~ für dipolerlaubte (n = 0) und -verbotene tlbergänge (n = 1): 

• ( 2.19) 

(2.18) enthält noch eine Näherung, die über das Bisherige hin­
ausgeht. Das Blochsche Matrixelement z0 v(k) = -i( d / a kzuckl Uyk) 
wurde durch eine Konstante zcv ersetzt. Dies bedeutet, daß nur 
Zustände mit k ~ 5 Berücksichtigung finden - eine Näherung der 
Optik, die hier jedoch letztlich bewirkt, daß die Defektzustän­
de die Form einfacher Produkte aus einer lokalisierten Funktion 
(2.1) und einem Blochfaktor u~0(x) annehmen. 
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2.2. Modellpotential zur Beschreibung tiefer Störstellen 

2.2.1. Diskussion der Eigenschaften des Modellpotentials 

Der Anteil Vt(x) des in (2.10) definierten Potentialmodells 
wurde in dieser Form von Vinogradov /43/ in die Halbleiter­
physik eingeführt. Die Modifikation gegenüber dem breit an­
gewandten, älteren cf-Potential Lucovskys /45/, besteht in ei­
nem zusätzlichen Operator f(x) = [ 1 + x vx ] , der den singu­
lären Teil der Lösung f (r) = C ex:p(-r/r

0
)/r beseitigt; d.h. 

es ist 

/\ 
f ( r) 'f ( r) = - C ex:p ( -r /r 

0
) / r 

0 
• (2.20) 

A 
(2.20) zeigt auch, daß f(x) einen Vorzeichenwechsel bewirkt 
und demnach das Potential mit positivem V

0 
anziehend ist. 

Das Lucovsky-Modell, das bereits bei der Erklärung der Gamma­
Dissoziation des Deuterons erfolgreich benutzt wurde /46/, er­
gab im Falle optischer Streuquerschnitte tiefer Störstellen 
eine hervorragende Ubereinstimmung mit dem Experiment, wie in 

Abb.2 anhand verschiedener Akzeptoren in GaAs dargestellt ist 
/22/. Dem dipolverbotenen Ubergang liegt die Formel /45/ 

1/2 / 
E~ (1iw - E~)3 2 (2.21) b t ( W ) = 6'0 

n op • w.3 

zugrunde, die bei wurzelförmiger Kontinuumszustandsdichte die 

2 

i 1 

aE··10
17 

' o.a 

0.6 

0.4 

2 
11Jll. 
E; 

Ga As 
-HP 

- -- l>-PM 

J -

Abb.2 

Infrarot-Absorptions­
spektrum verschiede­
ner Akzeptoren in GaAs, 
mit der Ionisigrungs­
e~ergie Ei (=EB) nor­
miert. 
Die gestrichelte Kur­
ve stellt das theore­
tische Resultat nach 
dem Lucovsky-Modell 
dar. Abb. aus /22/. 
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Abb.3 

Schematische Darstellung 
des optischen Übergangs aus 
einem tiefen Niveau ins 
Leitungsband. 
Die Linienstärke deutet die 
Zuste.ndsdichte bzw. die Aus­
breitung des tiefen Zustandes 
im i-Raum an, die das Ab­
sorptionsmaxim~ ig der Nähe 
von 1iw = 2E. (= 2EB ) be-

. k 1 wir en. 
Abb. aus /22/. 

Frequenzabhängigkeit des optischen Streuquerschnitts (in 1. 
Ordnung der Störungstheorie) beschreibt und das Maximum von 
6' t ( W ) an der Stelle t w = 2E0B voraussagt, was f'ür viele op • 
Defekte näherungsweise erfüllt ist. Eine qualitative Erklärung 
dieser Tatsache ergibt sich sofort, wenn man bedenkt, daß 
S t ( W ) im wesentlichen durch das Produkt aus Bandzustands-op • 
dichte Sc(E) --v~E - E0 ' und Störstellenzustandsdichte ) t(E) 
gegeben ist, die durch die Dicke der Linien in Abb.3 veran­
schaulicht sind. Das Maximum dieses Produkts liegt in der Nähe 

0 von 2EB • 

Der Formel (2.21) liegt allerdings die Voraussetzung zugrunde, 
daß man zur Beschreibung der Lokalisation des donatorartigen 
Zustandes die Bandmasse mc benutzen darf. Geht man stattdessen 
von der Relation (2.14) aus, so ergibt sich mit 

o opt.< w ) = (2.22 ) 

ein Ausdruck, der f'ür ~c = mc in (2.21) übergeht. Im Fall 
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starker Lokalisation (mc<f'c) verschiebt sich jedoch das Maxi­
mum des Streuquerschnitts in Richtung größerer Energie, so daß 
hw ( o max) > 2E~ ; im Fall schwacher Lokalisation (m

0
>;«

0
) gilt 

das Umgekehrte. In Abb. 4 ist der Sreuquerschnitt entsprechend 
(2.22) für verschiedene Werte '( = mclf o dargestellt . 

2.5 ~-------------

r-1 Abb . 4 
i:I 2 
G> Op t ischer Sreuquerschnitt +> 
•n eines donatorartigen tie-
<l> 

~ 
fen Zentrums für verschie-

1.5 dene Werte 0 = mc0 o· 
~ Der Lokalisationsgrad be-

0 

.!i:f stimmt die Lage des Maxi-
n mums. n (Numer. Auswertung von 
~ 1 (2. 22)) 1...-..J 

,....,. 
'1 

3 
........ 

1.Z • 0 .5 +> 
A 

<oo 2. 

0 fiw /E~ 
1 2 3 

Die Verschiebung des Maximums von 6'opt . (w ) 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 ( (und damit 
vom Lokalisationsradius) abhängt, bietet die Messung von 0:: t op • 
über einem breiten Energiebereich die Möglichkeit, die beiden 
Modellparame.ter E~ und r

0 
anzupassen und Aussagen über den glo­

balen Verlauf der Wellenfunktion zu machen. Allerdings hängt 
die Linienform von o t ( w ) auch entscheidend von der korrek-op • 
ten Verarbeitung der Bandstruktur /47/ und vom Ladungszustand 
der Störstelle ab, was Rechnungen von Yartsev /48/ für repul­
sive 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 cf-Funktion enthält, müssen die 
Lösungen proportional zur Greenschen Funktion GE(x) für das 
Wasserstoffproblem sein. Betrachtet man als Beispiel eine do­
natorartige Störstelle mit Z > O, so hat die Gleichung 

{ 
ii2 -w:Ll '-fc 

= Sex) ( 2. 23) 

die Lösung (nur die Radialanteile müssen berücksichtigt wer­
den) 

In (2.24) ist En das wasserstoffähnliche Energiespektrum 
(Rz - effektive Rydbergenergie) 

E = - z2e4A2o~ = - _h ' (2.24a) 
n 2li2 t; n~ n2 

s 

Rn
0
(r) sind die s-Orbitale 

R (r) = 2(ol ~R~)3/2 F( 1 
no o n - n, (2.24b) 

und wv , 1 ;2< ~ ) ist die Witthakersche Funktion /50/. Die rest­
lic~en Ab~zungen sind d~finiert durch ol~ = 2f c11i2 ; kc = oC0-{i1 ; 
Yc = oecze /({E' 2es) ; .Ac = k0 v 0 /2. 

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

1 - v~ Re ( 1 + r Ö/ o r) GE(r) 1 r=O = o ( 2. 25) 
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bestimmt, die nach Ausführung der Opera tionen auf die Glei­
chung 

(2.26) 

:f'ührt (E < O). Die neuen Energieniveaus ergeben sich aus den 
Schnit tpunkten von 1/V; mit der Funktion g(E) auf der rechten 
Seite von (2.26), die in Abb. 5 dargestellt ist. Man erkennt, 
daß das 1s-Niveau auf die Grundzustandsenergie -E~ herabgezo­
gen wird und die angeregten s-Niveaus ebenfalls mitrutschen • 

..J 

Den Zusammenhang v;(E~) kann man näherungsweise analytisch an-
geben, wenn die Bedingung Rz/ IEl«1 in der Umgebung E~ - E~ er-

g(E) 

-1 

0 !EI !Rz 
G ?- 8 

-"f 

l 

1 -1 
-;:::T"" 

0 rg "/ff 
Vo 

IEI !Rz 

--1 

-2. 

Abb. 5 

Darstellung von g(E) (rech~e Seite von (2. 26)), deren Schnitt­
punkte mit der Geraden 1/V

0 
die Bindungsenergien der ge~undenen 

Zustände bestinnnen. 



füllt ist. Dann gewährleistet 
5/2 

,..; 4trE0 r 3 
Vc ,..,,/. B o 

0 ~ 3/2 / 
E~ - 4 )CJ)R~ 2 
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' 
(2.27) 

daß das tiefste gebundene Niveau (näherungsweise) den vom Ex­
periment vorgegebenen Wert -E~ annimmt. In (2.27) ist ) (x) die 
Riemannsche Zeta-Funktion /50/. 

Schaltet man den langreichweitigen Coulomb-Anteil ab, so defi­
niert v0 = 411E0 r3 den einzigen gebundenen Zustand. Das Po-o B o 
tentialrllodell bietet somit die Möglichkeit, die Ladungsaufspal-
tung der Grundzustandsenergie qualitativ zu diskutieren. Dazu 
wird der Zentralzellenanteil V~ fixiert und Z geändert; z. B. 
von Eins auf Null. Es ergibt sich näherungsweise der Energie­
unterschied 

' (2.28) 

wobei E~ die Bindungsenergie fUr Z = 0 ist. Eine Abschätzung 
mit R1 = 0.05 eV, E~ = 0.5 eV ergibt A E ~ 0.16 ev. Im Prinzip 
steht mit der Abschirmfunktion Es noch ein dritter Parameter 
zur Verfügung, der, wenn er nicht als die statische Dielektri­
zitätskonstante des Materials verwendet wird, zur Anpassung an 
experimentell beobachtete Ladungsaufspaltungen herangezogen 
werden könnte. 

Als Lösung der Schrödingergleichung für den tiefsten gebunde­
nen Zustand erhält man 

~100(r) = A(rolrz) 1 r ( 1 - rolrz) wr /r 112C2r/ro). 
4 'J'( r o Z' 

(2.29) 

Die Normierungskonstante A(r0/rz) hängt in komplizierter Weise 
vom Verhältnis des in (2.14) definierten Lokalisationsradius 
r

0 
zum effektiven Bo,:U-schen Radius rz ab und realisiert die 

Grenzfälle z ~O und V~ ~ O gemäß 



r 
lim A(r0

) = 
rz•oo z 

(81Y/r )1/2. 
0 ' 
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Mit Hilfe der asymptotischen Näherung für große r /50/ 

A 2 r 0 /rz r 0 r 0 /rz - 1 -r/r 
~100(r) '4r/r) rc1-r-)r e 0 

0 z 
(2.31) 

erkennt man, daß die Wellenfunktion asymptotisch in das Quan­
tendefektmodell /33/ übergeht und der " Quantendefekt " gerade 
der Parameter r

0
/rz ist. Der Unterschied zwischen (2.29) und 

(2.31) macht sich in der Nähe des Zentrums bemerkbar, wo r cp(r) 
im Falle des Quantendefekt-Zustandes verschwindet, im Falle der 
exakten Lösung jedoch gegen die Konstante A/4~ strebt. Man 
kann (2.29) also als ein durch die Coulomb-Wechselwirkung mo­
difiziertes tiefes Niveau, (2.31) dagegen als eine stärker lo­
kalisierte Wasserstoff-Wellenfunktion ansehen. 

Für repulsives Coulomb-Potential erhält man den Grundzustand 
aus (2.29) durch die Transformation rz~ -rz• Die Normierungs­
konstante A(r

0
/rz) kann, wenn die Voraussetzung r

0
1rz << 1 er­

f'üll t ist, näherungsweise durch die Relation 

( 2.32) 

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 
Feld- und Temperaturabhängigkeit von Übergangsraten an tiefen 
Störstellen dar. Es enthält drei Parameter: Bindungsenergie, 
Lokalisationsradius (bzw. n effektive Masse " des gebundenen 
Teilchens) und Abschirmkonstante (bzw. effektive Ladungszahl). 
Ist Z = O, wird im folgenden vom " neutralen Modell " gespro­
chen. 
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2.2.2. Folgerungen für die totale elektronische Übergangsrate 

Um allgemeine Schlußfolgerungen für die totale elektronische 
Übergangsrate zu ziehen, betrachten wir die Schrödingerglei­
chungen zur Bestimmung von Anfangs- und Endzuständen (vgl. 
(2.13) und (2.15)) 

r _~6 - E + U(X) + Voöcxl [1 + X'VJ}<P~(X) = 0 1. r . 

{-~ - E + ucx>}tP~(X) = o 
2mc 

mit 

(2.33a) 

(2.33b) 

(2.33c) 

zuerst f'ür den Spezialfall U(x) = O, d. h. für den feldfreien, 
neutralen Fall. In (2.33) gilt f' = f-c und E = E für die vom rJ 

Leitungsband herrührende Störstelle, f' =-JA-v und E: = E + E = E 

f'ür die vom Valenzband herrührende Störstelle. Gleichung f 2.33a) 
kann aufgrund der &'-Funktion auch in der Form 

{ - 1i2 ll. - €:} ~t(x) 
2f E 

= a ~(x) (2.34) 

mit a = V 0[<1 + xv) <t>:<x)] x=O !! vo ( ) t< E·)) 
112 geschrieben 

werden, und ~~(x) ist deshalb offenbar proportional zur Green­
schen Funktion GE(x) des Operators - t2~/2f 

GE(x) = } ae.'2, ft,.it(x) Y'~~(o) • (2.35) 
/\ E' - e - i b 

In ( 2.35) sind die 'fc:'A. (x) Lösungen von 

{ - ti2 6. - E;} <fl (x) = o • 2r } €,)._ 
(2.36) 

Durch Vergleich von (2.36) mit (2.33b) (U(x) = 0) erkennt man 
den Zusannnenhang 

f t (x) = ../jlm~ <f>~°dx) , (2.37) 

mc 
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der es gestattet, die Greensche Funktion GE(x) und da.mit den 
Ausgangszustand ~~(x) durch die Endzustände ~~(x) auszudrücken: 

,h C *C 
't'c:'A(x) ~ C:'/\-(0) 

= • ( 2.38) 
c,m I"' ~ 
~ .....:c- - c -io 
f 

Der Sinn dieser Umformungen wird deutlich, wenn man (2.38) in 
den Ausdruck für die totale elektronische Ubergangsrate D( € , g' ) 

D ( E' E,' ) = L 1 ( ~ ~ 1 <P~1 ~ ) 1 
2 

A. 

für Ubergänge aus dem Grundzustand S in alle ausgebreiteten Zu-
stände der Energie ß ' einsetzt, die als Träger der Information 
über das elektronische Energiespektrum eine wesentliche Größe 
der Theorie ist. Unter Ausnutzung der Orthogonalitätseigenschaf­
ten für die Funktionen ~~(x) erhält man nach kurzer Rechnung 

D( t. , C.') = lal 2 '"')"1 jJ.ic r 2 
[e --E!c - c.]2 ~ ie:'~ (o) • 

f' 
( 2.39) 

Folglich faktorisiert D( E, t.') in der Form 

D(E,E') = (2.40a) 

D(E,E') = (2.40b) 

mit den lokalen Zustandsdichten (im Ursprung) St ( € ) und ~ c ( t: ) • 
Die Ausdrücke (2.40) für leitungsband- (a) und valenzband-korre­
lierte (b) Störstellen sind exakt, wenn (2.33) mit U(x) = O 
vorausgesetzt wird, und lediglich eine Konsequenz des Lucovsk:y­
Modells. Läßt man nun die Voraussetzung U(x) = 0 fallen, kann 
die Ableitung analog erfolgen, statt der simplen Relation (2.37) 
muß man jedoch jetzt die Entwicklung 

fcA (x) = JdEZ Ce>.. ( E'' X ) <P~'X (x) 
X 

(2.41) 
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ansetzen. Die Koeffizienten C E;.._ hängen vom Potential U(x) und 
dem Pararne ter mc/ f' ab. Man hat sie mit Hilfe von t~ und .fe: im 
konkreten Fall gemäß 

zu berechnen. Die Übergangsrate 

D( E, ~) = 

(2.42) 

C e"X ( 6' , A. ) 12 
(2.43) 

kann jetzt i. a. nicht mehr exakt faktorisiert werden, außer 
für einen dona torartigen Defekt mit f-c = mc. Für diesen spe­
ziellen Fall ist CsA.( c.' ,A' ) = S CE. - €/) S°Al!' da die Schrödin­
gergleichung für 'fE- und f E: übereinstimmen. 

Im neutralen Modell, d. h. wenn Z = O und dementsprechend 
U(x) = -eFz gilt, ist der Koeffizi_en t Cc.A ( e' , /\1

) gleich einem 
Integral zwischen verschobenen Airy-Funktionen unterschiedli­
cher Oszillationsweite und strebt für F~O wieder gegen eine 
d'-Funktion der Energie. In (2.43) ist daher die Integration 
über e" i. a. nur noch näherungsweise ausführbar. Die konkrete 
Rechnung in Anlage 1 zeigt die Voraussetzungen, unter denen 
die elektronische Übergangsrate auch im (für Kapitel 3 benötig­
ten) Fall U(x) = -eFz in der Form (2.40) mit abgespaltenem Ener­
gienenner ges chrieben werden kann und wann modifizierte analy­
tische Ausdrücke entstehen. Das Ergebnis kann wie folgt zusam­
mengefaßt werden: 

Bei starker Lokalisation, d. h. wenn r->> m
0 

erfül lt ist, gelten 
in guter Näherung die Darstellungen (2.40). Diese können bei 
Defekten, die vom Leitungsband abgespalten sind, auch im Fall 
F,...., m

0 
verwendet werden. Akzeptorartige Störstellen bedürfen 

jedoch bei flv l\lm
0 

der Einschränkung, daß die Energie der Endzu­
stände nicht in die Größenordnung der Bindungsenergie E~ kommt. 
In diesem e,'-Gebiet kann die verbleibende e"-Integration in 
(2.43) nur noch numerisch ausgeführt werden. Interessiert man 

' sich für den Störstellenparameter" Maximum des optischen Streu­
querschnitts " bei Anwesenheit eines elektrischen Feldes, muß 
dies berücksichtigt werden, da o~~. gerade in diesem Gebiet 



29 

liegt. 

Der Fall schwacher Lokalisation kann unter Benutzung von f-<< m
0 

näherungsweise gelöst werden. In die elektronische Übergangsra­
te gehen dann die Eigenschaften der Endzustände nicht mehr ein. 
Da dieser Fall sehr flachen Störstellen angepaßt ist, wird in 
dieser Arbeit nicht näher auf ihn eingegangen. Analytische Aus­
drü.cke findet man in /55/ und in Anlage 1. 

Da auch bei Anwesenheit eines starken elektrischen Feldes die 
Struktur der Formel fUr die elektronische Übergangsrate als 
Produkt aus lokalen Zustandsdichten der Anfangs- und Endzustän­
de und einem Energienenner als Konsequenz des Lucovsky-Modells 
im wesentlichen erhalten bleibt, kann geschlußfolgert werden, 
daß Informationen über die Störstelle, die nicht schon im feld­
freien Fall ausgehend vom betrachteten Potentialmodell erhalten 
werden können, nur noch über die feldmodifizierte Störstellen­
zustandsdichte ~t(E) erreichbar sind, die Gegenstand des näch­
sten Abschnitts ist. 

2.3. Feldmodifikation der Störstellenzustandsdichte 

Vinogradov /43/ hat erstmals das vollständige System der exakten 
Lösungen von (2.33a) mit U(x) = -eFz angegeben. Enderlein et 
al. /55/ haben darauf aufbauend einen Ausdruck für die Störstel­
lenzus tandsdichte abgeleitet, mit dem sie das Absorptionsspek­
trum für einen Uberga:ng Valenzband - leitungsband-korrelierte 
Störstelle unter Einschluß von Multiphonon-Prozessen berechnet 
haben. 

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

tj>: o ( x) - A -==1 ==::;:::====.­

- ~J"'(ti ./r2c2> + ji.c?) 

{ ~( 2 )Ai[ ( (ae)] Ai[?(~) :;: ~~~] 'T<? ) c['Z<ae); z]} , 
( 2. 44) 

wobei die Abkürzungen folgende Bedeutung haben: 
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= :+ E. ± Eµ (-oe) 
t 1e;1 ' 'l = 

= _!__ E~- + le.( 1? ) 
1 tl~I o l ( 2. 45) 

c[w;z] = 9(± z)Ai(w)Bi(w+ :Fz) + 
nlel 

9(- z)Bi(w)Ai(w-~) • 
+ + hl'}J . r 

Es gilt das obere Vorzeichen und E. !!! E, /" = f-c für die vom 
Leitungsband abgespaltene Störstelle, das untere Vorzeichen 

,._/ 

und e E E, f' = - f'v für die vom Valenzband herrührende Stör-
stelle. Desweiteren ist 

g;'(f) = A1' 2Cz) - ~ Ai2 ( ?) und 

~ ( 2 ) = Ai' ( L ) Bi' ( l ) - l Ai ( Z) Bi (2 ) • 

Die lokale Zustandsdichte im Punkt x = 0 ergibt sich damit zu 

• ( 2. 47) 

Die Linienform von (2.47) stellt eine asymmetrisch verbreiter­
te d -Funktion dar, deren Maximum nahe der Nullfeld-Energie E~ 
liegt /55/. Die Verbreiterung nimmt mit wachsender Feldstärke 
zu. Im Grenzfall verschwindender Feldstärke kann mittels der 
asymptotischen Darstellung für die Funktionen r(7) und ~('2) 

/51, 52/ gezeigt werden, daß 

lim ~t( E- ) = (211r~)-1 ~( S - E~) 
F~ 

(2.48) 

gilt. Zur Bestimmung der Verschiebung des Maximums der energe-.... 
tischen Zustandsdichte hat man die Gleichung ~~)= 0 zu lösen. 
Solange die Feldstärken einen bestimmten Grenzwert nicht über­
schreiten, der in Abhängigkeit von der Bindungsenergie 106 Vcm-1 

oder mehr beträgt, kann für die Funktion ~(2) wiederum die 
asymptotische Darstellung benutzt werden: 
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( 2.49) 

und man erhält nach näherungsweiser Lösung einer kubischen 
Gleichung 

C(max '?t) "' +E~ [ 1 + o.0625( h~~;:I )3 J . 
B 

(2.50) 

In ( 2. 50) sind Terme von höherer als dritter Ordnung in li l~l /E~ 
nicht berücksichtigt worden. Gleichung (2.50) ist die analyti­
sche Näherung für den quadratischen Stark-Effekt /56/. Der li­
neare Stark-Effekt kann wegen der s-Symmetrie der Zustände 
nicht auftreten; die Energie wird im Lucovsk:y-Modell durch das 
elektrische Feld stets abgesenkt. Die Größenordnung des Effekts 
ist in Abb. 6 demonstriert. Es wurde eine Bindungsenergie von 
nur 0.25 eV gewählt, demgegenüber jedoch elektrooptisohe Ener­
gien von etwa o.1 eV, was Feldstärken von 105 - 106 Vcm-1 ent­
spricht. Trotz dieser extremen Parameterwahl beträgt die Grö­
ßenordnung 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 beträgt, kann der Feldeinfluß auf die Stör­
stelle demnach in guter Näherung vernachlässigt werden. Dies 
ist zwar letztlich eine Konsequenz des Lucovsk:y-Modells, aber 
andere Potentialmodelle mit endlichem Topfradius sollten qua­
litativ zu derselben Aussage filhren. 

Die beiden letzten Abschnitte haben gezeigt,daß das zugrunde­
gelegte einfache Potentialmodell (2.10) nicht im Widerspruch 
steht zur beabsichtigten Erklärung des Feldeffektes auf ther­
mische und optische Ubergangsraten, weil die experimentell re­
alisierten Feldstärken sich primär auf die Endzustände auswir­
ken, während Änderungen in der Störstellenzustandsdichte bzw. 
in der Gestalt des Ausdrucks fUr die Rate als Effekt höherer 
Ordnung angesehen werden können. 
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Abb.6 

Eo 
s 

0.250 

2 

0.2.5-1 0.2.52. 

Abhängigkeit der Störstellenzustandsdichte ~ t(~) von 
der elektrischen Feldstärke. 
Parameter ist die elektrooptische Energie: 

1 lie = o.os ev 
2 he = 0.09 eV 
3 h9 = 0.10 eV 
4 he = 0.11 eV 
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3. Theorie der Emissionsrate :f'ür strahlungslose Ubergänge 

Störstelle - Band im neutralen Modell 
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3.1. Darstellung der Meßmethode und experimenteller Ergebnisse 

Das DLTS-Meßprinzip und die Bestimmung der Störstellenparameter 
aus DLT-Spektren ist ausführlich und zusammenfassend z. B. in 
/5/ dargestellt. Für eine Elektronenhaftstelle (en >> cp' p, ep) 
kann die zeitliche Änderung der Besetzungswahrscheinlichkeit 
der Störstellen mit Elektronen gemäß der Shockley-Hall-Read­
Statistik /57/ durch die Ratengleichung 

= - (3.1) 

(cn - Einfangkoeffizient, en - Emissionsrate, n
0 

- Elektronen­
konzentration im Leitungsband, Nt - Gesamtkonzentration an Stör­
stellen) ausgedrückt werden. Einfache exponentielle Lösungen 
ergeben sich nur durch Vorgabe bestimmter Randbedingungen, die 
sich in Raumladungszonen von p-n-Ubergängen, Schottky-Kontak­
ten oder MIS-Strukturen erzeugen lassen. Die Konzentration an 
beweglichen Trägern kann im Raumladungsgebiet näherungsweise 
vernachlässigt werden; die Raumladungsweite kann durch Varia­
tion der äußeren Spannung geändert werden, was im Experiment 
stufenförmig erfolgt. Gilt im Falle der Elektronenhaftstelle 
e >> c , n, d. h. sind die besetzten Störstellen ab 't' = 0 in n n 
einem Gebiet ohne bewegliche Ladungsträger, so nimmt die Kon-
zentration der mit Elektronen besetzten Störstellen gemäß 

( 3.2) 

·ab. Dieser Besetzungswechsel tiefer Störstellen im Raumladungs­
gebiet ist mit einer Änderung der Raumladungsdichte verbunden, 
die zur Verschiebung der Rau.mladungszonengrenzen führt und so 
kapazitiv nachgewiesen werden kann. Abb. 7 veranschaulicht den 
Vorgang am Beispiel eines Schottky-Kontaktes. Liegt die Vor­
spannung U

0 
an,sind die Störstellen mit dem Enegieniveau Et 
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Abb.7 

Energi ebandschema eines 
Schottky-Kontaktes auf einem 
n-Halblei ter: 
(a) ohne Sperrspannung (ther­

modynamisches Gleiohge­
wich t 

(b) mit Sperrspannung U
0 

im Gebiet O~x< W(U
0
)-A. leer. Durch einen Majoritätsträger­

füllimpuls der Dauer tp wird die Vorspannung auf 0 V (i. a. auf 
u1) verringert. Im Gebiet W(O):s-x~W(U0 )- .A , in dem die Elek­
tronenkonzentration gleich der des neutralen Halbleiters ist, 
fangen die Störstellen Elektronen gemäß nt(r) = Nt[ 1-exp(-cnnc 't" )] 

ein. Im Gebiet W(O)->.. ~ x ~ W(O) ninnnt die Elektronenkonzen­
tration stark mit x ab, so daß wegen cnnc = f(x) das (integra­
le) exponentielle Verhalten gestört ist. Die Forderung, daß al­
le Haftstellen bis x = W(O)- A. besetzt werden, erfordert Im­
pulse mit tp >> e~1 /5/. Nach dem Füllimpuls sind nun die Niveaus 
im Intervall W(O)-A.:!f x ~ W(U

0
)- A. besetzt und folglich ist die 

Raumladungsdichte verringert. Durch thermische Elektronenemis­
sion aus den Haftstellen dieses Gebietes rela.xiert das System 

in den thermodynamischen Gleichgewichtszustand gemäß Gleichung 
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(3.2), d. h. mit einer Zeitkonstanten, die gleich der inversen 
Elektronenemissionsrate ist. Dieser Prozeß ist mit einem Kapa­
zitätstransient .ö.C(en' rc:) = .6C

0 
exp(-en '!'"') verbunden, der mit 

Methoden der Korrelationsmeßtechnik weiterverarbeitet wird. 
Durch periodische Wiederholung der Anregungsimpulse bei langsa­
mer Änderung der Probentemperatur entsteht der DLTS-Peak 
S = f(en(T)), von dem aus auf die eigentlich interessierende 
Größe en(T) geschlossen werden kann (genauere Darstellung in 
/5/)o 

Die Feldabhängigkeit der thermischen Emissionsrate kann mittels 
einer DLTS-Variante, der DDLTS, bestimmt werden, bei der die 
Differenz zwischen zwei zu unterschiedlich hohen Vorspannungs­
impulsen gehörenden DLTS-Signalen gebildet wird. Läßt man die 
Vorspannungsimpulsdifferenz .t::.. U, die die Größe des Tiefeninter­
valls bestinnnt, konstant und variiert nur die absolute Höhe des 
Füllimpulses, kann die Abhängigkeit der Emissionsrate en(T) von 
der Feldstärke anhand der Temperaturverschiebung der DDLTS-Peak:s 
bei fest vorgegebener Emissionsrate bestinnnt werden. Innerhalb 
AU wird die- Feldstärke als konstant angenommen. Unter der Vor­
aussetzung nt<< nD kann die Feldstärke im Gebiet 0 ~ x ~ W- A 

durch 

F(x) = 2(Uo + UD) ( 1 - X) (3.3) 
W(Uo) W 

angegeben werden /5/, was im wesentlichen auf eine exakte Orts­
bestimmung hinausläuft. Die dazu zu benutzenden Auswerteformeln 
findet man in /5/ und z. B. in /58/. 

Aus der wachsenden Zahl veröffentlichter Meßergebnisse seien 
zur Veranschaulichung der Feldabhängigkeit der Übergangsraten 
das goldkorrelierte Akzeptorniveau in Silizium und das EL2-Zen­
trum in GaAs (Abb. 8) herausgegriffen. Man erkennt im Falle 
Si:Au (Abb. Sa) einen Anstieg der Emissionsrate um mehrere Grö­
ßenordnungen im Feldstärkebereich 1 ••• 6~105 Vcm-1 mit steiler 
werdenden Anstiegen für tiefere Temperaturen und ein typisches 
Einlaufen der Kurven in die Nullfeld-Grenzwerte /15/. 
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Abb.8d 

Arrhenius-Darstellung des Einfangquerschnitts von EL2 in GaAs 
für starkes ( • ) und verschwindendes ( o ) elektrisches Feld / 12/ 
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FUr das intensiv untersuchte EL2- Zentrum in Ga.As ergibt sich 
ein widersprüchliches Bild. Während Makram-Ebeid /11/ noch für 

T = 363 K eine Änderwig der thermischen Emissionsrate um mehr 
als zwei Größenordnungen im Feldstärkebereich zwischen 2 und 
4x105 Vcm-1 feststellte (Abb. Sb), erscheint die Emissionsrate 
nach Li und Wang /17/ (Abb. So) im selben Bereich bei einer ähn­
lichen Temperatur als nahezu konstant. Dieses Ergebnis ist in 

qualitativer Übereinstimmung mit Messungen von Kaminska et al. 
/18/. Prinz und Rechkunov /12/ berichten eine extrem starke 
Feldabhängigkeit des EL2-Einfa.ngkoeffizienten (Abb. 8d). Bei 
tiefen Temperaturen unterscheiden sich Nullfeld- und Starkfeld­
wert um 6 Größenordnungen. Auffällig ist der ansteigende Ver­
lauf des Starkfeld-Einfa.ngkoeffizienten über der inversen Tem­
peratur. 

Die theoretische Beschreibung sollte 
in Abhängigkeit von der herrschenden 

d. h. 

demnach den Ratenverlauf 
Feldstärke über dem gesam­
bei Emission die Funktion ten Temperaturbereich liefern, 

en(T,F), die dann nur noch von 
sehen Anpaßpa.ra.metern abhängt. 

einem minimalen Satz von empiri-

3.2. Berechnung der Emissionsrate im Formalismus der Green­
schen Funktionen 

Im 2. Kapitel wurde herausgestellt, daß die Elektron-Phonon­
Kopplung für alle Übergan'gsprozesse an tiefen Störstellen von 
entscheidender Bedeutung ist. Wenn die Übergänge nicht ther­
misch induziert werden, wie im Fall der strahlungslosen Multi­
phonon-Rekombination, so sind sie zumindest phonon-assistiert, 
und die Spektren erfahren eine wesentliche Modifikation. 

Erweitert man nun den Teil He des Einelektron-Hamiltonians (2.4) 
um den phononischen Teil, der die lineare Elektron-Phonon­
Wechselwirkung H enthält, so führen die Uberlegungen des Ab-ep - -, 
schnitts 2.1. in Analogie zu den Blochsohen Matrixelementen zkk 
wegen 

=Z (3.4) 
q 
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zu neuen Matrixelementen 

= 

In (3.4) steht das untere Vorzeichen im Falle polarer Kopp­
lung (Fröhlich-Kopplung), um zu garantieren, daß Hep hermi­
tesch ist /44/. q enthält neben dem Phononen-Wellenzahlvektor 
q und dem Index des Schwingungszweiges ~ auch die Indizes sämt­
licher Lokalmoden. Mit den Standard-Näherungen 

~~ cv 

Bkk(q) ~ ~,k' +q , BlrKhv ~ ~kit,B;v(q) (J.6) 

ergibt sieh für den Hamiltonoperator (2.4) des Systems die Form 

et J - eF TE'aem, EOO + adj.} . 
In (3.7) sind neben den Abkürzungen (2.18) und (2.19) folgende 
neue Symbole eingeführt worden: 

(J.8) 

und 

(J.9b) 

Dabei gilt wieder der obere Ausdruck für die vom Leitungsband, 
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der untere dagegen für die vom Valenzband abgespal tene Störstel­
le. Anhand von (3.7) bis (3.9) wird deutlich, daß die Kopplungs­
konstanten der Elektron-Phonon-Wechselwirkung f q über die Ein­
hilllenden cp eine Funktion der Feldstärke werden. 

Der Nichtdiagonalanteil (geschweifte Klammer) enthält die ge­
samte (strahlungslose) übergangsinduzierende Wechselwirkung Hint 
unter Vernachlässigung von Intraba.nd-Streuprozessen. Wegen 
Bcv (q) = Bvc(-q}* und f*(vv') = ± f (v'v) kann der Operator 

0 0 q -q 
der Elektron-Phonon-Wechselwirkung abkürzend in der Form 

Hdiag 
ep = 

= 

.:t L, [ fq (.>.A)bq + f: („U)b~J !iA. , 
A. = c, t q 

(3.10) 

geschrieben werden, wobei 't;.
0 

= f ~, lo.aeZ, ~ = f dE ein-
"" -oo o m 4'{ -0o 

geführt wurde und n..x der Elektronen-Dichteoperator ist. 

Die Berechnung der Einfang- bzw. Emissionsrate für strahlungs­
lose Multiphonon-Ubergänge ist in der Literatur mehrfach expli­
zit angegeben worden (z. B. /1, 3, 60, 61, 62, 63/). Dabei wur­
de meist von der 11 Goldenen Regel " und einem aus dem Gesamt­
hamil tonian abgespaltenen Störoperator ausgegangen, dessen Form 
von der speziellen Entkopplung des elektronischen vom vibroni­
sohen Subsystem abhing. Obwohl die Diskrepanzen bzgl. der Grö­
ßenordnung des theoretischen Einfangkoeffizienten in den Arbei­
ten /6, 7, 16/ aufgeklärt 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-Hermizität des Wech­
selwirkungsoperators hat. Für die konkrete Rechnung erweist sich 
der alternative Zugang über die lineare Response-Theorie als 
bequemer /62, 64, 65/. Die Übergangsraten erscheinen hier als 
Fouriertransformierte von Zweiteilohen-Korrelations:funktionen 
in Analogie zur Kubo-Formel für 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

0 
= O ist die thermische Emissionsrate gegeben durch 

wenn man die Entwicklung beim quadratischen Tenn abbricht. Die 
großkanonische Mittlung in (J.11) erfolgt mit dem Operator 
H0 = H - Hint. Der lineare Term und die 11 Interferenz"term.e in 
(J.11) verschwinden wegen der Mittlung über das Phononenensem­
ble. Somit ist (J.11) dann völlig äquivalent 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 
Hamiltonoperator 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 Falle der feldinduzierten tlbergänge neben der Linienform-
funktion Zweielektronen-Korrelatoren auf, die nach RPA-Entkopp­
lung /44/ auf ein Produkt von Fermi-Funktionen führen. Die Li­
nienformfunktion wird im Fall der thermisch induzierten Über­
gänge durch einen komplizierteren Ausdruck ersetzt. Man erhält 
insgesamt für die Emissionsrate 

+ • (J.12) 

In (J.12) bezeichnet L( w ) die Linienformfunktion der Multi­
phonon-Theorie, deren zeitliche Fouriertransformierte die Ge-
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sta.lt 

r{!'E( 1:') = exp{ ~ (hwq)-2 j6fq J 2 [ D~(7:) - (2Nq + 1)]} 

(3.13) 

hat, wobei D~(~) der Einphonon-Propa.gator ist (Nq - Bosefunk­
tion, C:i.fq = fq(tt) - fq(co)): 

- iW 7: + Nq e q • ( 3 .14) 

Die Uberga.ngsenergie iiw ist um die kombinierte Gi tterrelaxa.­
tionsenergie renormiert, so daß in (3.12) die Überga.ngsfrequenz 
w duroh 

w = E-E' - - 1 L<liw)-1( lf(tt)l 2- lf(cc)l 2 ) ii 1i q q q q 
(3.15) 

> 
definiert ist. Die Größe R hängt in der Zeitdarstellung in ein-
facher Weise mit der Linienformfunktion zusammen: 

~:: ('t') = { D~ ('t') d.iq' + Q~ t('t')Q~J(-TJ } Li?E('?1) • (3 .16) 

In ( 3 • 16) ist 

- (Nq +1 )( e -iwqT -1 ~} 
(3.17) 

Es ist üblich, die mit den Kopplungskonstanten fq verknüpften 
Größen als empirische Anpa.ßparameter anzusehen. So definiert 
man durch 

sq = <Iiwq>-2 \Äfq \ 2 
, E.~01 = <liwq>-2

< I fq(cc>I 2 
- ltq < tt)I 2 ) 

(3.18) 

den differentiellen Huang-Rhys-Faktor und die (auf die Phonon­
energi e ~wq) normierte Gitterrelaxationsenergie. Beide Größen 
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sind ein Maß für die Kopplungsstärke und gehen (bis auf das 
Vorzeichen) ineinander über, wenn, wie meistens getan, die 
Kopplung der Ladungsträger im ausgebreiteten Endzustand, ver­
glichen mit der starken Kopplung im gebundenen Zustand, ver­
nachlässigt wird. Dann folgt 

rel E - E' ~ 
E.q = - sq < o und w = :h - ~ Sq<.Jq • (3.19) 

Die ausstehende Zeitintegration in (J.12) (L(w) und R(w) sind 
Fourierintegrale) erledigt sich sofort, wenn man annimmt, daß 
die Kopplung primär mit einer bestimmten lokalisierten Mode q

0 
erfolgt, bzw. phänomenologisch durch eine effektive Phononener­
gie beschreibbar ist (Ein-Moden- oder Einstein-Modell). Dann 
ergibt sich 

a:~,(w) = Lo(.n ~(w) ; ~~E(W) = Mo(W) (3.20) 
n=O 

mit ±1,t 2 

Mn(w) = 2 1Ye-s< 2N"+1)Z J.N-+ 1J 1~n r c2sJ:&(N+1r) tfc1w - w) 
l=-dl N 11 1 +n 1 o 

L.. 

(3.21) 

( I ~ - modifizierte Besselfunktion der Ordnung ~ ). Man kann 
leicht zeigen, daß sich die Summe über n in (3.20) in geschlos­
sener Form ausf'ühren läßt /67/, wenn man die explizite Gestalt 
der f'ünf Faktoren OC:n beachtet: 

o(.. = 
0 

o<'..1 = 
-1 

[c:r~1] 2 s-1 - 2sN(N+1) 

[1 !: 2€-re1Jr-
x(N+1) 

0('.2 = SN2 

(J.22) 

ot_2 = S(N+1) 2 

und die Rekuraionsformeln für modifizierte Besselfunktionen an­
wendet /50/. Dann erhält man :für den thermisch induzierten Uber-
gang 

>to 
REE' (w ) = 

00 [ 
- rel 2 - 1/2 

2rrii e-s< 2N+1)Z ( ll l + E; ) N+ 1] I (2S~ N(N+1) ) 
l=-oo s N 111 

x &(<1- e,rel)t.w
0 

+ E' - EJ • (3.23) 
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Da bei Emission 1 immer negativ ist, kann der Faktor s-1( ll l +C°elf 
unter Ausnutzung der Energieerhaltung auch in der Form 
s-1(E'- E) 2/(hw

0
)
2 geschrieben werden, so daß die Relation 

> t c ( ) ( E - E, ) 2 r~ :E ( w ) ( 3 • 2 4) 
REE' w = S (R w ) 2 -E 

0 

gilt. Dieser Faktor ist gerade das Quadrat des sog. " orossing 
point" IQ

0
j 2 , d. h. des Schnittpunkts der adiabatischen Poten­

tialparabeln in einem Konfigurationskoordinaten-Diagramm. (Auf­
grund des kontinuierlichen Energiespektrums gibt es hier unend­
lich viele solcher Parabeln.) Die exakte Beziehung (3.24) ist 
bereits 1977 von Henry und Lang /68/ durch näherungsweise_ Inte­
gration erhalten worden. Nach (3.23) und (3.19) verschwindet 
die Wahrscheinlichkeit f'ür thermisch induzierte tibergänge offen­
bar, wenn l~ -S wird, d. h. wenn der Schnittpunkt mit dem Mini­
mum der oberen Parabel zusammenfällt (Fall starker Kopplung beim 
Zwei-Niveau-Problem). Dieses Verschwinden ist Ausdruck der Gül­
tigkeitsgrenzen der Theorie /69/, konkret des Zusammenbruchs der 
harmonischen Näherung für Auslenkungen Q ~Q0 • Störstellen, die 
(für F = 0) durch 111 ~ S gekennzeichnet sind (z. B. " extrinsio 
self-trapped " /70/) und sehr effektiv als Zentren strahlungs­
loser Rekombination fungieren, scheinen daher gerade von der An­
wendung der Theorie ausgeschlossen zu sein /69/. 

Für tiefe Niveaus in breitlückigen Halbleitern stellt der Sum­
mand mit 1 ~ -S in ( 3. 23) keine Einschränkung dar, da er Uber­
gänge in Zustände mit extrem kleiner Tunnelwahrscheinlichkeit 
beschreibt, deren Vernachlässigung überhaupt die Grundlage für 
die Ausdehnung der Standard-Multiphonontheorie auf den hier un­
tersuchten Fall eines starken elektrischen Feldes ist. Da 
1 E - E' I >> h w

0 
gelten muß, kann wieder lie << E~ als quan ti ta tive 

Bedingung geltend gemacht werden. Die Multiphonon-Theorie ist 
demnach genau dann anwendbar, wenn der Feldeinfluß auf die Stör­
stelle näherungsweise vernachlässigt werden kann. (tiber weitere 
mit der Multiphonon-Theorie verbundene Einschränkungen sh. z. B. 

/7' 69, 71/) 

Bei der Ableitung von (3.12) sind alle Effekte der Elektron-
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Phonon-Kopplung auf das Energiespektrum der Phononen vernach­
lässigt worden, insbesondere hängt also die Frequenz der effek­
tiven Mode q

0 
nicht von der Besetzung des tiefen Niveaus ab. 

Eine etwaige Frequenzänderung dieser Mode hätte beträchtlichen 
Einfluß auf die thermische tlbergangswahrscheinlichkeit, was 
man qualitativ bereits anhand des Konfigurationskoordinaten­
Diagramms erkennt. Analytische und numerische Rechnungen von 
Gutsohe /74/ haben gezeigt, daß der Frequenzeffekt u. u. eine 
Änderung der Raten um Größenordnungen bewirken kann. 

Unter den hier gemachten Voraussetzungen kann der Ausdruck für 

die thermische Emissionsrate auf eine geschlossene Form gebracht 
werden. Benutzt man in (3.12) die Beziehungen (2.18) und (3.9), 
so wird mit (2.19) und (2.39) :für die a.kzeptorartige Störstelle 

e = n 
(E - E')2 r } D(E,E') y~t (E-E' S ) 
S(hW )2 p -E;E T - wo ' 

0 

(3.25) 

( rF = (eF)2 1zcvl 2; rp = jgq 12 j B~v(qo)I 2) 
0 

wobei für die elektronische tlbergangsrate Formel (2.40b) und 
für die Linienformfunktion der Ausdruck (3.20) einzusetzen ist. 
Im Falle der vom Leitungsband herrührenden Störstelle ist es 
nicht möglich, die elektronische tlberga.ngsrate als gemeinsamen 
Faktor aus beiden tlbergangswe.hrsoheinlichkeiten herauszuziehen. 
In Anlage 2 wird gezeigt, daß in diesem Fall in Formel (3.25) 
folgende Ersetzungen durchzuführen sind: 

-'C2 ~t(E) 'j c (E') 
vo t.2 2 

[ 2~z + ~E'- EJ2 
• (J.27) 

Die im feldinduzierten Term (3.26) auftretende Band0 zusta.nds-
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dichte" ist ähnlich der in der Elektrooptik von Tharmalingam 
für dipolverbotene Übergänge berechneten /72/. Zusätzlich geht 
der Energienenner mit der vierten Potenz ein. Da E~ -E~, 
m0~ f' ist und Energien E'mi t E' ~ -1H1c die wesentlichen Bei­

träge liefern, wird die feldinduzierte Rate um größenordnungs­
mäßig (E~/1ie0 ) 2 ~ 102 vermindert. Beim thermisch induzierten 
Übergang tritt wegen des Operators exp(iqi) ein zusätzlicher 
Summand im Nenner auf, der :f'Ur mittlere Phononen-Wellenzahlvek­
toren etwa 10 Eg ergibt, also ebenfalls zu einer Reduzierung 
der Rate um etwa 102 führt. 

Übergänge aus einer leitungsband-korrelierten Störstelle ins 
Leitungsband sind demnach weit weniger wahrscheinlich, als sol­
che aus einer vom Valenzband abgespaltenen Störstelle. Für alle 
tiefen Niveaus, zu deren Aufbau sowohl Leitungs- als auoh Va­
lenzbänder beitragen, ist - demnach Gleichung (3.25) vorzuziehen. 
Diese vereinfacht sich weiter, wenn man den Feldeinfluß auf den 
Defektzustand vernachlässigt. Dann liefert D(E,E') eine weitere 
cf -Funktion von ~t(E), und beide Integrationen in (J.25) können 
ausge:f'Uhrt werden. Wegen der bereits erwähnten Vernachlässigung 
der Kopplung der Endzustände an das Gitter sind dann auch die 
Elektron-Phonon-Kopplungsparameter nicht länger feldabhängig. 
Mit (2.40b), (2. 48) und (AS) erhält man im isotropen Bändermo­
dell 

(J.28) 

mit der vom Franz-Keldysh-Effekt /73/ bekannten feldmod.ifizier­
ten Bandzustandsdichte 

~Sm~~-jte~ [ Ai' 2C-fa) +( E: /liec) Ai2(-&)l. (3.29) 
41rli 0 c J 

In (J.28) bezeichnet EB = Eg - E~ + sliw0 die effektive Traptie­
fe, gemessen von der Leitungsbandkante. 
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Der Endausdruck (3.28) für die strahlungslose Emissionsrate be­
schreibt in einheitlicher Weise zwei Prozesse: phonon-assistier­
tes Tunneln und feldunterstützte thermische Emission. In /11/ 
ist der erste Prozeß im Rahmen der WKB-Näherung diskutiert wor­
den, doch gerade der zweite Kanal erweist sich als weitaus ef­
fektiver (sh. nächster Abschnitt). Abb. 9 veranschaulicht das 
Geschehen anhand eines Konfigurationskoordinaten-Diagramms. Die 
exponentiell abklingende Zustandsdichte im Gap ist durch die 
abnehmende Linienstärke gekennzeichnet; gleichzeitig ist die 
kombinierte Zustandsdichte aufgetragen. 

Q 

0 

-E B 

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

Schematische Darstellung der Zustandsdichte (rechts) 
Das exponentielle Abklingen der Zustandsdichte im Gap ist 
links durch die abnehmende Linienstärke der Parabeln ge­
kennzeichnet. 
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3.3. Diskussion des Ergebnisses 

3.3.1. Spezialfälle: Multiphonon-Ladungsträgeremission und 
reines Tunneln 

Für verschwindendes elektrisches Feld geht (3.28) in die Mul­
tiphonon-Elektronen-Emissionsrate über. Dazu hat man 

lim 
F~ 

= 

zu beachten /51/ und erhält 

en(T) = e~ e-s(2N+1)~ 
-E 

l~-B 
!iwo 

x (l + S)2 -V-EB - lhw~ 
rEo - ~(E + ltiw )1 2 
L'. B f v B o J 

(3.30) 

(3.31) 

• 

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

(3.32) 

die im wesentlichen die Einhüllende der Delta-Peaks von M
0

(w) 
(Gleichung (3.21)) darstellt. Eingesetzt in den allgemeinen 
Ausdruck für die feldfreie Emissionsrate 

Jo0 e (-E13 - iiw ),/-EB - hw w 2 
= ~~ : ; ..... [-E-~---p;--(-E_B_+_ii_w_)-=J,..,....2 (wo+ S) 

(3.33) 

liefert sie das typische Aktivationsverhalten exp(-E:kt/kT) 
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der thermischen Rate. (Aktivierungsenergie für Emission ins 
Leitungsöandminimum E~t = (EB + Sli~0 ) 2/4Sli~ ) 

Im Tieftemperaturgrenzfall (N<< 1) können in (3.31) die Bessel­
funktionen durch 

I (z) = ..1-(~)p 
p P! 2 

( p > 0 ) 

ausgedrückt werden /69/. Das ergibt die einfache Reihe 

( ) en
o e-s ~ 

en T = L...--t (SN) 1 (1 - s)
2 --/lhw0_:_!B----

l ! [E0 + ~ ( lnw - EB)] 2 • 
B fv o 

(3.35) 

In der Surmne über l (als Konsequenz der kontinuierlichen Vertei­
lllllg der Endzustände) tragen wegen der schnellen Konvergenz nur 
sehr wenige Glieder, bei extrem tiefen Temperaturen nur das ei­
ne Glied mit dem (betragsmäßig) kleinsten 1 bei. Dann wird die 
Temperaturabhängigkeit durch den Faktor exp(-EB/kT) bestimmt, 
im Gegensatz zum Einfangprozeß, bei dem N durch (N+1) auszutau­
schen ist und die Einfangrate folglich temperaturunabhängig wird. 

Bei T = 0 verschwindet die Rate der thermisch induzierten Uber­
gänge, und nur der feldinduzierte Beitrag bleibt wirksam. Die­
ser folgt sofort aus (3.28), denn wegen N = 0 wird r1(0) = J'10 
und die strahlungslose Emissionsrate nimmt die Form 

r o e -S ___...;§:;..._c_<_-_E_B )_-="""'"" 
F [Eo _ E!c E J 2 

B fv B 

= (J.36) 

an (r~ =V~ rF/(r;n)). Nach (3.29) ist ~0 (-EB) !"/ f'(EB/he
0
); 

man darf die asymptotische Darstellung für die elektrooptische 
Funktion benutzen (EB >> lie

0
) 

'FCx) ~ 1 exp l - A:. x3' 2} , (x >> 1) 
8'1T' X L 3 

(3.37) 

und erhält in guter Näherung 



49 

(3.38) 

Letzte Formel beschreibt reine Tunnelübergänge zur Energie -EB 
im Gap, die für tiefe Niveaus extrem unwahrscheinlich sind. 
Erst infolge der Phononen-Assistenz werden die Ladungsträger 
soweit angeregt, daß der feldinduzierte tlbergang Bedeutung er­
langt . Bei endlichen Temperaturen und Feldern tragen beide Pro­
zesse zur Emissionsrate bei. 

3.3.2. Verhältnis von thermisch zu feldinduzierten tlbergängen 

Um die wichtige Frage zu entscheiden, welcher Kanal der dominan­
te ist, bzw. unter welchen Bedingungen überhaupt einer der bei­
den Emissionskanäle dominiert, ist vor allem eine Abschätzung 
der Bloch-Matrixelemente z

0
v und B~v(q0 ) nötig. Benutzt man den 

Summensatz für die Oszillatorstä.rken /21/, so erhält man nähe­
rungsweise die Beziehung 

lz l 2 ~ cv ' (3.39) 

die für zcv auf eine Länge von der Größenordnung der Bindungs­
länge d des Materials führt. Erfüllt die Wellenzahl des effek­
tiven Phonons die Bedingung d lq

0
1 << 1 (langwelliges Phonon), 

so ist IB0v(q
0

)1 ~ lz
0
v l 2 q;z, weil man z

0
v als die Ablei­

tung von B~v(q0 ) nach q
0

z an der Stelle q
0

z : O auffassen kann. 
Für das Verhältnis von feldinduzierter zu thermisch induzierter 
Rate ergibt sich damit 

efeld 
n f = ---.---- r.J e therm l'J 

n 

Die Energiedifferenz E-E' ist für Niveaus in der Mitte des Gaps 
von der Größenordnung Eg/2 und wird erst für sehr tiefe Tempe­
raturen wesentlich kleiner, wie im nächsten Unterabschnitt deut-



50 

lieh wird. Nimmt man einen mittleren Wert E /4 an, so folgt im 
Falle polarer Kopplung ( jgq 1

2 q~ = 21r e 2nw!(1/s 00 - 1/E5 )/a3 

/76/, a - Gitterabstand) 0 

f = 8Shw0 _F_
2
_ a_3 /. / ) -1 ( 1 Soa - 1 €.. s • 

1T' E2 
g 

(3.41) 

Betrachten wir als Beispiel das EL2-Zentrum in GaAs (Franck­
Condon-Energie Shw

0 
~ 0.14 eV /11/) , dann wird hier das Ver­

hältnis f = 1.43x10-14F2 (F' in Vcm-1). Erst bei Feldstärken von 
107 Vom-1 würde also der feldinduziert e Beitrag in die Größen­
ordnung des thermisch induzierten kommen. Die im Experiment re­
alisierten maximalen Felder liegen jedoch nur bei einigen 105 

Vcm-1 , so daß bei polarer Kopplung der thermische Kanal eindeu-. 
tig dominiert. Diese Aussage gilt ebenso im Falle der akusti­
schen Deformationspotential-Wechselwirkung ( lgq 1 2/q~ = D~~/M~ 
/75/, n1 - Deformationspotentialkonstante, M - iasse der Ele­
mentarzelle), wo sich für den Koeffizienten f 

f = 16 S(eF)2i1.Mcv; 
4 2 2 

qo EgD1 

(3.42) 

ergibt. Dasselbe Beispiel (M = 2.42x10-26g, n1 ~ 7 eV) führt 

hier auf den ~ahlenwert f = 1.24x10-14 F2 (F in Vcm-1), wenn 
man eine mittlere Wellenzahl q

0
"" 'Tr'/2a unterstellt. Bei opti­

scher Deformationspotential-Wechselwirkung erhält man mit 
D(op) = 2 ~108 eVcm-1 /77/ denselben Wert :fUr f. 

Für so tiefe Temperaturen, daß E-E' << SRw
0 

, d. h. 1 << S gilt, 
ist nach (3.28) (E - E') 2/s(li~) 2 ~ s , und der Quotient f ist 
mit dem Faktor (Eg/4shw

0
)

2 zu multiplizieren, der für das be­
trachtete Beispiel etwa 101 ausmacht. Damit ergibt sich für das 
maximal mögliche Verhältnis max f ~ 10-13 F2• 

Der feldassistierte, thermisch induzierte Prozeß erweist sich 
demnach bis zu extrem starken Feldern (106 Vem-1) als der domi­
nante Übergang. Die betrachteten Modelle der Elektron-Phonon­
Kopplung sohließen natürlich keine lokalen Moden ein. Ist die 
" promoting mode " q

0 
lokaler Natur, sollte j edoch die generelle 

Aussage der Dominanz des thermisch induzierten Übergangs beste-
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hen bleiben. 

J.3.3. Diskussion der Feldabhängigkeit der Emissionsrate 

Von praktischem Interesse ist die Frage, aus welchem energeti­
schen Bereich die wesentlichen Beiträge zur Emissionsrate kom­
men, da nur so der eharakteristisohe Kurvenverlauf en(F) über 
dem gesamten Feld.stärkeintervall verstanden werden kann. Um das 
Wesentliche zu erkennen, wird in Formel (3.25) der Feldeinfluß 
auf die Störstelle und der feldinduzierte Beitrag vernachlässigt; 
für die Linienform:f"unktion wird die näherungsweise gültige Gauss­
Verteilung (J.32) benutzt. Dann ergibt sich im isotropen Bänder­
modell 

Die entscheidenden Beiträge zum Integral werden durch das Pro­
dukt aus elektrooptischer und e-Funktion, d. h. durch das Pro­
dukt aus Tunnelwahrscheinlichkeit und dem wesentlichen Element . . 

der thermischen Wahrscheinlichkeit bestimmt. Dagegen ist der er-
ste Faktor unter dem Integral :f'ür Niveaus in der Mitte des Gaps 
nur schwach variabel und kann, wie im vorigen Unterabschnitt ge­
tan, beim Maximum von ~0 (E') L(EBji E) aus dem Integral gezogen 
werden. In (3.43) ist die Größe e~ definiert duroh 

' ( 3.44) 

und b.FC bezeichnet die Fra.nck-Condon-Energie Snw
0

• In Abb. 10 

bzw. 11 sind fc(E') und L(EB-~ E) sowie das resultierende Pro­
dukt für die Parameter des EL2-Zentrums in GaAs bzw. der gold­
korrelierten Störstelle in Si aufgetragen (sh. Abschnitt 3.7.). 
Dabei wurden die im Experiment realisierten maximalen und mini­
malen Feld.stärken berilcksichtigt. Generell verschiebt abnehmen­
de Feldstärke die Produktverteilung in Richtung Band.kante, wäh­
rend Abnahme von Temperatur und Kopplungsstärke das Entgegenge• 
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setzte bewirkt. Beim EL2-Zentrum. ist die Parameterkonstellation 
so, daß auch noch im schwächsten Feld (bei höchster Temperatur!) 
die gesamte Verteilung im energetischen Ausläuferbereich der 
Bandzustandsdicht~ liegt, folglich dort die Feldabhängigkeit 
durch die semiklassische Form der Tunnelwahrscheinlichkeit fU.r 
die Durchdringung einer Dreiecksbarriere (Formel (3.37)) bestimmt 
wird. Entsprechend ist in einer Darstellung ln en(T,F) eine ty­
pische Krümmung f(F)""' -F-1 über dem gesamten Meßbereich zu er­
warten. Im Falle der goldkorrelierten Störstelle in Si (Feld in 
<111) -Richtung) gilt dies vor allem wegen der größeren effekti­
ven Masse (die wie eine Verringerung der Feldstärke wirkt) nicht. 
Hier ist für kleine Feld.stärken die Verteilung um die Bandkante 
herum lokalisiert, und auoh bei mittleren Feld.stärken trägt die­
ser Bereich, in dem keine Näherung f'ür die elektrooptische Funk­
tion gilt, wesentlich zur Emissionsrate bei. Im Grenzfall ver­
schwindender Feldstärke, wenn nur nooh der Bereich positiver 
Energien eine Rolle spielt, kann mittels (3.30) leicht gezeigt 
werden, daß das Maximum der Verteilung auf die Stelle 

E' = kT 

rutscht. Demnach ist nur ein s ehr enges Energieintervall, dessen 
Mitte lediglich einen Bruchteil ~/('1.FC + EB) der thermischen 
Energie kT über der Bandkante liegt, am Zustandekommen des Wertes 
fU.r die feldfreie Emissionsrate beteiligt. 

Die Verschiebung der resultierenden Wahrscheinlichkeitsvertei­
lung im Gap in Abhängigkeit von der elektrischen Feldstärke lie­
fert die Erklärung fiir den Kurvenverlauf von ln en(F) über F. 
Dieser ist für das Beispiel Si:Au in Abb. 12a von 104 bis 106 Vcm­
:für verschiedene Temperaturen aufgetragen. Bei kleinen Feld.stär­
ken (F < 105 Vcm-1) laufen die Kurven flach in die feldfreien 
Grenzwerte ein, die Feldabhängigkeit wird durch die Zustandsdioh­
teänderung oberhalb der Band.kante bestimmt. Allerdings werden in 

diesem Feldstärkebereich Koinzidenzeffekte als Folge des unre­
alistischen Einmoden-Modells wesentlich. Konstanz von en(F,T

0
) 

für F ~ O bedarf der Berücksichtigung der Phonondispersion, 
sonst ist sowohl ein erneutes Ansteigen als auch ein starkes 
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Abknicken der Kurven möglich (sh. Abschnitt 3.7.) 

Zwischen F = 1x 105 und F = 7><105 Vcm-.1 beobachtet man einen Uber­
gangsbereioh, der durch die Wanderung des resultierenden Wahr­
scheinlichkeitspeaks von der Band.kante zum exponentiellen Aus­
läuferbereich entsteht und durch einen schnell wachsenden An­
stieg gekennzeichnet ist. Dem schließt sich der Bereich mit 

-1 5 -1 ln en r.J -F an, d. h. ab etwa 7>< 10 Vcm kommen alle wesentli-
chen Beiträge aus dem Ausläuferbereioh. 

Parameteränderungen, die effektiv wie eine Erhöhung der Feld­
stärke wirken, können demnach den Anstieg der Kurven sowohl ver­
größern als auch vermindern, in Abhängigkeit vom wirksamen Ener­
giebereich. 

Auffällig ist, daß die Kurven zu verschiedenen Temperaturen bei 
hohen Feldstärken eng zusammenlaufen. Auch dies wird anhand Abb. 
10 bzw. 11 und Gleichung (3.33) sofort klar. Die Temperaturab­
hängigkeit im Integranden von (3.33) wird durch die Gauss-Ver­
teilung, d. h. durch einen Faktor exp(- 0(2/T) bestimmt. Beige­
gebener Temperaturdifferenz (T1 > T2) wird das Verhältnis der 
beiden Integranden mit den Temperaturen T1 und T2 gleich 
exp [ ol 2(1/T2 - 1/T1)] . Es ist um so kleiner, je kleiner die in 
o<.. enthaltene Energiedifferenz, d.h. je tiefer die entscheiden­
den Beiträge von E' im Gap liegen, folglich je größer die elek­
trische Feldstärke ist. 

3.4. Anisotropieeffekte 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 Übergangsrate auswirken und welche Modifikation die 
strahlungslose Emissionsrate in diesem Fall erfährt. Zu vermuten 
ist, daß bei langgestreckten Energie-Ellipsoiden die Emissions­
rate stark von der Richtung des angelegten Feldes abhängt. 

An die Stelle der Band:funktion (A 1) tritt, wenn "9" den Winkel 
zwischen elektrischem Feldvektor und der Rotationsaohse des 
Energie-Ellipsoids und k

0 
die Lage des betrachteten Talminimums 
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bezeichnet, die normierte Lösung der Gleichung (2.33b) 

G ~ <t>E' k k (x) = exp [ ixkJ.. 1 + 1-1 :.L.2 21Ytie11 
iy(:k_L2 

X Ai( 
Ec - E'- eFz). 

il.811 

1 = 

m (m1 - mt)sin~oos~ 
mt ml 

p = 

- k0~) - izpkJ..2Jx 

(3.46) 

(3.47e.) 

(3.47b) 

(ml,t - longitudinale und transversale effektive Masse). Be­
schränkt man sich wieder auf einen akzeptorartigen Defekt, so 
ninnn t mit der Näherung m11 , m.L << f'v (starke Lokalise. tion) die 
elektronische Ubergangsrate die Form 

~t(E) §> c (E') 

[ E'F + 'E]2 
(3.48) 

an. Die Änderungen, verglichen mit dem isotropen Fall, bestehen 
in der Ersetzung m

0 
~ mJ.. im Nenner und in der Modifikation der 

Bandzustandsdichte (3.29), die jetzt die Gestalt 

P (E') = .J.§t_!!!.J..3~~tie,; J"(-~) 
) C 4 1l' h n cru 

(3.49) 

hat. Da die Abhängigkeit von k
0 

nur in der Kombination k..i_2 - k0~ 
eingeht, fällt sie wegen der Annahme unendlich ausgedehnter pa­
rabolischer Bänder und der abschließenden kJ..-Integration heraus. 
Die Ableitung von (3.48) ist in Anlage 3 skizziert. 

Der wesentliehe Effekt einer anisotropen Bandstruktur ist dem­
nach das Auftreten der Masse in Feldrichtung, die sich als Funk­
tion des Winkels ~drastisch ändern und dam.i t zu einer starken 
Variation der Tunnelwabrsoheinlichkeit Anlaß geben kann. Die 
Formel (3.25) f'ür die Emissionsrate mit dem Ausdruck (3.48) gilt 
jedoch nur für Übergänge in ein bestinnntes Tal; um die totale 
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Rate zu erhalten, hat man über alle Täler zu swmnieren. Aller­
dings werden die Beiträge der Täler mit der kleinsten wirksa­
men effektiven Masse die der übrigen Täler in der Regel um Grö­
ßenordnungen übertreffen. 
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Anisotropie der Emissions­
rate des goldkorrelierten 
Akzeptorniveaus in Si 

Parameter: mt = 0.19 m
0 

m1 = 0.92 m
0 

m111 =0.258m
0 

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. h. mt =0.19 m

0
, m1 = 0.92 m

0 
und m111 = 0.258 m

0 
sind benutzt worden. Im Feldstärkebereioh einiger 105 Vcm-1 er­
geben sich starke Änderungen des Kurvenverlaufs, die natürlich 
für tiefe Temperaturen am ausgeprägtesten sind. 

Der Anisotropieeffekt wird wiederum anhand von Abb. 11a ver­
ständlich: Um so größer die Masse, d. h. um so kleiner die elek­
trooptisohe Energie, je weiter rückt die resultierende Gesamt­
wa.hrsoheinliohkeitsverteilung bei gegebener Feldstärke zur Band­
kante, und um so flacher wird folglich der Kurvenverlauf. 
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3.5. Emissionsrate bei Ankopplung an mehr als eine Phononm.ode 

Die in Abschnitt 3.2. benutzte Einschränkung, daß die Gitter­
kopplung nur mit einer effektiven Mode q

0 
erfolgt, ist in enger 

Korrelation zum Experiment zu sehen, stellt jedoch keine not­
wendige Beschränkung für die Theorie dar. Von praktischem Inte­
resse ist besonders der Fall von zwei deutlich dominierenden 
Moden /47/. Die strahlungslose Emissionsrate kann jedoch auch 
für den allgemeinen Fall von n Moden in geschlossener Form an­
gege beB werden. In Anlage 4 sind die wichtigsten Schritte der 
Rechnung für den Fall n = 2 dargestellt; die Verallgemeinerung 
für beliebiges n liegt auf der Hand. (Die Rechnung :f'Ur den allg. 
Fall ist von D. Suisky explizit durehge:t'ührt worden.) 

Anstelle von (3.23) erhält man bei Ankopplung e.n zwei Moden 
to 00 

Z fq(tc)r;,(to) R~~:(w) = 21l'h L__, 
q,qf1,2 

( 3. 50) 

Die Mitnahme jeder weiteren Mode ergibt drei neue Parameter fr' 
Sr' b.~, so daß man allgemein Jn +1 Anpaßparameter zur Verfügung 
hat. Aus Formel (3.50) geht eindeutig hervor, wie sich der Aus­
druck bei beliebiger Modenzahl modifiziert, so daß dieser nicht 
explizit angegeben werden muß. Benötigt werden dann allerdings 
neben den Dispersionsgesetzen Ub auch Modelle für die Disper­
sionsgesetze der diagonalen (sqj und nichtdiagonalen (fq) Kopp­
lung unter Einschluß lokaler Moden. 

Praktisch realisierbar (mit vertretbarem nwnerischen Aufwand) 
ist der Fall n = 2. Haben die beiden Moden unterschied.liehe Sym­
metrie, so daß z. B. Gc.>1 die Frequenz der promoting mode und 
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w2 die der accepting mode ist, folglich f 2(tc) = O und s1 = O 
in (3.50) gesetzt werden darf, ergibt sich ein wesentlicher Un­
terschied zum Einmoden-Modell. Dann liefert nämlich der Grenz­
übergang s1~ 0 in (3.50) für den thermisch induzierten Anteil 
der Emissionsrate den Ausdruck 

'""'v
2 

- '"';" [N + 1] l/
2 

, 
en(T,F) = -.!o_ rp e-S2( 2N2 +1) ~ 2 _ I

1 
( 2s2~N2(N2 +1) ) x 

fu.3 1 N2 
0 

]
2 

+E~ 

Dieser unterscheidet sieh von (3.28) durch das Fehlen des Fak­
tors (1 + S) 2/s unter der Summe. Stattdessen verursacht die pro­
moting mode Einphonon-Prozesse: Die Bindungsenergie ist um die 
Energie des absorbierten Phonons abgesenkt bzw. um die Energie 
des emittierten Phonons vergrößert. Bei echter elektronischer 
Anregung ist letzter Prozeß überhaupt erst durch das Vorhanden­
sein von mehr als einer Mode denkbar: Die Energieerhaltung wird 
durch einere größere Zahl von Schwingungsquanten der aecepting 
mode realisiert. In der Regel (außer bei sehr tiefen Temperatu­
ren bzw. sehr kleinem w1) wird der erste Beitrag dominieren. 
Als Resultat ergibt sich ein stark geänderter Kurvenverlauf der 
feldabhängigen Emissionsrate. Sowohl die Anstiege als auch der 
gegenseitige Abstand der Kurven zu verschiedenen Temperaturen 
unterscheiden sich beträchtlich vom Ergebnis des Einmoden-Modells. 

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

3.6. Berücksichtigung der Temperaturabhängigkeit der Bindungs­
energie 

Die für das DLTS-Experiment generell benötigte Annahme, daß die 
thermisch angeregten Übergänge mit keiner zu großen Abweichung 
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Vergleich der Emissionsrate im 
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die Parameter EB = 0.82 eV, m

0 = 0.066 m
0

• 

ausgezogene Kurve: Eine Mode 
nw

0 
= O.o33eV, S = J.6 

gestrichelte Kurve: Zwei Moden 
hw1 = 0.033 eV, s 1 = 3.6 
hw2 • 0.048 eV, s2 = 2.5 

f 1ff2 = 1 

Abb.14b 
Vergleich der Emissionsrate im 
Einmoden-Modell und im Zweimo­
den-Modell mit promoting und 
aecepting mode für die Parame­
ter EB = 0.75 eV, m0 = o.o66m0 
ausgezogene Kurve : Eine Mode 

liw
0 

= 0.02 eV, S = 5 
gestrichelte Kurve: 

liw1 = 0.033 eV, s1 = 0 (prom.) 
nw2 = 0.02 eV, s2 = 5 (acc.) 

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) 

die aus der Ratengleichung (J.1) hervorgeht, wenn man sioh auf 
niohtenta.rtete Halbleiter beschränkt. g

0 
und g1 sind die Entar­

tungsgrade des Energieniveaus fiir die unbesetzte bzw. besetzte 
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Störstelle, N
0 

ist die effektive Leitungsbandzustandsdichte 
(E

0 
= O). Die Bindungsenergie kann duroh Auftragen von logen 

Uber 1/T bestimmt werden, falls die Temperaturabhängigkeit des 
Einfangkoeffizienten cn(T) und der effektiven Zustand.sdiehte be­
kannt sind. Erfolgt die Auswertung im Limes T-'> oo , erscheint es 
gerechtfertigt, filr cn(T) das Hochtemperatur-Aktivationsverhalten 
zu benutzen, d. h. cn(T) ,v -{T exp(-E~kt/kT) (E~kt - Einfang-Akti­
vierungsenergie). stellt man noch N

0
......., T3/ 2 in Reohnung, wird 

en(T) ....._. T2exp(-E~t/kT), d. h. die aus dem Arrheniusplot extra­
polierte Tiefe des Störstellenniveaus ist gerade die Aktivierungs­
energie des Emissionsprozesses, die nur bei vernachlässigbarem 
E~kt mit der Traptiefe EB identisch ist. Wie jedoch z. B. aus 
Formel (3.33) und der Diskussion in Abschnitt 3.3.3. hervorgeht, 
ist im Falle von Term-Band-Prozessen ein Aktivationsgesetz der 
Form (3.52) aus der dargestellten mikroskopischen Theorie analy­
tisch nicht ableitbar, vielmehr folgt aus (3.33) und Gleichung 
(3.45) eine abgeschätzte effektive Aktivationsenergie des Emis­
sionsprozesses 

die wegen der im Energie-Nullpunkt verschwindenden Bandzustands­
dichte größer ausfällt als bei einem Intrazentren-Ubergang. 

Ein zweiter Aspekt, den die phänomenologische Shockley-Hall-Read­
Statistik bei Verwendung von Fermi-Dirao-Verteilungs:ftlnktionen 
nicht liefert, ist die Temperaturabhängigkeit der Traptiefe EB • 
Bei einer konsequent thermodynamischen Betrachtung ergibt sich 
anstelle von (3.52) /79,80,81/ 

(3.54) 

AGn und AHn sind die frei Enthalpie und die Enthalpie beim La­
dungs trägerilbergang, ÄSnp ist der vibronische Beitrag der dabei 
auftretenden Entropieänderung. Der Anstieg in der .Arrhenius-Dar­
stellung wird demnach (nach T2-Korrektur) durch die Summe aus Ein­
fang-Aktivierungsenergie und Enthalpie ~Hn bestimmt, die gemäß 

.1 Hn = AGn + ~ snpT + kT ln(g
0
/g1) temperaturabhängig ist. Der Ver-
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gleich von (3.52) und (3.54) zeigt, daß EB = AGn + kT ln(g
0
/g1) 

= Al\i - ASnpT gilt. Das Resultat optischer Messungen ist 6Gn 
(Null-Phonon-Linie); mißt man bei verschiedenen Temperaturen, kann 
EB und g

0
/g1 ~estimmt werden /79/. Der phononisohe Entropiebeitrag 

kann durch unabhängige thermische Messung von Einfangkoeffizient 
und Emissionsrate ermittelt werden, denn ~Snp/k ist die Verschie­
bung gegenüber ln cn (T)N

0 
(T)g

0
/g1 am Punkt T = oo . 

Der fUr die vorliegende Theorie benötigte Parameter EB ergibt 
sich also aus der im DLTS-Experiment bestimmten Enthalpie AJ\i 
(die oft als " Aktivierungsenergie " bezeichnet wird) gemäß 
EB = AHn - ASnpT. Für den im nächsten Abschnitt diskutierten 
goldkorrelierten Akzeptor in Si fand man~= 0.553 ev· und tota­
le Entropieänderungen ö Sn = h..Snp + k ln(g

0
/g1) von (3.o ••• 3.87)k 

(250 K)/82/, die jedoch viel größer als die Entropie des Silizium­
Gaps, d. h. die mit der direkten Bildung eines Elektron-Loch-Paa­
res verbundene Entropieänderung 6Scv = 2.7k 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 Re.lamen des Einmoden-Modells die beste Anpassung an Emis­
sionsra tenmessungen von Irmsoher et al. /15/ unter der Annahme, 
daß das Niveau sowohl mit Valenz- als auoh mit Lei tungsban.d kor­
reliert ist und eine Temperaturbewegung mit ~snp = (1.3 ••• 2.7)k 
vollführt. 

Pbysikaliseh rührt der Entropiezuwa.ohs des Gitters beim Emissions­
prozeß von einer Verbreiterung des Phononenapektrwns her (mode­
softening /81/). Die Abhängigkeit der Frequenz des effektiven Pho­
nons von der Besetzung des elektrGnischen Niveaus (Frequenzeffekt) 
wird also im Einmoden-Modell in einer effektiven Weise duroh ei-
nen vibronisohen Beitrag zur Entropieänderung erfaßt. Die Auftei l ung 
der Entropieänderung ASn beim Ladungsträgerü.berga.ng in einen 
elektronischen und einen vibronischen Anteil ist problematisch 
und i. a. nur im Falle schwacher Elektron-Phonon-Kopplung prakti­
kabel /86/. 

3.7. Vergleioh mit experimentellen Resultaten 
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3.7.1. Bestimmung empirischer Zentren-Parameter durch Anpas­
sung an feld.abhängige Emissionsraten 

Im Einmoden-Modell enthält der Ausdruok :f'ü.r die feld- und tem­
peraturabhängige Emissionsrate en(T,F) vier Anpaßparameter, wenn 
nur der thermisch induzierte Anteil berücksichtigt wird: den die 
absolute Größe bestimmenden Vorfaktor e~ (ev-2sec-1), die Trap­
tiefe (Bindungsenergie) EB' die effektive Phononenergie 1iw

0 
und 

den Huang-Rhys-Faktor s. Die mikroskopischen Zentrenparameter s, 
hw

0
, EB dienen neben dem integralen Parameter e~ und anderen (wie 

optischer Streuquerschnitt, Löoheremissionsrate, Einfangkoeffi­
zient), zur Charakterisierung und Klassifikation der Defekte. 
Alle vier Parameter können durch Anpassung der theoretischen Kur­
vens~he.r en(T,F) an Meßpunkte eindeutig bestimmt werden, falls 
Meßkurven zu verschiedenen Temperaturen vorliegen. 

Die .Anpassung an einen beliebigen PUnkt en(T
0

,F
0

) liefert e~ • 
Vom experimentell untersuchten Feldstärke- und Temperaturinter­
vall sowie der Ba.ndm.asse hängt es ab, wie sich die Variation der 
übrigen drei Parameter auf den Temperaturabstand und den lokalen 
Anstieg der Kurven auswirkt. In /11/ wurde im Zusammenhang mit 
der Interpretation der-Meßergebnisse am EL2-Zentrum (GaAs) fol­
gende Prozedur vorgeschlagen: Bei gegebener Bindungsenergie wird 
die Franok-Condon-Energie ~ FC = s1iru

0 
variiert, bis der Anstieg 

der Kurve :t'ilr eine mittlere Temperatur optimal ist; dann wird für 

feste Feldstärkewerte S bzw. li<i, bei konstanter Franok-Condon­
Energie variiert, so daß die Temperaturabhängigkeit richtig re­
produziert wird. In Abb. 15 ist am Beispiel von EL2 demonstriert, 
wie in der vorliegenden Arbeit vorgegangen wurde (EB wurde mit 
angepaßt). EB ist in Abb. 15 als temperaturunabhängig vorausge­
setzt. Man erkennt, daß nur die Variation der Franok-Condon-Ener­
gie die richtige Wiedergabe der Temperaturabhängigkeit bewirkt 
(Abb. 15a). Mit dem in /11/ an.gegebenen Wert~= 0.14 eV ist 
auch bei Änderung von EB keine .Anpassung möglich (Abb. 15e). Als 
optimaler Wert ergibt sich folglioh AFC = (100 ± 2) meV • .Ändert 
man nun die Bindungsenergie (Abb. 15d) duroh Optimierung der An­
stiege der einzelnen KUrTen, erhält man EB = (0~76 ~ 0.01) eV. 
Schließlioh wird aus Abb. 15b deutlioh, daß eine starke Variation 
von S und hw

0 
bei konstantem l\FC = 0.1 eV nur geringfügige Ände-
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rungen im Anstieg der Kurven bewirkt. Dies wird sofort aus For­
mel (3.43) klar, denn in Gauss-Näherung für die thermische Ver­
teilung gehen S und hcu

0 
lediglich als Produkt ~FC ein. Eine be­

f.riedigende Anpassung ergibt sich im Bereich S = 5, 11.(.)
0 

= 0.02 eV 
bis S = 10, li<.4.'o = 0.01 eV, wobei der letzte Parametersatz wegen 
der etwas besseren Anpassung der Temperaturabhängigkeit vorzuzie­
hen ist. 

Das Gesagte bezieht sich auf eine konstante Bindungsenergie EB. 
Die Zahl der Parameter erhöht sieh um jeweils 1, wenn die Tempe­
raturabhängigkeit von EB berücksichtigt wird (EB~ .'1~, .ö..Snp) 
und (oder) eine zusätzliche promoting mode mit verschwindender 
diagonaler Kopplung angenommen wird ( w

0 
~w1 , w2). In beiden 

Fällen können sich die Parametersätze drastisch ändern. 

3.7.2. Numerische Auswertung für die goldkorrelierte Störstelle 
und das A-Zentrum in Silizium 

Die goldk:orrelierte Störstelle in Si gehört zu den am intensivsten 
untersuchten Defekten. Obwohl die genaue Struktur bis heute nicht 
aufgeklärt werden konnte, scheint klar, daß Si:Au keine einfache 
Substitutionsstörstelle ist, sondern ein komplizierterer Komplex 
/82/. Als mögliche Ionisierungsreaktion des Akzeptorniveaus wurde 
Au1 v51 ~ Au1 v31 + e+ vorgeschlagen /82/ (i - interstitial, V -
Vakanz). Der thermische Einfangquerschnitt, der die Ladungsträger­
Lebensdauer sowohl im stark als auch im schwach dotierten Material 
bestimmt, zeigt keine Temperaturabhängigkeit /82, 5/, so daß die 
Temperaturabhängigkeit des Einfangkoeffizienten nur durch die der 
mittleren thermischen Gesehwindigkei t (--- -{ti) bestimmt wird /82/. 
Morante et al. /83/ haben durch Anpassung der Tieftemperatur­
Näherung für den Einfangkoeffizienten an eigene und Messungen von 
Lang et. al. den Huang-Rhys-Faktor von Si:Au- zu 2.2 ••• 2.6 be­
stimmt und dabei die von Mott et. al./84/ angegebene effektive 
Phononenergie hw

0 
= o.068 eV benutzt. Die versehiedenen Varianten 

der vorliegenden Theorie (temperaturabhängige bzw. -unabhängige 
Bindungsenergie, Ein- und Zweimoden-Modell) sind zur Anpassung an 
die detaillierten Messungen der feldabhängigen Emissionsrate des 
neutralen goldkorrelierten Akzeptors und des neutralen A-Zentrums 
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in Si von Irm.scher et al. /15/ benutzt worden. Da das Feld in 

<111)-Richtung anlag, ist m11 = 0.258 m
0 

zu verwenden. Der Enthal­
piewert ~~ = 0.553 eV /82/ stimmt mit dem auch von den meisten 
anderen Autoren angegebenen Wert überein und wurde ungeändert ge­
lassen. 

In Abb. 16 ist die Anpassung im Einmoden-Modell (Formel (J.28), 
(J.29) mit rF = 0) dargestellt. Mit S = 2.4 und ii°b = 0.068 eV er­
geben sich zu steile Anstiege, die man jedoch mit m11 = 0.32 m

0 
be­

richtigen kann (Abb 16a). Jedoch stimmen dann nur die Kurven der 
mittleren Temperaturen gut mit dem Experiment überein- die zu große 
Bandmasse läßt sich kaum motivieren. Besser ist die Aufgabe des 
von Morante et al. vorgeschlagenen S-Param.eters; schon eine Erhö­
hung auf S = 2.8 ermöglicht die Verwendung der korrekten Bandmasse 
(gestrichelte Kurve in Abb. 16a). Darüber hinaus wird der Verlauf 
der Kurven im Bereich hoher Feld.stärken gut reproduziert, der Ab­
stand der Nullfeld-Werte bleibt unbefriedigend. Dies kann auoh 
nicht mit Koinzidenzeffekten erklärt werden, die ab etwa F ~ 1. 5 >< 

105 Vcm-1 einsetzen. Einen ähnlichen Effekt wie die Erhöhung des 
Huang-Rhys-Faktors hat die Einführung einer temperaturabhängigen 
Bindungsenergie. Allein eine solche ist in der Lage, den Abstand 
der Nullfeld-Werte bei gleichzeitiger Bewahrung einer optimalen 
Anpassung bei höheren Feldstärken in Übereinstimmung mit dem Expe­
riment zu bringen. Abb. 16b zeigt die Kurvenseharen für die Extrem­
werte der Entropieänderung ASnp = O und 6 Snp = o S0v = 2.?k. Mit 
S = 2.4, d. h. ~ = 163 meV kann eine gute Anpassung (im Einmo­
den-Modell) mit ASnp = (1.3 ••• 2.7)k erreicht werden. In Abb. 160 
sind bei konstantem AFO = 163 meV S und liw

0 
leicht variiert wor­

den, wobei 6 Sn~ = 6S,v/2 verwendet wurde. Dabei wird deutlich, wie 
ab etwa 1.5x10 Vom- Koinzidenzeffekte auftreten, die sogar zu 
einem erneuten Ansteigen derKurven führen können. Der restliche 
Kurvenverlauf bleibt ungeändert. Diese Effekte bewirken auch, daß 
~ei der Wahl S = 2.31, nw0 = 0.0705 eV und ASnp = 2.7k eine völlige 
Übereinstimmung der Niedrigfeld-Werte mit den experimentellen Punk­
ten hergestellt werden kann (nioht dargestellt)- dann ergeben sich 
jedoch etwas stärkere Abweichungen bei höheren Feld.stärken. Als 
Kriterium sollte demnach ein guter Fit im Bereich höherer Feld­
stärken angesehen werden, so daß naoh Abb. 16c die Annahme einer 
Entropieänderung ASnp von etwa der halben Gapentropie die Meßwerte 
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Vergleich von Theorie und Experi-
ment /15/ für die gold.korrelierte 
Störstelle in Si. 

a) ausgezogene Kurven: 
li'4b = EB = 0. 553 eV, s = 2.4, 
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am besten reproduziert. 

Ein stark verändertes 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 erhöhten Bandmasse (m 11 ~ 0.4 m

0
) 

greifen, wie in /85/ getan, bleibt nur eine drastische Vergröße­
rung der Franck-Condon-Energie, wodurch man den Abstand und die 
Anstiege der Kurven bei höheren Feld.stärken in sehr gute Überein­
stimmung mit dem Experiment bringen kann. Eine optimale Anpassung 
im Gebiet niedrigerer Feld.stärken wird jedoch wieder nur mit einer 
angenommenen Entropieänderung von 6 Snp ~ 1.J5k erzielt. Die Fre­
quenz der promoting mode w1 wirkt sioh so aus, daß eine Erhöhung 
der Phononenergie liw1 zu flaoheren Anstiegen führt. In Abb. 17, 
wo optimale Anpassungen im Ein- und Zweimoden-Modell gegenilberge­
stell t sind, wurde hw1 = 0.07 eV benutzt- ein kleineres 1lu:i1 würde 
noch größere Franok-Condon-Energien bedingen als den in Abb. 17b 
verwendeten Wert LlFC = 258 meV (S = J.8, 1iw2 ~ 1iw

0 
=0.068 eV). 

Vergleicht man die Abbildungen 17a und 17b, so spricht besonders 
der qualitative Verlauf der einzelnen Kurven im Gebiet höherer 
Felder für die Annahme, daß bei der Elektronenemission aus dem De­
fekt Si :Au- der Ubergang durch eine promoting mode 1iw1 mit s1 ~ O 
induziert wird und folglich eine Franek-Condon-Energie von 
6FC ~ 250 meV wahrscheinlich ist. Solch große ~FC-Werte würden 
auch eine Erklärung für die ge:f'undene Temperaturunabhängigkeit des 
Einfangquerschnitts bei mittleren Temperaturen liefern (die mit 
.1FC ~ 160 meV schwer verständlich ist), denn .1FC = 258 meV hat ei­
ne Aktivierungsenergie (:f'ilr den Einfang) von nur 84 meV zur Folge, 
d. h. auf dem groben Energieraster von hw

0 
~ 0.07 eV ist nur et­

wa ein Phonon nötig, um den Übergang 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 Entropieänderung im Bereioh von 1/2 AS

0
v bis A Scv 

gelang, kann geschlußfolgert werden, daß das goldkorrelierte Ak­
zeptorniveau ein ausgeprägtes pinning ans Valenzband zeigt. Dies 
trifft sich mit Messungen von Brotherton und Bioknell (sh. /82/), 
die g

0
/g1 = 4 fanden, was mit dem von Lang et. al. /82/ angegebe­

nen Wert f'U.r (g
0
/g1)exp(ASnp/k) = 48 auf 6 Snp = 2.5 :f'ührt! 
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Emissionsrate des goldkorrelier­
ten Akzeptorniveaus 
Vergleich von Einmoden- (a) und 
Zweimoden-Modell (b) 
a) m = 0.26 m

0
, S = 2. 4, licµ

0 
= 

0.068 eV, EB = (0.553-T• 1.54k) 
eV 

b) m = 0.26 m0 , S = 3.8, t waoc = 
0.068 eV, liuprom = 0.07 eV 
EB = ( O. 553 - 2. 7k><T) eV 

Abb.18 

Emissionsr ate der goldkorrelier­
ten Störstelle in Si in Abhän­
gigkeit von der inversen Tempe­
ratur (Arrheniusplot) 
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In Abb. 18 ist der Arrheniusplot nach (3.28) für das Niveau auf­
getragen. Die mit wachsender Feldstärke zunehmende Nichtlineari­
tät der sog. Signaturen· reflektiert den kleiner werdenden Abstand 
der Kurven zu verschiedenen Temperaturen, d. h. das innner stärke­
re Abweichen von einem einfachen Aktivationsgesetz, was dem Expe­
rimentator Indiz :rur eine Feldabhängigkeit der Emissionsrate ist. 

Neben dem besetzten und unbesetzten Akzeptor-Zustand manifestiert 
sioh die goldkorrelierte Störstelle auch in einem Donatorzustand 
der Energie EB = Eg - 0.35 eV /82/. Auch für diesen Zustand liegt 
eine Messung der feldabhängigen Emissionsrate vor /87/. Die Theo­
rie für neutrale Zentren kann u. U. auf geladene Defekte angewandt 
werden, falls Rz<< lie 11 gilt, da sioh unter dieser Bedingung der 
Coulombeffekt gegenüber dem Feldeffekt nicht bemerkbar macht. So 
spielt es z. B. :f'iir EL2 in GaAs im erfaßten Feldstärkebereich /11/ 
keine Rolle, welcher Ladungszustand vorliegt, denn R1 -;::;: 0.006eV 
und tie11 ~ 0.1 eV erfüllen die angegebene Relation (sh. Kap. 5). 
Die in Abb. 19 dargestellten Meßpunkte /87/ erfassen einen Feld­
stärkebereich von 2x104 bis 1.6x105 Vom-1, d. h. li.6 11 variiert zwi­
schen 8 meV und 33 meV (wenn m11 = 0.26 m

0 
angenommen wird). Da 

R1 ~ 30 meV, ist h611 ~ R1 und die Modifikation der elektronischen 
Zustandsdichte durch das Coulombpotential wird wesentlich. Die An­
passung im neutralen Einmoden-Modell (unter der Annahme m11 = 0.26m

0 
und T = ·200 K) ist möglich für S = 2.4 und h~ = 0.0708 eV. Jedoch 
schon eine geringfügige Änderwig der effektiven Phononenergie ver­
ändert völlig den Kurvenverlauf im Bereioh F < 1x105 Vcm-1 (Koin­
zidenzeffekte), wie in Abb. 19 dargestellt. Die bei kleinen Feld­
stärken für die Erklärung thermischer Experimente unzulässige Ver­
naohlässigwig der Phonondispersion hat also vermutlich einen weit­
aus größeren Einfluß auf den Kurvenverlauf als die genaue Form der 
Zus tandsdioh te. 

Das 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 (J.28) mit temperaturabhängiger Bindungs­
energie und den experimentellen Punkten dargestellt. Mit m11 = 0.26 ~ 
m

0 
(< 111)-Richtung) ergibt sioh ein befriedigendes Bild für die 

Parameter S = 12.6, 11~ = 17 meV (~ = 214 meV) und 
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EB = (0.15 - 1.5xk:T) eV. Die Traptiefe ist in Übereinstimmung 
mit experimentellen Daten. Koinzidenzeffekte treten wegen der 
kleinen Phononenergie jetzt erst ab etwa F ~ o.5~ 105 Vcm-1 auf; 
entscheidend ist jedoch die gute Anpassung bei höheren Feld.stär­
ken. Da in der experimentellen Literatur keine zusätzlichen In­

formationen über das A-Zentrum gefunden wurden, ist auf eine de­
taillierte Analyse der Temperaturabhängigkeit der Bindungsenergie 
sowie der Unterschiede im Ein- und Zweimoden-Modell verzichtet 
worden. Entsoheidend für die Anpassung ist die große Franck-Con­
don-Energie AFO ~ 200 meV, die weit größer als die Bindungsener­
gie ist. Das A-Zentrum scheint demnach ein typischer Vertreter 
der extrem stark koppelnden Defekte zu sein. 
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Abb.19 

Feldabhängigkeit der Emissions­
rate des goldkorrelierten Dona­
tors in Si 
Meßwerte nach /87/ 
Anpassung mit m11 = 0. 26 m

0
, 

T = 200 K, EB = 0.35 eV, liw0 = 
0.0708 eV, S = 2.4(ausgezogen) 

-- - - hw0 = 0.0655 eV 

Fel d st.Cidce [ 10 "° Vc~1] 
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Abb.20 

Feldabhängigkeit der Emis­
sionsrate des A-Zentrums in 
Si 
Meßwerte nach /15/ 
Anpassung mit m11 = 0.26 m

0 
EB = (0.15 - T~ 1.33x 10-4) eV 
S = 12.6, h CA>

0 
= 0.017 eV, 

Ä_ro = 214 meV 
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3.7.3. Anwendung auf EL2 und E3 in GaAs sowie GaP:Fe 

Unter den natürliohen Punktdefekten, die in III-V-Verbindungen 
im Konzentrationsbereioh von 1015- 1016 cm-3 stets vorhanden sind, 
spielt das EL2-Zentrum in GaAs eine besondere Rolle. Während es 
früher dem Sauerstoff zugeschrieben wurde /68/, sind heute vor 
allem zwei Modelle in der Diskussion: der einfache AsGa-antisite­
Defekt /91/ und der AsGa VAs-Komplex /89/. EPR-Studien /91/ bele­
gen den Zusammenhang von EL2 mit dem n°;n+-Donatorzustand des AsGa­
antieite-Niveaus bei Ev + 0.75 eV. Ein zweiter besetzter (meta­
stabiler) Zus tand mit extremer Gitterrelaxation und ein angeregter 
Zustand bei E

0 
- 0.2 eV sind aufgrund verschiedenster Meßresultate 

wa.hrsoheinlioh (zitiert in /93/). 

In Tab. 1 sind einige EL2-Parameter gesammelt; unter "Eakt" sin<l;. 
die ohne weitere Spezifizierung angegebenen " Aktivierungsenergien " 
aufgeführt, daneben finden sich die eigentlichen Aktivierungsener­
gien für Einfang und Emission, soweit sie eindeutig als solche er­
kennbar waren. Neben der Streuung der Werte ist besonders die In­

konsistenz bzgl. der Parameter ~' E~kt und ~ auffällig: Eine 
Franck-Condon-Energie von ÄFC % 0.12 eV bedingt bei A~ ~ 0.75 eV 
eine Einfang-Aktivierungsenergie von E~t ~ O. 8 eV, was etwa das 
Zehnfache des gemessenen /68, 88/ bzw. in derselben Zeile angege­
benen Wertes /88/ ist. 

Lit. AHn=EB "E " a.kt 
(Tao) 

/88/ - 0.82 
/89/ 0.759 -
/49/ 0.74 o.a 
/90, 18/ - 0.815 
/68/ 0.75 -
/11/ - -
/92/ - -

c / e Eakt Eakt ~ S/1i.c~h 1 ~ -1] ASnp eVK 

0.066/ - 0.115 5.5/0.0~ 2.9 10-4 
- / - - - 2.37 10-4 

0.8/ - 0.12 - -- / - - 13/0.011 -
0.08/0.83 - - -
- / - 0.1:;8 6.9/0.02 -
- / - 0.125 6.5/0.02 -

Tabelle 1 

Zusammenstellung von EL2-Parametern 
(Energien in eV) 

go/g1 

1/2 

-
-
-
-
'1 -z. 
-



74 

Die in 7.3.1. demonstrierte Anpassung im Einmoden-Modell ergab 
eine bef:riedigende Übereinstinnnung mit den äußerst stark vom Feld 
abhängenden Emissionsraten-Werten von Makram-Ebeid et al. /11/. 
Die dabei bestimmten Parameter EB = 0.76 eV, ~FC = (100 I 2) meV 
sind konsistent mit den Literaturwerten, auch Sund h~ liegen im 
angefilhrten Bereich (hw

0 
= 11.5 meV ist als Phononenergie des EL2-

Intrazentren-Übergangs von Kaminska et. al. /18,90/ gemessen wor­
den). Die Annahme einer temperaturabhängigen Bindungsenergie führ­
te zu einer Verschlechterung der Anpassung: mit ~Snp = 2.4x10-4 
eVK-1 mußte AHb. = 0.82 eV gewählt werden, doch auch dann konnten 
nur die Kurven zu den höheren Temperaturen reproduziert werden. 
Eine Vergrößerung von ~Snp bewirkt weitere Vergrößerung von EB 
und Verschlechterung der Anpassung fUr tiefe Temperaturen. 

Die angeblich optimalste Anpassung mit S = 6.9 und n<·h = o.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 1icJ1 ~ 11 meV nachzuvollziehen. Der Grund dürfte in der in 

/11/ verwendeten Theorie des phonon-assistierten Tunnelns (kei-
ne übergangsinduzierenden Moden !) liegen. Bei Annahme einer pro­
moting mode ließ sich kein Parametersatz finden, der eine älm.lioh 
gute Anpassung wie im Einmoden-Modell erbrachte. 

Die Meßdaten von Mak:ram-Ebeid et. al. können demnach mit EB = 0.76 
eV, AFC = 0.1 eV, 1iw

0 
= o. 011 eV, S = 9 und ASnp ~ 0 angepaßt wer­

den. Pinning ans Leitungsband und starke diagonale Kopplung der 
promoting mode (= aeoepting mode) sind wahrscheinlich. Unbefrie­
digend bleibt die qualitative Diskrepanz bei hohen Temperaturen 
und niedrigen Feldern: Die Krümmung der experimentellen Kurven 
scheint bei F -;::::!, 3 ~ 105 Vom-1 das Vorzeichen zu wechseln, was im 

Rahmen der vorliegenden Theorie nur durch eine starke Verminderung 
des Verhältnisses EB/AFC erklärbar wäre (sh. Abb. 10). Auch die 
von anderen Autoren /17, 18/ gefundene Unabhängigkeit der Emissions­
rate vom Feld bei ähnlichen Feldstärken ist nur durch extrem klei­
ne Bindungsenergien bzw. extrem starke Kopplung zu erklären- es 
ist möglich, daß dort Übergänge aus dem metastabilen Zustand ge­
messen wurden. 

In Abb. 21 sind Messungen am E3-Zentrum in GaA.s von Makra.m.-Ebeid 
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/92/ mit der Theorie (Einmoden-Modell) verglichen worden. In der 
Literatur existierende Parameter sind z. B. " Eakt" = 0.31 eV, 
EB = 0.24 eV, 6 FC = 0.2 eV /49/ und S = 7.5 ± 2.4, li~ = (10.5 ± 1.5) 
meV bzw. S = 9 ± 1.5, liw

0
: (11 ± 1) meV /92/. Diese konnten im 

wesentlichen bestätigt werden. Abb. 21 zeigt zwei Anpassungen: 
EB = 0.275 eV, S = 8.1, 1iw0 = 0.01 eV (AFC = 81 meV) und S = 7.5, 
(AFC = 75 meV, gestrichelte Kurve). 

Als Beispiel für eine Störstelle in GaP ist in Abb. 22 die feld­
abhängige Emissionsrate des FeGa-Doppelakzeptors /59/ dargestellt. 
Das Feld lag in ( 100)-Richtung an; folglich ist m 11 = 0.12 m

0 
C=mt). 

Die Anpassung erfolgte im neutralen Einmoden-Modell mit den Para­
metern EB = 0.31 eV, S = 8.76, liw

0 
= 0.016 eV (AFC = 0.14 eV). 

Eine kleinere Bindungsenergie liefert zu enge Abstände zwischen 
den Kurven, was durch Änderung von S, hw

0 
nicht behoben werden 

kann. Dementsprechend ist bei Annahme einer vibronischen Entropie­
änderung von 4.5 x10-4 eVK-1 /59/ eine Enthalpie von 0.38 eV in 

führt Rechnung zu stellen, um die Anstiege zu reproduzieren. Dies 
jedoch zu einer Fehlanpassung der Temperaturabhängigkeit. 
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Abb.21 

Feldabhängigkeit der Emis­
sionsrate des E3-Zentrums 
in GaAs. 
Meßwerte nach /92/. 
Anpassung im Einmoden-Modell 
mit EB = 0. 27 5 e V, nw

0 
= 

0.0101 eV, S = 8.1 (ausgezo­
gene Kurven) und S = 7.5 
{gestrichelte Kurven). 
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Abb.22 

Feldabhängigkeit der Emissionsrate des Fea
8

-Doppelakzeptors 
in GaP. Messung von Brehme /59/. 

EB = 0.31 eV, S = 7, E.w0 = 0.02 eV 1'\ic = 140meV 

EB = 0.31 eV, s = 8.76, liw
0 

= 0.016 evf 

EB = (0.38 - 4.5x10-4xT) eV, S = 8.76, liw
0 

= 0.016 eV 
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4. Elektroabsorption an tiefen Störstellen 

4.1. Zusammenhang des Elektroabsorptionskoeffizienten mit Linien­
formfunktion und elektronischer tibergangsrate im neutralen 
Modell 

Neben thermischer DLTS und EPR-Untersuchungen sind optische Me­
thoden ein wesentliches Mittel zur Defektanalyse. strahlende 
Ubergänge aus einem tiefen Niveau ins Band (oder umgekehrt) sind 
dann von Interesse, wenn keine angeregten Zustände im Gap existie­
ren, folglich das Band die Rolle der Sonde zur Bestimmung charak­
teristischer Zentrenparameter übernehmen muß. Erfolgen die opti­
schen Übergänge in einer Raumladungsstruktur (wie z. B. im Falle 
der DLOS /49/), muß die Feldabhängigkeit der optischen tibergangs­
wahrscheinlichkeit berücksichtigt werden. Zudem zeigt sich, daß 
gerade die Untersuchung der modulierten Spektren zu einer viel 
genaueren und bequemeren Erkennung der empirischen Zentrenparame­
ter führen kann. Dies sei im folgenden am Beispiel des Elektro­
absorptionsspektrums tiefer neutraler Störstellen demonstriert. 

Es sollen nur dipolerlaubte Übergänge betrachtet werden. Dann 
tritt an die stelle der niohtdiagonalen Elektron-Phonon-Kopplung 
der Operator 

00 00 oO 

Hel = ocqrJ ~IdE'f• ~3iim,Eoo<0>ei:„m aioo<.ßi <!( &;__;!'> 
(4.1) 

In (4.1) hat ~;aem,EOO(O) die in (2.19) erklärte Bedeutung und 
~~ ist der Erzeugungsoperator eines Photons der Energie hwq und 
der Polarisation ~ · Gemäß Dipolnäherung /19/ ist 

\olq-ß 1 2 = e2 2 '1l'1i 1-P ( 0) ,,,,, 12 
r f 2 V 4Jq cv -,„ qr ( 4. 2) 

(.-u,. - Polarisationsvektor, r - Masse des gebundenen Ladungsträgers, 
V - Volumen). Die Berechnung der strahlenden Emissionsrate erfolgt 
völlig analog zur strahlungslosen. Statt (3.12) erhält man 
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QO 00 

1-.. fdEdEjckeL;JCl"lt„l 21Jiim,Eoo< O) / 2 ri?E<w + wq) 
ii2 -oo 0 m ~r J 

(4.3) 

mit der Photonenbesetzungszahl~~· Der Absorptionskoef fizient 
folgt durch Multiplikation mit der Photonen-Zustandsdichte pro 
Energieeinheit im Intervall { wq, w q + dwq} / 19/. Integriert man 
schließlich über alle Winkel unter Beachtung, daß die Polarisa­
tion des Endzustandes beliebig ist und faßt die Vorfaktoren zu 
einem Anpaßparameter ~o zusammen, ergibt sieh 

00 

o<'.( w) = :
0 J dEdE'D(E,E') :ri?E< wct + w). 

-oo 

In (4.4) bezeichnet wct jetzt die Übergangsfrequenz (3.15) undw 
die Lichtfrequenz. Da nur dipolerlaubte Übergänge betrachtet wer­
den sollen, ist für die totale elektronische Übergangsrate D(E,E') 
der Ausdruck (2.40b) zu verwenden. Andernfalls ist D(E,E') gemäß 
(J.26) und (B5) durch die für dipolverbotene Übergänge gültige 
Größe zu ersetzen. Wenn die Feldabhängigkeit der thermischen Pa­
rameter wieder vernachlässigt wird, trägt allein D(E,E') die In­
formation über die Feldabhängigkeit des Absorptionskoeffizienten 
~(w, F). Die für die Elektrooptik relevante Größe ist die Diffe­
renz zwischen feldabhängigem und Nullfeld-Absorptionskoeffizienten 

L1oe(w) = <X(w, F) - cx(w, O). 

Somit ist gemäß ( 3. 29) und ( 3 .30) '1oe( w) der elektrooptischen 
Funktion 1. Art 

(4.6) 

proportional. Im Ergebnis der in Anlage 1 diskutierten Näherun­
gen ist die darin auftretende Masse gleich der Bandmasse in Feld­
richtung (halbseitiger Franz-Keldysh-Effekt). Jedoch hat die Dif­
ferenzbildung den Vorteil, daß die näherungsweise Integration 
(sh. Formeln (C3) und (C4) in Anlage 3) des Energienenners, der 
die Linienform des optischen Streuquerschnitts wesentlich bestimmt, 
viel unproblematischer wird, als bei den thermischen Übergängen. 
Dies ist jetzt auoh nötig, da das Spektrum über einem Energieinter-
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vall von der Größenordnung einiger Phononenenergien oberhalb der 
(Nullfeld-) Band.kante ausgewertet werden muß, um die Zentrenpara­
meter S und liw

0 
zu bestimmen. 

Setzt man die Linienformfunktion des Einmoden-Modells (3.20) in 

(4.4) ein und benutzt (2.40b), (3.29), (3.30) und (4.6), so erhält 
man folgenden Ausdruck für den Elektroabsorptionskoeffizienten: 

- \ ~ fN+1] l/2 
Ä<X( w ) = ol

0
e-s( 2N+ 1Lt N I

1
(2si N(N+1)') x (4.7) 

l=-oo 

x No F[ (EB +lnw
0 

-nw)(neu >-1] 

w[E~ - Ul.L(EB +lli(i.)0 -ti1Al)] 2 
rv 

• 

Abb. 23a-d verdeutlicht das Elektroabsorptionsspektrum (4.7) :für 

verschiedene Feld.stärken und Elektron-Phonon-Kopplungsstärken. 
Die Linienform hängt empfindlich vom Verhältnis ii6n /E.w

0 
ab. Bei 

hohen Feld.stärken 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 ~FC verschoben. Die Phononenstruk:tur, die bei hohen Feld.stär­
ken nur schwach ausgeprägt ist, dominiert im Fall schwacher Fel­
der. Wird die elektrooptische Energie kleiner als die effektive 
Phononenergie, prägen sich neue Substrukturen zwischen den einzel­
nen Phonon-Satelliten aus (Abb. 23d) . Die Höhe der Oszillationen 
wird dann wesentlich durch Koinzidenzeffekte bestimmt, so daß sich 
insbesondere die Höhe der Hauptmaxima mit steigender Feldstärke 
verringern kann, was auch experimentell nachgewiesen wurde /94/. 
Da diese Messungen bei sehr tiefen Temperaturen erfolgen, führt 
das Einmoden-Modell hier i. a. nicht zu unrealistischen Koinzi­
denzen wie im Falle der feldabhä.ngigen thermischen Emissionsrate. 
Um besser zu verstehen, wie die in Abb. 23 dargestellten Spektren 
entstehen, werden im folgenden die Stark- und Sohwaohfeld-Nähe­
rung untersucht. 

4.2. Starkfeld- und Sohwaohfeld-Näherung 

Läßt man in (4.4) die Linienformfunktion unspezifiziert, so wird 
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Elektroabsorptionsspektrum Aoe.( w) für verschiedene Hua.ng-Rhys ­
Faktoren S = O, S = 3, S = 7. Folgende Parameter sind benutzt 
worden : a ) tie,, =113, b) 39, o) 24 und d) 5 meV. (In Abb. 23d 
ist die Kurve mit S = 7 der Übersichtlichkeit halber nicht dar­
gestellt) 
nw0 = 20 meV, EB/nw

0 
= 30, T = 10 K. 

Die Energieskala ist in Einheiten der effektiven Phononenergie nw
0

• EB bezeichnet die Traptiefe. 

c!l()( ( w ) = 

mit C = (4.8) 

Um Näherungen im starken elektrischen Feld zu erhalten, wird die 
Linienformfunktion in (4.8) durch ihre Integraldarstellung ausge-
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drilckt (vgl. (3.13)). Setzt man g( 't' ) = n> ( "i' ) - (2N+1), so folgt 
oo qo 

Äo<. ( w ) = c@n ~, F(E') x (4.9) 
w J 0 

f E0 - m.i.tie E~2 
00 

- ~ L B f'" " J 

X _
1_ ~'i:' expr -i't'[ we - ~ + E;i + Sg(wo/611..,.'t") • 

2~J y l u Mu J 
-oo 

Die Funktion gc<
0
,v0 7:' ) wird nun bis zur zweiten Ordnung in den Pha-

11 

senfaktoren entwickelt. Dies ergibt 

( 4.10) 

mit der für Multiphonon-Prozesse charakteristischen Dämpfungs­
konstanten r = w

0
-,/S(2N+1). Der Abbruch der Entwicklung (4.10) 

ist gereohtfertigt, wenn die Bedingung CA6/911 << 2N+1 erfüllt ist 
(Kriterium für Starkfeld-Fall). Der in ~ lineare Term in (4.10) 
führt zur bekannten Franok-Condon-Versehiebung des Null-Phonon-
Ausdrucks 

c~ 
w (4.11) 

und gibt damit die Erklärung der veränderten Nullstellen des 
Spektrums in Abb. 23a. Berücksichtigt man noch den quadratischen 
Term in ( 4.10), so wird das Spektrum .6o<..( 1) ( w ) zusätzlich gauss-
förmig verbreitert: 

( 4.12) 

Die resultierende Linienform ist somit im wesentlichen durch eine 
verschobene und gedämpfte elektrooptische Funktion F bestimmt. 
Das Integral in (4.12) muß numerisch berechnet werden. Wie aus 
Abb. 24 zu entnehmen ist, liefert der Näherungsausdruck (4.12) 
eine qualitative Übereinstimmung mit dem Ergebnis der Formel (4.7): 
die generelle Form des Spektrums wird bewahrt; Phononen-Wiederho­
lungen können jetzt allerdings nicht auftreten. (4.12) entspricht 
damit voll der Hochtemperatur-Näherung für die thermischen Über­
gangsraten (vgl. (3.32)). 



t -3 -ö 
<J 

/ 

-,.,, / 
/ 

Abb.24 

/ 

7 
/ 

/ 

nw ... 

82 

Vergleich der Starkfeld-Näherung (4.12) mit der allge­
meinen Form des Spektrums nach (4.7) (ausgezogene Kurve) 
Parameter: tie 11 = 113 meV, liw

0 
= 20 meV, S = 3, T = 400 K 

Die Gauss-Verbreiterung beschreibt lediglich die Einhül­
lende annähernd. Befriedigende Übereinstimmung wird erst 
im (unrealistischen) Hochtemperatur-Grenzfall (T » 300 K) 
erreicht. 

Ist die elektrische Feld.stärke hinreichend klein, kann der Elek­
troabsorptionskoeffizient Aoc.( w ) durch den ersten niohtversohwin­
denden Term einer Reihenentwicklung bzgl. der Feldstärke approxi­
miert werden. Dazu wird der Ausdruck (4.s) identisch umgesohrie-
ben: 

oo Ai(cu' - w ) 

ÄO(. ( w ) = _g_ ldllJ'{ 211 wj ' .2 11 
-oo eo Lot(iili.)' - E' -E ) xf dE'9 (E' )-{°E7 B • 

-«> [E~ + ;~(E' -(11'4)' -1iw))] 2 

In ( 4.13) ist .Q 11 = 911 / -,: ( ~ = 2213) /95/. Da für kleine Felder 
Ai((w'-w)/!211 ) stark an der Stelle w'= w lokalisiert ist, kann der 
Energienenner in guter Näherung an dieser Stelle aus dem w' -Inte­
gral gezogen werden. Dadurch ist es möglich, ~(w ,F) durch Faltung 
des Nullfeld-Absorptionskoeffizienten mit Ai ( (w ' -w) /9..11 ) zu erzeu-
gen: 00 

<>< ( w , F> = ! J cio>'cu' 

- OC> 

Ai ( (w' - w)/2n) 
---0---- ol( w ~Ö) • 

.::it.11 
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Entwickelt man nun Ai[wf(F') ]/j->(F) bis zur zweiten Ordnung in F 

Ai( w' ~ww ::1 c)( w ' -W) + /i! ~ Ö ( W '-W), (4.15) 
3 dU> 

so erhält man die von der feldabhängigen Interband-DK bekannte 
Darstellung /95/ 

( 4.16) 

Der effektive Entwicklungsparameter ~ in (4.15) kann durch Ver­
gleich von (4.13) mit der konkreten Form der Linienformfunktion 
als das Verhältnis von .Q11 zu ..(2r bestimmt werden. Somit ist (4.16) 
dann eine gute Näherung, wenn die charakteristische elektroopti­
sche Frequenz Q 11 klein ist verglichen mit der Mul tiphonon-Dämp­
fungskons tan ten r , d. h. genauer 

E2.n « y 2S(2N°+1) 
Wo 

• (4.17) 

Die Sehwachfeld-Näherung (4.16) ist identisch mit der von Aspnes 
/95/ abgeleiteten Formel f"ür Interbandübergänge an kritischen 
Punkten der BZ. Dort muß 1i2 jedoch klein sein gegenüber einer ty­

pischen Lebensdauer-Verbreiterung il() der Ubergänge infolge von 
Elektron-Phonon-Stößen. Die Rolle von 0 überninnnt im Falle tiefer 
Störstellen gerade die Multiphonon-Dämpfungskonstante r , da iir 
die relevante Energie des ungestörten (feldfreien) Systems ist. 

Die praktische Anwendung des Sehwachfeld-Näherungsausdrucks (4.16) 
bringt das Problem starker Divergenzen an den Stellen EB + nliw

0 
als Konsequenz des Einmoden-Modells mit sich. Dies kann dadurch 
gelöst werden, daß der Realität durch Einführung einer zusätzli­
chen Lebensdauer-Verbreiterung (Phonon-Phonon-Wechselwirkung und 
elektronische Streumechanismen) besser Rechnung getragen wird. Da­
mit werden phänomenologisch auch Effekte der Phonondispersion mit 
erfaßt. 

In Abb. 25 ist das Nullfeld-Absorptionsspektrum o<.( w ) :rur verschie­
dene Werte der Lorentz-Dämpfungskonstante '{' dargestellt. Als Bei­
spiel für die Wirkung der Näherungsformel ( 4.16) ist mit 0 = 0.04 
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Abb.25 

Nullfeld-Absorptionsspektrum 
für versohiedene Lorentz­
Dämp:fU:ngskonstanten 
( 1 ) 0 = 0 ' ( 2) 0 = 0 • 00 5 
(3) ö = 0.01 
Zur besseren Übersicht sind die 
Kurven um jeweils 1iw

0 
verscho­

ben worden. 
Parameter: S = 3, EB/liw = 30, 
T = 10 K. o 

das Elektroabsorptionsspektrum in Abb. 26 aufgetragen worden. Der 
Vergleich der Linienform mit Abb. 23d läßt erkennen, daß die we­
sentliche Form des Spektrwns bewahrt wird. Oszillationen zwischen 
den Phonon-Satelliten können infolge der Sehwachfeld-Näherung 
nicht auftreten. 

Neben den Spektren zu sehr tiefen Temperaturen, :f'ilr die der all­
gemeine Ausdruck (4.7) (mit oder ohne Lorentz-Dämp:t'ung) benutzt 
werden kann, ist besonders der Fall von Interesse, wenn die Multi­
phonon-Feinstruktur der Spektren völlig verschwunden ist, wie es 
bei höheren Temperaturen i. a. beobachtet wird. Dies kann numerisch 
einfach dadurch simuliert werden, daß die Einhüllende von o<.( w ,ö) 
benutzt wird, um ~O(( w ) gemäß (4.16) zu berechnen. Es entstehen 
Kurven, die ähnlich zu den aus der Elektrooptik bekannten Schwach-

hw ... 

Abb.26 

Schwaohf eld-Näherung nach 
(4.16) mit Lorentz-Ver­
breiterung o = 0.04. 
Parameter: s = 2.5, T = 10K 
EB/nw0 = 30 
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Sehwachfeld-Spektrum ohne Lorentz-Verbreite­
rung für a) verschiedene Elektron-Phonon-Kopp­
lungsstärken (E /liw =30, T = 10 K); b) ver­
schiedene TempeBrat0uren (EB/liw

0 
= 30, S = 1) 

feld-Spektren einer gedämpften Wurzelkante verlaufen /96/. Sie 
sind für verschiedene Kopplungsstärken S und Temperaturen T in 

Abb. 27 dargestellt. Um die Güte der Sehwachfeld-Näherung zu cha­
rakterisieren, hat man diese Kurven mit den scharf strukturierten 
nach Gleichung (4.7) zu vergleichen, nachdem letztere über dem 
Energieintervall der effektiven Phononenergie li~ gemittelt wur­
den, um hier ebenfalls die Situation höherer Temperaturen zu si­
mulieren. Der Vergleich der Formeln (4.16), (4.7) und der Mittlung 
von (4.7) ist in Abb. 28 sichtbar gemacht. Es ist das Parameter­
verhältnis {2P/e„ = 1.3 verwendet worden, für das bereits eine an­
nähernde Übereinstimmung von (4.16) und dem gemittelten Spektrum 
(4.7) besteht. Eine weitergehende .Analyse zeigt, daß im Falle 

. \ 
· .. \ „„ 

\"' 

hw • 

Abb.28 

Vergleich von Sehwach­
feld-Näherung (4.16) 
(gepunktet) mit dem ge­
mittelten Spektrum nach 
(4.7) (gestrichelt) mit 
den Parametern lie„ =39meV 
hw

0 
= 20 meV, T = 10 K, 

s = J, ...J2r/e„ = 1.J . 
Für die gepunktete Kurve 
wurde die Einhüllende 
des Spektrums °'( w , 5) be 
nutzt. Die ausgezogene 
Kurve entspricht der Li­
nienform nach (4.7). 
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-{2r/.Q.11 ~ 3 die Kurven praktisch nicht mehr zu unterscheiden 
sind. 

4.3. Bestimmung empirischer Zentrenparameter aus dem Elektro­
absorptionsspektrum 

Elektroabsorptionsmessungen im starken Feld ( w
0

/ 811 << 2N+1) lie­
fern die Information über die energetische Lage von EB + ..1.FC 

( ~ erster Nulldurchgang) und bei tiefen Temperaturen die Energie 
des effektiven Phonons 1iw

0 
durch die Feinstruktur des Spektrums. 

(Bei Kopplung an zwei Moden ist die für optische Übergänge modi­
fizierte Formel (3.50) heranzuziehen.) 

Bei Anwendung schwacher Felder kann bereits im Falle hoher Tempe­
raturen eine zusätzliche Information gewonnen werden, denn wie aus 
Abb. 27 deutlich wird, zeigen die Spektren zwei charakteristische 
Eigenschaften: Das Minimum liegt nahe EB + ÄFC (der Fehler ist von 
derselben Größenordnung wie bei starken Feldern) und die Halbwerts­
brei te des negativen Peaks beträgt etwa w ~ {2' hr, d. h. 

Eine vollständige Information liefern dagegen Messungen im schwa­
chen Feld bei sehr tiefen Temperaturen. Der erste Peak (Null-Pho­
non-Linie) gibt sehr genau die Position der Traptiefe EB an. Das 
Maximum der Einhüllenden des Spektrums liegt bei EB + AFC. Aus 
dem äquidistanten Abstand der Hauptmaxima liest man die effektive 
Phononenergie nw

0 
ab. Schließlich kann noch durch Anpassung an die 

Oszillationsweite 1i9u bestimmt werden, woraus bei bekannter Feld­
stärke auf die Bandmasse in Feldrichtung geschlossen werden kann. 

4.4. Vergleich mit dem Experiment: Ni2+ in ZnSe 

In Abb. 29 ist der Vergleich des Elektroabsorptionsspektrums des 
an Ni2+ in ZnSe gebundenen Exzitons /97/ mit der theoretischen 
Linienform nach Formel (4.7) dargestellt. Die benötigten Parameter 
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Vergleich von (4.7) (gestrichelte Kurve) mit 
dem gemes~~nen Elektroabsorptionsspektrum 
des an Ni in ZnSe gebundenen Exzitons /97/. 
Parameter: EB = 2.637 eV, Rw

0 
= 22.1 meV, 

s = 3.5, liB11 = 3.5 meV. 

können der experimentellen Kurve wie folgt entnommen werden: Lage 
des ersten Maximums = thermische Bindungsenergie Ev + 2.637 eV; 
Oszillationsweite ~elektrooptische Energie ne = 3.5 meV; Abstand 
der Hauptmaxima= effektive Phononenergie liw

0 
= 22.1 meV; Maxi-

. mum der Einhüllenden ~ EB + sliw
0 
~ S = 3. 5. 

Alle wesentlichen Peaks des Spektrums können im Rahmen der ein­
fachen Theorie erklärt werden. Die hauptsächlichen Ursachen für 

die auftretenden Abweichungen sind folgende: 
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- Die unberücksichtigt gelassene Lebensdauerverbreiterung führt 
zur Glättung der Kurve, insbesondere der J. und 4. Oszillatio­
nen (vgl. Abb. 26). 

- Offenbar ist dem Spektrum ein zweites mit EB = Ev + 2.670 eV 
überlagert. 

- Wenn es sich bei EB = Ev + 2.637 eV um die Energie des 1s-Exzi­
ton-Niveaus handelt, können Coulombeffekte dominant werden. 
Dann ist einerseits der Feldeinfluß auf den gebundenen Zustand 
nicht mehr zu vernachlässigen, andererseits ist die Kontinuums­
zustandsdichte nicht mehr durch die elektrooptische Funktion F 
beschreibbar. 

- Da es sich um einen Löoherübergang Störstelle - Valenzband han­
delt, ist zu erwarten, daß die Entartung an der Valenzbandober­
kante die Form der Null-Phonon-Linie wesentlich ändert- auch 
dann ist die Funktion F nicht mehr verwendbar /98/. 

- Im Energiebereich E > EB + 6 FC führt sowohl die Nichtparaboli­
zi tät des Bandes als auch die Überlagerung des Spektrums mit 
dem Bandausläufer (Eg = 2.8 eV) zu Modifikationen. 
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5. Thermische Übergänge an geladenen Zentren 

5.1. Nullfeld-Emissionsrate an geladenen Defekten 

Von großem Interesse ist die Frage, ob und wie sich die Feldab­
hängigkeit der Raten auch zur Interpretation des Ladungszustandes 
der Störstelle heranziehen läßt. Die Berücksichtigung eines Cou­
lombanteils im Potential U(x) bedeutet eine drastische Verkompli­
zierung des Problems, so daß eine analytische Diskussion nur noch 
unter stark vereinfachenden Annahmen möglich ist. Bekanntlich ist 
schon das quantenmechanische Problem " Wasserstoffatom im elektri­
schen Feld " nicht geschlossen lösbar /99/, so daß für Gleichung 
(2.33b) Näherungslösungen gefunden werden müssen. Hinzu kommt, 
daß eine Darstellung der elektronischen Übergangsrate in der Form 
(2 . 40) nur exakt ist, wenn die " effektive Masse " des gebundenen 
Elektrons ,u gleich m

0 
ist. Wie man anhand von Formel (2.43) erkennt, 

treten sonst schon im feldfreien Fall nichtintegrierbare Ausdrücke 
mit konfluenten hypergeometrischen Funktionen auf. Im Falle star­
ker Lokalisation (~1 » mc), was jetzt r

0 
<< rz impliziert, kann 

analog zur Rechnung in Anlage 1 die Form (2.40) erreicht werden; 
andernfalls muß jedoch wieder der als Konsequenz des cf-Potentials 
auftretende Energienenner approximativ behandelt werden. Zieht 
man ihn in (2.43) aus dem Integral, entsteht sofort die gewünschte 
Faktorisierung in Defekt- und Kontinuumszustandsdichte - eine Nä­
herung, die für Niveaus in der Mitte des Gaps in breitlückigen 
Halbleitern wegen c,...., -E /2 unproblematisch ist. Bei flacheren Ni-g . 
veaus, insbesondere wenn der Feldeinfluß auf den coulombartigen 
Defekt einen nicht zu vernachlässigenden Effekt darstellt, kann 
zwar die totale elektronische Übergangsrate unter Benutzung von 
analytischen Näherungen f'ür Anfangs- und Endzustände direkt berech­
net werden, doch nicht ohne Approximationen, die der genannten 
äquivalent sind. Deshalb und wegen der noch zu diskutierenden Mög­
lichkeit, feldabhängige Zustandsdichten durch Konvolution von 
feldfreien Zustandsdichten mit bestimmten Airy-Funktionen darzu­
stel~en, soll auf die Produktdarstellung (2.40) nicht verzichtet 
werden. Diese ist solange praktikabel, wie der Ausgangszustand 
hinreichend stark lokalisiert ist, d. h. seine Überlappung 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 lösbar. Die Dichte des Grundzustandes ergibt sich mit 
(2.29) und (2.32) zu 

(5.1) 

Dabei tritt in A(r
0

) (genau wie im Koster-Slater-Parameter V
0

) 

' neben dem Lokalisationsradius r
0 

(r~ = h2/( ~E~)) der effektive 
Bohrsche Radius rz als Funktion der Masse l" auf (r~ = 1i.2/(2f°Bz )). 
Nach (2.24a) ist die effektive Rydbergenergie Rz ebenfalls eine 
Funktion von fl' • Im weiteren sei sowohl rz als auch Rz eine Funk­
tion der Bandmasse m

0
• Für die Kontinuumszustandsdichte ergibt 

sich die bekannte Form /56/ 

:t 1 

- c2 'Tt' > 
1- e + r oc: -' E" z 0 „ 

' (5.2) 

wobei das obere Vorzeichen für attraktives Coulombpotential, das 
untere für repulsives gilt. Betrachtet man nun einen donatorarti­
gen (leitungsband-abgespaltenen) Defekt mit attraktivem Coulomb-, 
potential für Elektronen, dann kann mittels (5.1), (5.2), (2.27), 
(2.32) und (3.27) die elektronische Übergangsrate durch die Be ­
ziehungen 

D(E,E') = 

X ~R ' ~ dCE+E~) 
1+ 2 ~-

QC B 

( 5.Ja) 
1 - exp ( -2:rr i!!.i) 

E' 

-2 

[E' + E~ ] ---.,1==- .2.. X 

Qv 1 - 2[~~· 1r 

2-n--fRZ ec E, > 

exp ( 2T({~-: )-1 
E' 

( 5 .3b) 
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ausgedrückt werden· In ( 5.3) ist O'Y' = m
0
/p" der die Lokalisation 

des gebundenen Elektrons modellierende Parameter. Der Grenzfall 
der neutralen Störstelle folgt aus ( 5.3) unmittelbar durch Rz ~ 0 
und rz ~ oo . Der analytische Ausdruck für die Kos ter-Sla ter-Para­
meter und Normierungskonstanten in (5.3) basiert auf der Voraus­
setzung Rz << E~ (sh. (2.27)). Den entscheidenden Effekt auf die 
Emissionsrate hat die veränderte Kontinuumszustandsdichte: Läßt 
man die Lage des Niveaus konstant und variiert den Ladungszustand, 
so stehen bei attraktiver werdendem Coulombpotential immer mehr 
Endzustände zur Verf'ügung; für repulsives Potential gilt das Ge­
genteil. ~tsprechend liegen die Arrhenius-Kurven verschoben, oh­
ne ihre Form wesentlich zu ändern, wie in Abb. 30 dargestellt. 
Lediglich e.irle leichte Vergrößerung der Abstände zu tiefen Tempe­
raturen hin ist zu beobachten. Diese erklärt sich aus der Tatsa­
che, daß mit sinkender Temperatur nur ein immer kleiner werdender 
Bereich oberhalb der Kontinuumskante zur Rate beiträgt, wo die 
Unterschiede zwischen den Zustandsdichten zu verschiedenem Z maxi­
mal werden. Zur Auswertung im Einmoden-Modell wurde (5.3) in (3.25) 
eingesetz ..... 

logen 
o [ s-~] 

-2.. 

-1t 

- " 
-8 

-10 

- 12. 

-14-

-1~ 

-18 

-2.0 

-22 

0 2 3 

Abb.30 

Arrheniusplot für neutrales Poten­
tial (Z = 0) und attraktives Cou­
lombpotential (Z = 1,2). 
Parameter (EL2): AFC = 0.1 eV, 
E B = o • 7 6 e V, R 1 = 6 me V, '( = 0. 14 

1iw
0 

= 20 meV 

z = 2.. 
Z-=1 
Z=O 

5 6 
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5.2. Analytische Lösung für die feldabhängige Emissionsrate an 
geladenen Defekten 

5.2.1. Diskussion der Starkfeld-Näherung • 
Von Mitte der 60er bis Mitte der 70er Jahre gab es im Zusammen­
hang mit Untersuchungen zu Exzitonen-Effekten in der Elektroab­
sorption intensive Bemühungen, den Feldeinfluß auf Wan.nier-Mott­
Exzi tonen nwnerisch.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 lösbare Modelle /99/ und Kombinationen von WKB­
Näherungen und numerischen Rechnungen /105/ diskutiert worden. 

Im Falle thermischer Raten an tiefen Störstellen werden solche 
Methoden wegen des zusätzlichen stark bindenden Potentials, der 
Elektron-Phonon-K'opplung und der beabsichtigten Untersuchung der 
Änderung der.Raten mit der Feldstärke völlig unpraktikabel. Benö­
tigt werden analytische Ausdrücke, die die numerische Auswertung 
auf ein Minimum reduzieren und physikalisch einfach interpretier­
bar sind. Eine solche analytische Lösung ist von Enderlein /100/ 
für den Fall starker elektrischer Felder angegeben worden , der 
jetzt durch die Bedingung he » Rz zu charakterisieren ist. 

Es ist gezeigt worden, daß diese Lösung im Bereich der Störungs­
theorie versagt /101/. Im folgenden soll untersucht werden, ob der 
Gültigkeitsbereich üb.er die Relation tie >> Rz hinaus erweitert 
werden kann. Dazu wird die Gleichung (2.JJb) als Anfangswertprob­
lem formuliert /100/. Dann ist die Startlösung von 

mit 

. d ,+. 
i -l'E = 

dt 
{ti-"4!H + e~ t2 + ' >..t pz} cj> E ( 5. 4) 

und -ih ~ = p oz z 

gleich der gewöhnlichen Wasserstoff-Wellenfunktion <f>E<t=O) = 
r Elm(x). Der Ansatz 

cpE(x,t) = exp{-1~ t 313} exp f-1ti-1Hirt1 YE(x,t) (5.5) 
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führt nach Transformation auf natürliche Einheiten (x = x'rz; 
p = p'lilrz; t = t'1rz1~

1

) auf eine Bestimmungsgleichung für die 
gesuchte Funktion SE(x,t) in der Form 

-i :t' ! E<x; t') + t'~~ ( i rz/;:-1 t' )f E<x; t') = o. (5.6) 

Eine Näherungslösung von .?5.6), die die Anfangsbedingung erfüllt 
und für rz/A. ~ 0 exakt wird, ist 

(5.7) 

Stellt man die Gleichung (5.6) in der Basis der Wasserstoff-Wellen­
funktionen dar und setzt die Näherungslöatng (5.7) ein, so wird der 
dadurch entstehende Fehler gleich 

• t'~E'~(Elm J p; I E'l'm'){exp[-1b- 1 (E -E' )t'~] 
lm' 

J?E'l'm' (E, t' ). 

( 5.8) 

In (5.8) sind ? E'l'm'(E,t') die Entwicklungsfunktionen der ge­
suchten Zustände F nach Wasserstoff-Wellenfunktionen. Offenbar 
geht der Fehler ( 5.8) für verschwindendes Coulomb-Potential (rz _.. O) 
gegen Null (Franz-Keldysh-Grenzfall). Auch bei Abwesenheit eines 
Feldes ( .:>... = O) ist (5.7) exakt, da dann die geschweifte Klammer 
in (5.8) ebenfalls verschwindet. 

Aufgrund des Faktors exp(-i~t3/3) in (5.5) tragen nur Zeiten 
t' ......,. (R2/eFrz) 1/ 3 wesentlich zum Aufbau der Zustände ~E bei. Dies 
bedeutet für die geschweifte Klammer in (5.8) 

{ 
-ih-1(E-E')t'fr,; } ) -i(R /eFr ) 2/ 3(E-E')/R e ~ - 1 ~ \e Z Z Z 

"'{e-i(E-E')/ti.00 _ 1} • 

Anhand von (5.9) erkennt man, daß, solange Matrixelemente mit 
E - E',...,. Rz wesentlich beitragen, nur die Starkfeld-Bedingung 
Rz << eFrz die Näherungslösungen (5.7) rechtfertigt. Sollten je­
doch Matrixelemente (Elm l p~ I E'l'm') mit E - E' << Rz die wesentli-
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chen Beiträge liefern, würde die Starkfeld-Bedingung entschei­
dend abgeschwächt werden. 

Durch direkte Berechnung von (Elm l p~ I E' l'm') kann man zeigen, daß 
für Energien E < 0 und E' > O das Gegenteil gilt. In Abb. 31a ist 
das Matrixelement (100 lo/ oz lE'10) des 1s-Grundzustandes mit Kon­
tinuumszuständen E'dargestellt (berechnet mit Hilfe von /106/). 

0 1 2. 3 't 5 ' 'f 8 

Abb.31a 

Verlauf des Matrixele­
ments M( E'/Rz) = 
(100 1a;a z 1E'10) als Funk­
tion von E~ (E'in Einhei­
ten der eff. Rydbergener­
gie) 
M strebt für E'~o wie 
E' 3/ 4 und für E'.....,. oo wie 
1/-{E" gegen Null. 

g E/Rz 

Daß hier trotz der schwachen Konvergenz für E' >> Rz die Starkfeld­
Näherung noch brauchbar ist, liegt an den Entwioklungsfunktionen 
?E' l'm'(E,t'), die scharf um E = E'lokalisiert sind, denn in der 
kleinen Zei t t' "" (Rz/eFrz) 113 ha t sich der Zustand fE(x~ t') noch 
nicht weit von seinem Anfangswert !Elm) entfernt. Ist E die Ener­
gie eines Kontinuumszustandes, dann sind aufgrund dieses Umstandes 
besonders die Streumatrixelemente mit E > O, E' > 0 wichtig. Diese 
Matrixelemente (E l8/ a z /E') ke.tin man allgemein durch hypergeometri­
sche Funktionen ausdrücken (/106/, Seite 518) und näherungsweise 
durch 

l<E 1 a;a z IE' )\ 
(Rz/E) 2 

r...J 

1(~')2 - 1 \ 1 - exp ( -2ir.J? ) (5.10) 

angeben. Wie aus Abb. 31b zu ersehen ist, muß in der Nähe der 
Kontinuumskante das relevante Energieintervall, in dem das Matrix­
element die wesentlichen Beiträge liefert, durch AE ~ Rz charak­
terisiert werden. Erst weit im Kontinuum strebt AE gegen Null, 
d. h., für freie Teilchen ist jedes elektrische Feld ein starkes 
Feld. Somit bleibt auch für Kontinuumszustände AE/Rz rV 1, d. h. 
auch hier kann die Starkfeld-Bedingung nicht abgeschwächt werden. 
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.Abb.J1b 

Ausdehnung des Matrixele­
ments M = (Elo/üz lE') auf 
der Energieskala des Konti­
nuums. 
1 - E'/Rz = 1, 2 - E'/Rz = 2, 
3 - E'!Rz = 4, 4 - E'!Rz = 7 

E/ Rz 

5.2.2. Lösung im Starkfeld-Fall und Diskussion für typische 
Parameter 

Aufgrund der Voraussetzung Rz << he kann für tiefe Störstellen, 
die nach wie vor die Bedingung tie<< E~ erfüllen sollen, sowohl 
der Feldeinfluß als auch der Coulomb-Effekt vernachlässigt werden, 
so daß es ausreicht, für die Dichte des Grundzustandes Formel (5.1) 
mit A2(r

0
) ~ S·rr·'/r

0 
zu verwenden. Somit ist nur die Kontinuums­

zus'tandsdichte zu modifizieren. Um die Näherungslösungen ( 5. 5) 
und (5.7) verwenden zu können, schreibt man zweckmäßigerweise 

t 

exp [-ifot'(E - H(t"))] (5.11) 

00 

1 - 1 s '1i' Im ~p GE = 211"1i Sp d t 
-oo 0 

mit H(t) = HH + 1i9~t2 - i Atn d/o z. 

Die Spur wird mit dem vollständigen System der ~Elm(x,t) gebildet, 
wobei wegen x = O nur Zustände mit m = o, 1 = O beitragen, so daß 
sich 

ergibt. Für attraktives Coulomb-Potential zerfällt die Integra­
tion über E in eine Summe über diskrete Niveaus -En (n ~ 1) und 
ein Integral über das Kontinuum E > O; beide Anteile sind zu be­
rücksichtigen. Setzt man in (5.12) die Kontinuums-Wellenfunktio­
nen des Wasserstoff-Problems ein und benutzt ihre Integraldarstel­
lung, so erhält man die Kontinuumszustandsdichte in Form eines 
Dreifachintegrals: 
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+it~ 
c 

(5.13) 

wovon das letzte exakt berechnet werden kann. Es entsteht 
3 Oo 

~~ (E') = ~„~)R~ f dE 
0 1 

" r~ + lf]~i~ 1 ( ~ r c 
- exp(-- JR'~ ) j df - .J:i. ' 
~ c; --1 jrc 1+i ~) 1 2 

c 

f, 2 E' 1 
x Ai LE( 1-~ ) - tec e 

(5.14) 

Wegen der Voraussetzung starker Felder kann in (5.14) näherungs­
weise 

[1:;] 1J;;;( Ire 1 + i,/;.i
0

1

> 1-2 ~ 1 (5.15) 

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

3 00 00 

> o.c .r:;:.-7 ( Ja 1 1 . >< 
~ o (E' ) :; 2~YRz j dE df {. f' =z f-9 

o o i E + 1 -exp( -~(E+ )1ieo 

übergeht. Offenbar würde ~~(E') im Limes Rz ~ O genau zum bekann­
ten Franz-Keldysh-Resultat (3.29) werden. Eine weitere Näherung 
besteht darin, daß der Zustandsdichtefaktor und -/E +f' an der 
Stelle y = O aus dem ~-Integral gezogen werden. Diese Näherung 
ist um so besser, je tiefer das relevante Ener gieintervall im Aus­
läuferbereich liegt, d. h. je eher die Relation IE'/li6

0
I >> 1 gilt. 

Gerade :rur die hier betrachteten Defekte ist wegen E~ >> t e >> Rz 
eine solche Situation gegeben. Sollten jedoch die Ubergänge be­
vorzugt in der Nähe der Kontinuumskante erfolgen, ist ein solch~ 
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Vorgehen nicht möglich. Dies trifft für den Fall mittlerer und 
schwacher Felder (hB .::6 Rz) zu, für den jedoch schon (5.16) nicht 
mehr zu beweisen ist. 

Mit der genannten Näherung vereinfaoht 
fachintegral 

00 

0(.3 IR' Ja _s» (E') ~ --2.. i ... „z dE 

c 2Mc 0 

1 

sich (5.16) zu einem Ein-

(5.17) 

das die Konvolution des Coulomb-Kontinuums im starken elektri­
schen Feld mit der Funktion Ai 2< (E-E') /liec ) l{E ausdrückt. In 
Abb. 32a ist die im Feld aufgeweichte Kontinuumskante dargestellt. 
Gleichzeitig sind das Ergebnis für repulsives Potential und die 
Nullfeld-Zustandsdichte eingezeichnet. 

et) s>~ (E) 
'+ 

1 

0 
- 4 

Abb.32 

2. E/ Rz 

E/ Rz. 

-2 0 2. 4- 8 -10 

a) feldmodifizierte Kontinuumszustandsdichte bei attrak­
tivem (1) und repulsivem (2) Coulomb-Potential. 3 -
feldfreie Kontinuumszustandsdichte 

b) Gesamtzustandsdichte für verschiedene Feldstärken 
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Die analoge Rechnung für die diskreten Zustände :filhrt auf den 

Ausdruck <4 {RZ1 
~~ c 

< o<.3 J [ R /n
2 

+ E' ] ~ c/ E' ) = c z Rz d~ Ai /... 2 - z '>< 

211~trn ~ n n2
1 

[RZ1 B.ec 

-ni re ( 5.18) 
c 

( R /n
2 

+ E' } 
X expr.A[ A 2 - z Mc ] + ;: /3 • 

der (5.16) äquivalent ist. Im Ausläuferbereioh fE'l/nec >> 1 kann 
im Integral von (5.18) A2 gegenüber dem restlichen Argument ver­
nachlässigt werden. Wegen Rz -«:: 1iec liefert dann eine Entwicklung 
nach Potenzen der Integrationsgrenze in erster Näherung die ein­
fache Beziehung /100/ 

~ RJ/2 [ Rzln
2 

+ E'] 
L__, .::z__ Ai - he ' 

n=1 n3 c 
(5.19) 

die jedoch nur im Ausläuferbereich gilt, was schon daraus ersicht­
lich wird, daß im Gebiet E' > Rz negative Zustandsdichten auftre­
ten können. Jedoch auch (5.19) geht :fUr F ~O in den korrekten 
Nullfeld-Grenzwert über. 

In Abb. J2b ist die Gesamtzustandsdichte ~~ + ~~ 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 Kurv'enver­
lauf ist Ausdruck der erhöhten Tunnelwahrscheinlichkeit aufgrund 
der wachsenden Dichte der Endzustände. Im Bereich der experimen­
tell realisierten Feldstärken beträgt der maximale Unterschied 
zwischen neutraler und doppelt attraktiver Störstelle etwa eine 
halbe Größenordnung. Dies zeigt deutlich, daß bereits im Stark­
feld-Fall (Rz << 11.ec) der Ladungszustand einen nicht zu vernach­
lässigenden Effekt hat. 
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Abb.33 

Feldabhängigkeit der ther­
mischen Emissionsrate für 
ein tmgeladenes (1), ein 
einfach attraktives (2) 
tmd ein zweifach attrakti­
ves Zentrum (3). 
Parameter (EL2): A FC = 0.1eV 
EB = 0.76 eV, R1 = 0.006 eV. 

't ... 105 Vcm-i FeLJs-1:.ä,-ke 
0.091 eY elekt1oort. En. ii9c 

Allerdings kann man bei der Anpassung kaum noch zwischen La­
dtmgseffekten und Multiphonon-Effekten tmterscheiden, denn wie 
aus der Diskussion in Abschnitt 3.7.1. hervorgeht, vermag eine 
Änderung der Bindungsenergie um etwa 50 meV bzw. die Vergrößerung 
des Huang-Rhys-Faktors von 5 auf 9 denselben Effekt zu produzie­
ren. 
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5.2.3. Der Fall schwächerer Felder - Koinzidenzeffekte 

Für mittlere ('h.e ~ Rz) und schwache elektrische Felder (11B << Rz) 
ist eine analytische Lösung des Problems der feldabhängigen Emis­
sionsrate an geladenen Defekten strenggenommen nicht möglich. Auf­
grund der Ergebnisse des letzten Abschnitts sind jedoch nur sol­
che Felder als effektive Sonde zur Bestimmung des Ladungszustan­
des der Störstellen anzusehen. 

Wird die Bindung primär durch das kurzreichweitige, stark lokali­
sierende Potential verursacht, so kann jetzt erst recht der Feld­
einfluß auf die Störstelle vernachlässigt werden. Der dann noch 
verbleibende Feldeffekt infolge Änderung der Dichte der Endzustän­
de soll unter folgenden Aspekten diskutiert werden: 

a) Übergänge in höhere gebundene Zustände werden wegen der niedri­
gen Feldstärke vernachlässigt. 

b) Formel (5.17), d . h . die typische Konvolution der feldfreien 
Zustandsdichte mit Ai2((E-E')/ti0 )/..[E', wird wegen ihrer physi­
kalischen Plausibilität im Sinne einer Verallgemeinerung auch 
auf den Fall schwächerer Felder angewendet. Eine gewisse Be­
rechtigung dafür ergibt sich aus der Tatsache, daß die Gültig­
keit der von Enderlein /100/ gefundenen Näherung ((5.5) und 
(5.7)) durch numerische Rechnungen von Blossey /104/ zum Feld­
einfluß auf Exzitonen auch noch für das Feldstärkegebiet te~ Rz 
nachgewiesen wurde. Darüber hinaus besteht Grund zu der Annah­
me, daß auch für t.e < Rz, insbesondere was den Einfluß auf die 
Kontinuumszustände betrifft, wesentliche Effekte richtig wie­
dergespiegel t werden, denn genügend tief im Kontinuum wird die 
Näherung für beliebig kleine Felder exakt. 

o) Wenn lie << Rz gilt, ist auch lie << tiUb zu erwarten, d. h. Koin­
zidenzeffekte werden wesentlich. 

Im Falle schwächerer Felder (li8 < Rz bzw. lie << Rz) kann in (5.17) 
die Coulomb-Zustandsdichte durch eine Stufenfunktion ersetzt wer­
den. Dann erhält man mit /51/ 

Oo 

J dE. ~ Ai 2 ( E. - y) a Ai1 (-y)/2 

0 

(5.20) 
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das Ergebnis 

(5.21) 

das in die allgemeine Formel (3.25) einzusetzen ist. 

Praktisch relevant wird der Fall schwächerer Felder durch Messun­
gen von Irmscher /5/ an Sauerstoff- und Wasserstoff-korrelierten 
Donatoren in Silizium (E1 und E3'in /5/) bei Feldstärken von 
2~103 bis 3~104 Vcm-1• Die Emissionsrate dieser Defekte zeigt ei­
ne überraschend starke Feldabhängigkeit mit einer Kurvenkrümmung, 
wie sie bei solch schwachen Feldern entsprechend der Kurvendis­
kussion in Abschnitt 3.3.3. nicht zu erwarten ist. Für das E1-Zen-
• 
trum sind die Meßwerte in Abb. 34a aufgetragen. Gleichzeitig ist 
die Emissionsrate, berechnet im Einmoden~odell, für neutrales 
(Abb. 34a) und attraktives Potential (Abb. 34b) dargestellt. Der 
Feldstärkebereioh entspricht elektrooptischen Energien von 2.7 meV 
bis 10.2 meV, so daß im Einmoden-Modell der Kurvenverlauf völlig 
durch Koinzidenzeffekte bestimmt wird. In den eingezeichneten 
acht Kurven wurde die effektive Phononenergie von 64 meV (...--.J opt. 
Phonon in Si) bis auf 43 meV verringert. Die sich daraus ergeben­
de relative Lage der Punkte -EB + n1i"b zur Kontinuumskante bestimmt 
den Kurvenverlauf. Dabei ist aufgrund der geringen Feldstärke und 
der relativ tiefen Temperatur (T = 72 K) nur der der Kante am 
nächsten gelegene Punkt entscheidend. Liegt er nur wenig unterhalb 
der Kante ( 1 ), so ändert sich die Emissionsrate sehr stark mit 
negativer Krümmung. Die Feldabhängigkeit wird schwächer, wenn der 
Koinzidenzpunkt mit abnehmender Phononenergie ins Gap rutscht. 
Zwischen ( 5 ) und ( 6 ) erfolgt ein Umschalten: Jetzt wird der 
Punkt -EB + 3li~ entscheidend, der nächst tiefere liefert keinen 
Beitrag mehr. Die Kurvenform wird nun durch die Zustandsdichte­
änderung im Kontinuum bestimmt; so kann es zur Ausprägung leich­
ter Oszillationen kommen. Bei weiterer Verringerung der Phonon­
energie rutscht der relevante Punkt erneut unter die Kante, so daß 
sich eine zu ( 1 ) analoge Kurvenform einstellt ( 8 ), die jedoch 
flacher ist, weil die benachbarten Punkte stärker beitragen, und 
zunehmend konstanter wird, je mehr Phononen beim Übergang betei­

ligt sind. Dies ist Ausdruck dafür, daß ·die Koinzidenzeffekte 
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letztlich verschwinden, wenn liw
0 
~ ~ec wird. Der Vergleich zwi­

schen Abb. 34a und b macht deutlich, daß sich die Koinzidenzeffek­
te in gleicher Weise, relativ unabhängig von der Form der Konti­
nuumszustandsdichte, auswirken. Bei attraktivem Potential werden 
sie wegen der (im feldfreien Fall) endlichen Höhe des Coulomb­
Kontinuums nooh verstärkt. 

11.w
0 

=64meV G) 1 ,( 1 55 meV ©I 1 ,, 

6 2. 5me V @ 1 1( 1 46 meV ©I rr 

59meV @I ,(, 44 meV @I ..,. 1 

Log en 57meV @I , ( 1 43 meV ®' lfl 

6 

5 

4-

3 

(, 

5 

neutral 

s 

b 
attraktiv 

= 2.4 

0 

Feldstärke 

[104 Vcm-1] 

Abb.34 Feldabhängigkeit von E1 in Si /5/ und theoretische 
Ergebnisse im Einmoden-Modell für neutrales (a) und 
attraktives Potential (b) (Formel (J.25) mit (5.21)) 
Oben ist die zur jeweiligen Kurve gehörende Koinzi denz ­
si tuation dargestellt. 
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Die Variation des Huang-Rhys- Faktors hat solange keinerlei Ein­
fluß auf den Kurvenverlauf, wie S = n ist. (Bei S = n erfolgt 
als Konsequenz des Faktors (l+S) 2/s eine Auslöschung der Rate -
ein Effekt, der erst mit den Koinzidenzeffekten selbst verschwin­
det.) Prinzipiell ist eine Anpassung an die Meßergebnisse durch 
Wahl von EB und entsprechende Einstellung des Verhältnisses EB/hw

0 
möglich, die allerdings keine Unterscheidung zwischen neutralem 
und attraktivem Defekt erlaubt. 

Will man Koinzidenzeffekte völlig ausschließen, wofür im Falle 
thermischer DLTS selbst bei tieferen Temperaturen eine hohe Wahr­
scheinlichkeit besteht, ist anstelle der Surmne in (3.28) ein In­
tegral über eine kontinuierliche thermische Wahrscheinlichkeits­
verteilung zu betrachten. Anstatt auf eine Gauss-Verteilung zu­
rückzugehen, ist in der vorliegend~n Arbeit eine numerische Inter­
polation der diskreten Verteilung vorgenommen worden. Das Ergeb­
nis zeigt Abb. 35. 

log 
6 

en [s-1 ] 

T=7Z K Abb.35 

Zu erwartende Feldabhängigkeit der 

5 
thermischen Emissionsrate des E1-
Zentrums in Si bei Zugrundelegung 
einer kontinuierl ichen thermischen 

0 Wahrscheinlichkeitsverteilung. 
Q 

2 1 s 1.5 <l) = 
neutral 1 

2 s = 0.005 
$ 

3 
.2. .G 

Feldstärke [ Vcm-1] 1 ><104- 2x104-

Wie zu erwarten, verlaufen die Kurven nun für alle physikalisch 
relevanten S-Werte in beiden Fällen nahezu konstant, erst ab 
h8 ~ 8 meV setzt ein leichter Anstieg ein. Eine negativ gekrümm-c 
te Kurve wäre jetzt nur durch Absohalten der Elektron-Phonon-Kopp-
lung zu erhalten. 
Somit ergibt sich folgendes Fazit: 
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- Ist der realisierte Feldstärkebereich durch hec << b~ zu cha­
rakterisieren, können Koinzidenzeffekte die beobachtete starke 
Feldabhängigkeit der Emissionsrate erklären. In diesem Falle 
(d. h. wenn Koinzidenzeffekte dominieren) spielt die genaue 
Form der feldmodifizierten Kontinuwnszustandsdichte nur eine 
untergeordnete Rolle, was nachträglich den Gebrauch von (5.21) 
rechtfertigt. 

- Nach Ausmittlung der Koinzidenzeffekte ergibt sich sowohl für 
neutrale als auch für geladene Zentren ein nahezu konstanter 
Kurvenverlauf. Schließt man Koinzidenzeffekte aus, kann die Än­
derung der Dichte der Endzustände die starke Feldabhängigkeit 
der Rate nicht erklären - sie kann sogar völlig vernachlässigt 
werden. Folglich kommt dann als Ursache nur der Poole-Frenkel­
Effekt /107/ in Frage. 

5.3. Poole-Frenkel-Effekt an tiefen Zentren 

Die in Abschnitt 5.2.3. geäußerte Behauptung, daß der Feldeffekt 
auf eine geladene tiefe Störstelle, deren Grundzustand primär 
durch das kurzreichwei tige Potential bestimmt wird, wegen tie << Rz 
völlig zu vernachlässigen sei, gerät nach den letzten Ergebnissen 
offenbar in Widerspruch zu den von Irmscher /5/ gemessenen star­
ken Feldabhängigkeiten der thermischen Emissionsrate von E1 und 
E3' in Si. Tatsächlich liegt es am langreichweitigen Schwanz der 
Wellenfunktionen geladener Defekte, daß selbst schwächere Felder 
die Emissionsrate um Größenordnungen erhöhen können. Da analyti­
sche Lösungen des Problems bei schwächeren 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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V
1
(x) - eFz • (5.22) 

Aus (5.22) geht hervor, daß die dreidimensionale 0--Funktion 
durch eine Lorentzfunktion ersetzt wurde. Gleichzeitig wurde 
die Wirkung des Operators (1 + x_v ) durch einen Faktor (-r/r

0
) 

berücksichtigt. Benutzt man f'ilr V
0 

den Ausdruck, der sich bei 
Abwesenheit der beiden anderen Potentialanteile ergibt (V0=4vE0r~), 
vernachlässigt man weiterhin r~ gegenüber r 2 , was bedeutet, daß 
der Ort der Barrierenabsenkung weit außerhalb des Lokalisations­
radius r

0 
(wie er sich nur aus dem Ö-Potential ergibt) befindet 

und beschränkt sich auf eine eindimensionale Rechnung, dann wird 

mit l)= zlrz 

m /~ 'tiS / V . (~) /R = _ ~ ( ~) 3 2 _z. _1 _ 2; t; _ (- c) 3 2 ~. 
1 z 'IT' f E0 '53 Rz ~ 

( 5. 23) 

Der Zusarmnenhang zwischen E
0 

und der experimentell gegebenen 
Bindungsenergie E~ kann, falls Rz << E

0 
gilt, näherungsweise ana­

lytisch durch eine Relation vom Typ (2.27) hergestellt werden. 
Es wird sich jedoch zeigen, daß die Größe des Parameters E

0
, der 

den Einfluß des kurzreichweitigen Potentials auf die Barrieren­
absenkung bestimmt, weitestgehend belanglos bleibt. 

Für die Stelle des Potentialmaximum.s ergibt sich aus (5.23) exakt: 

( 5. 24) 

Eingesetzt in (5.23) liefert ~m die Barrierenabsenkung I V1 (~m) J , 

die gemäß (3.52) auf die feldabhängige Emissionsrate in der Form 

J v.(~ )1 
log en(F,T) = A(T) + (loge) 1 m 

kT 

führt. Dabei ist (mit f = mc/f' ) 

1 
V. ( rc> ) 1 /R = _g_ . .3/2 E -1 /2Cfii2-) 9/ 4B-3/2 + 

1 ~m z ir ö o c 

+ 

( 5. 25) 

+ 

( 5. 26) 
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mit e. = E !Rz , t-e- = 119 /Rz und 
0 0 c c 

B = [ 1 +J 1 + ;,03/2 E.o-1/2cti.?;,l3/2 J. 
Aus (5.26) folgen sofort die Grenzfälle 

„ 

\ vc(~) j 

\V t(fm)J 

= _l"Q' R ('ti-ß-)3/4 (reines Coulomb-Pot.) (5.28) lu Z C 

= 413[ 6 -x312 ~1114 te (kein Coulomb-Pot.), 
\1 0 =-v iö"° J c 

die bei Coulomb-Zentren auf die bekannte wurzelförmige Abhängig­
keit von der Feld.stärke führt, während sich für das hier betrach­
tete Modell des kurzreichweitigen Potentials eine Abhängigkeit 
,..._, F3 / 4 ergibt • 

In Abb. 36 ist der Potentialverlauf nach (5.23) für verschiedene 
Feldstärken und verschiedene Verhältnisse R2/E

0 
dargestellt. Man 

erkennt, daß das Potentialmaximum f'ür die im Experiment /5/ auf­
tretenden Feld.stärken (Abb. 36a und b) einige Bohrsche Radien rz 
vom Ursprung entfernt liegt. Dadurch trägt das kurzreichweitige 
Potential zum Betrag der Barrierenabsenkung kaum bei. Erst bei 

0 2 Lr 
z / r;, 

8 10 z 2 8 10 ~rz 1 2 3 4- 5" z/rz. 
0 

-;f 

-2. 

-3 

-1t 

-5 

, , 
1 
1 
1 
1 
1 , 
l 
t Vt 

Rz. 
Abb.36 

- 'Rz./E0 =0 

--- 'Rz./EI> = A.5 

b 

,. 

~ 
Ir 
'1 1, 

- - Rz/E0 = 0 

--- Rz./E0 = 1 

-·- Rz/E0 = 10 

__ __._____.~_.___...~-----
c 

ii-8c =- 1 

- t?r../E0 =0 
- -- f<z./E0 =1 
-· -Rz./ f:;. =10 

Potentialverlauf f'ür verschiedene Feld.stärken und 
Parameter e.;;-t = Rz /E0 

t= 0„5 
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stärkeren Feldern und E
0 

<..( Rz wirkt es sich aus (Abb. 36c). 
Für die Interpretation der Meßergebnisse /5/ ist diese Situation 
jedoch nicht relevant. Eine Variation von Rz/E

0 
zwischen 0 und 10 

hat also praktisch keinen Einfluß auf die Ba.rrierenabsenkung. 

Dies zeigt sich auch bei der Anpassung von (5.25) an die gemes­
sene feldabhängige Emissionsrate der Zentren E1 und E3' in Si /5/. 
Im Falle von E1 ergibt sich eine gute Übereinstimmung mit Rz =30meV. 
Dies entspricht etwa der effektiven Rydbergenergie mit Z = 1 „ 
( m<111> = 0.26 m

0
). Die beste Anpassung :für E3' gelingt mit 

Rz = 15 meV und bzgl. der Temperaturabhängigkeit mit EB = o.1sev, 
wenn man in (5.25) A(T) = -(loge) EB/kT setzt. 

Es könnte sich somit sowohl 
O/+ -Übergang handeln. 

bei E1 als auch bei E3' um einen 

r1 6 ....---------- ---, Abb.37 
~ E1 tZ K 
of 
o-> 

.3 5 

Emissionsrate von E1 in Si; 
Meßpunkte nach /5/. 
Anpassung nach Formel (5.25) mit 
R1 = 30 meV, E

0 
= 0.11 eV :für Z=0,1 

bzw. E
0 

= 0.03 eV für Z = 2 

unten: 
Emissionsrate von E3' in Si; 
Meßpunkte nach /5/. EB = 0.18 eV 
ausgezogen: R1 = 0.01, eV 

3 gestrichelt: R1 = 0.03 eV 
1 2., 't 
Feld stlirke [ 10 Vc m-1] 

,...., 6 
~ 0 
1 E3' U) ,__, 

z =- 1 s:. ---Q) 
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A1 

Anlage 1 

Berechnung der totalen elektronischen Übergangsrate im neutralen 
Modell 

Die normierten Lösungen der Gleichung (2.33b) mit U(x) = -eFz 
sind, wenn man sich gleich auf Zustände mit der Magnetquanten­
zahl m = O beschränkt, die hier nur benötigt werden, 

rl1C (x) = ~ _j_ J ( ;;{p ) Ait Ec0' ) -e: - eFz1 (A1) 
i E:' x -Y 2!fr trec o ) il.19 ' c 

wobei X die Bedeutung des Impulsbetrages senkrecht zur Feld­
richtung hat (~ , z - Zylinderkoordinaten, J

0 
- Besself'unktion 

o. Ordnung, Ai(x) - Airy-Funktion, tie~ = (e2b.2F2/2mae) 113 - elek­
trooptische Energie, E~(X ) = 'h2A2/2m~). 
Die homogenen Lösungen zum Aufbau der Greenschen Funktion haben 
eine völlig analoge Gestalt: 

(A2) 

für t-> 0 

(vom Leitungsband) 

Y{A. (x) = 
{;F; _j_ J (Af )Air -E ( i\ ) + &' + eFz für f- < 0 

-../ 2-rr" lil0rl 0 l lile/I (vom Valenzband). 

Die Entwicklungskoeffizienten CeA ( e~A') in (2.41) sind die Ma­
trixelemente aus den Funktionen (A1) und (A2) und können leicht 
berechnet werden. Man hat je nach Größe und Vorzeichen von 
drei Fälle zu unterscheiden: 

~c.x Ai[ E_(,;»..) - ( €. -C: )] 
tie_ n&_ 

(a1) 
(A3a) 

(a2) 

fv < 0 (b). (A3b) 



' 

A2 

In (a) sind die Größen e_ und E_ eine Funktion von m 
1/m_ = 1/~0 - 1/m

0 
im Fall (a1) und 1/m_ = 1/m

0 
-1/f'c 

(a2) gilt. Im Ausdruck für die Übergangsrate (2.43) 

, wobei 
im Fall 

2 
D( s , s ') (A4) 

k ß . t ( ('II - c -1· t-) _- 1 d h d H t t ann, au er wenn f << m
0 

is , c o o urc en aup wer 
P/( t " - s ) ersetzt werden, da für tiefe Niveaus mit e ~ - Eg/2 
der Imaginärteil nur vernachlässigbar kleine Beiträge liefert , 
wie man anhand von (A2) und der stets erfüllten Voraussetzung 
~g >> h0 sieht. Für die vom Leitungsband herrührende Störstelle 
können (sieht man vom trivialen Fall f-c = m

0 
ab) drei Massenre­

lationen näherungsweise analytisch behandelt werden: f c ~ m
0

, 

/Ne ~ m
0

, f'c >> mc (starke Lokalisation) • 

Der Fall f"c << m
0 

(schwache Lokalisation) muß gesondert behan­
delt werden, da hier der Imaginärteil wichtig wird. 
Geht man mit (A2) und (A3) in (A4) ein, so ergibt sich für das 
innere Integral f de" der Ausdruck 

{X(~) 1/2 (tie,..)-1/ 4f d€:'' Ai JEJA. (.~.) - €
11 -€1 Ai f E ( A) :f: (f.

11
+ C - ~ ~ 

2 11 ti e €q [ r t e t lie J - ~ -
(A5) 

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

00 

Jdt Ai(t +x)Ai(cxt +Y) A· [ y - o<X J = - <X.3)1/3 
1 

( 1 -oe3)1/3 
-00 

( 1 'ol < 1 

Oo 

Jdt Ai ( t + x) Ai ( Y - 0<. t) = 1 Ai [ y + o<X J 
( 1 +o2)1/3 (1 +c:J)1/3 - 00 

(A6) 

gelöst werden. Man erhält dann sowohl für (a1) als auch für (a2) 
ohne weitere Näherung 



mit 

' 

D( e , e: ) 
,.....c2 s>o ( 5') 

= vo ~t(c: ) ( c'- .s )2 

3 
~c ( e,') = <Xe -J tiec' Jt - s /nec), 

41T' 

A3 

(A7) 

(A8) 

der feldmodifizierten Leitungsbandzustand.sdichte, in der 
f'(y) = Ai' 2(y) - yAi2(y) ist. Formel (A7) ist also völlig iden­
tisch mit dem Ausdruck, der sich ergibt, wenn mc = ~c vorausge­
setzt wird. 

Im Falle starker Lokalisation (f c >> m
0

) kann m_ durch mc er­
setzt werden. Dann wird jedoch der Parameter °' in (A6.2) sehr 
groß und kann nicht durch ex = 1 genähert werden. Eine entspre­
chende Näherung ist jedoch wegen des Nenners eq nötig. Man kommt 
nun aber auch über den Umweg 

Ai(y - ol t) = Ai(~ + t) 

(A9) 
00 

~ -~J:~ Ai< ~ + oe:-1 
Y i Ai<~ + t i = - ;_ Sc t + oc 1 Y i 

wegen o<.-
1 = m0~c << 1 zum Ziel. Durch Auswertung der Ö-Funktion 

entsteht 

00 

D( c, t:') 
2 c1-..3 ( 1 

= v~ ~\( € ) : ~t.e0' j dt __ m ___ _ 

4„ [t 3 ne - e:J2 
o fc c 

2( e.,' ) Ai t - - • 
110c 

(A10) 

Der Nenner im Integranden ist im Falle tiefer Niveaus ( &"-' - Eg/2) 
und wegen m

0 
<< f'-c eine schwach veränderliche Größe und kann bei 

t = ß'/li9c aus dem Integral gezogen werden. Somit ergibt sich 
für die Übergangsrate auch bei starker Lokalisation Formel (2.40a)! 

Der Vollständigkeit halber sei der Fall schwacher Lokalisation 
angeführt. Wenn f"c << m

0 
gilt, kann (A5) direkt unter Benutzung 

von m_ ~ f'c aus integriert werden. Dazu hat man 



A4 
00 -f ~Ai(.:\. +t +y)Ai( A +y) = (A11) 

-oo 'II "- = 8 (t)Ai(t +y)Bi(y) + B(-t)Bi(t +y)Ai(y) 

zu benutzen /53/. Mit Hilfe der Dirac-Identität /54/ erhält man 

D( e. , C:) 

00 

= v~2 ~ t<€J"7tefi -3'~} f t { ecc:' JAi 2< t 
-c/Ti8f-

, 
+~ ) >< 

t~ 

x fÄi 2( t) +Bi2(t il + 9(-C: )Ai 2(t) [ Ai2(t + &' ) +Bi2(t + ~ )J} . 
t tie„ li~ 

(A12) 
Man erkennt, daß di e Eigenschaften des Leitungsbandes nicht mehr 
eingehen; im Grenzfall p0/m0 ~ 0 kann das Integral in (A12) 
durch o(s ') approximiert werden; alle Übergänge erfolgen in 
das Niveau C:= o. 

Für eine Störstelle, die aus Valenzbandzuständen aufgebaut ist, 
ergibt das innere Integral in Formel (A4), wenn der Imaginärteil 
vernachlässigt wird, 

~( tr.)1/2(111 8 1)-1/4 ( de." Aif E,t(/\) +c:"+€:'] Ai[Er-( A) +(c" + E- e'~. 
II t= J ;:t_ll t ti l6 1 tie J 

t er ~ r 

(A13) 

Der Index r kennzeichnet das Auftreten der reduzierten Masse 
1/mr = 1~v + 1/mc. Im Falle schwacher Lokalisation ergibt sich 
ein Ausdruck völlig analog zu (A12), der von Enderlein et. al. 
/55/ zur Erklärung der Elektroabsorptionsdaten an GaP:N benutzt 
wurde. 
Bei starker Lokalisation (f--v >> mc) kann mit derselben Argumen­
tation wie in (A9) und (A10) gezeigt werden, daß die Übergangs­
rate wieder die Form (2.40b) annimmt, also von der Struktur iden­
tisch ist mit der f'ür die feldfreie Übergangsrate. 
Die Rechnung f'ür den Fall m

0 
~ f"v kann nur durchgeführt werden, 

wenn der Nenner des Hauptwert-Integrals aus dem Integral gezogen 



A5 

wird, was möglich ist, solange c' nicht in die Größenordnung 
von +E /2 kommt. Weit im Band modifiziert der Nenner die Linien­
form d~mnach erheblich, in Übereinstimmung mit den Überlegungen 
zum optischen Streuquerschnitt. Für Energien in der Nähe des Ma­
ximums des optischen Streuquerschnitts muß (A13) numerisch be­
rechnet werden, im Gegensatz zum vom Leitungsband herrührenden 
Defekt, für den mc :::1 ?'c gerade dazu führt, daß die zweite Airy­
Funktion in (A5) 6-förmig wird. Bei allen physikalischen Prozes­
sen jedoch, bei denen nur Kontinuumszustände weit unterhalb Eg/2 
wesentlich beitragen, ist auch im Fall m ~u Formel (2.40b) 

C / V 
eine gute Näherung. 



B1 

Anlage 2 

Übergangsrate für verbotene Übergänge 

Zur Vereinfachung der Berechnung der elektronischen Übergangs­
rate für Übergänge aus einer donatorartigen Störstelle wird der 
Feldeinfluß auf den Defektzustand vernachlässigt. Das den feld­
induzierten Prozeß bestimmende Matrixelement (2.18a) wird mit 
Hilfe von 

00 

Jdz z eiX" ZAi(x - _F' z) 
- oo 

behandelt. Man erhält 

i/3C Q'/f >3 + ixtlr 
e 

(B1) 

t2 + ~c (~) -E' 
________ n_ec------~ ~ 

t2 + [E=:~) -~: ~] 
0 

(B2) 

Das Integral ist nur aufgrund des auftretenden Nenners von Null 
verschieden. Dieser kann wieder wegen E = - E~ und E~ >~ h 8c nä-. 
herungsweise berücksichtigt werden: 

(B3) 

~ -1t
3/3 -itx 

+ X )d dt e ~E -Eo("") 

x+ - c-... 11..,.,er----­
c 

E (ae)-E' 
X= -C J 

hec 
wobei im Nenner t 2 durch den Sattelpunktswert t~ = -x ersetzt 
wurde. Nach Ausführung von Integration und Differentiation folgt 



- I~~aem, EOO ( 1 ) ~ 

B2 

~ f-Lc Ai' (!c_(ae_)_-_E) [~-9E -E' ] -2 ' 
~ mceF ~e n r c c 

(B4) 

wenn ein zweiter Term, der proportional zu [ <f cE/mc - E')/tiecJ - 3 

ist, unberücksichtigt bleibt. 
Quadrieren und Integration über ae führt schließlich auf (3.26). 
Man kann leicht zeigen, daß sich (3.26) vom Ausdruck für den 
dipolverbotenen optischen Übergang um den Faktor 

(B5) 

unterscheidet. 

Für den thermisch induzierten Übergang ist das Matrixelement 
(3.9a) zu berechnen. Anstelle von (B2) erhält man hier 

(B6) 

Wegen y rv 1 und li2q;/2mc >> t ec (mittlere Phononenwellenzahlen) 
kann im Nenner y = 0 gesetzt werden. Die abschließende k~-Inte­
gration liefert näherungsweise (3.27). 



C1 

Anlage 3 

Ubergangsrate bei anisotroper Bandstruktur 

Die z-Integration des Uberlappungsintegrals zwischen Defekt­
zustand (2.44) und Bandfunktion (3.36) kann exakt ausgeführt 
werden, wenn man die Relation 

00 

J iza 
dz e Ai(bz + x)Ai(-z + y) = (C 1) 

-oo 

[ 

2 j ia3/3{1-b3
)/c

2 
1 . a b X +by 

= -- Ai ~ + 1/ 3 e 
c 1 /3 c c 

benutzt, die mit Hilfe der Integraldarstellung der Airy-Funktion 
bewiesen werden kann (c = 1 + b3). Man erhält unter Beachtung der 
Umformung (A9), wenn f v ~ m11 angenommen wird, für das Quadrat 
des Ubergangsmatrixelements 

(C2) 

Die Voraussetzung fv >> m11 entfäl·l t, wenn der Feldeinfluß auf 
den Defektzustand vernachlässigt wird. Die Ubergangsrate ergibt 
sich aus (C2) durch Integration über k~ , die nur noch näherungs­
weise möglich ist. Wegen E ~ E~ >> li011 darf der Nenner wieder 
approximativ behandelt werden. Dieses Vorgehen ist um so gerecht­
fertigter, je kleiner der Winkel -&- ist, da dann f vlm.J... >'> ~2 und 
mt ~ m..L folgt. Mit diesen Annahmen erhält man 

<:)Q 

,_v2 -'sm mm 'f Ai 2(:t -E') 
D(E;E) = _!_Q_ ~ (E ) y t l II dt 11911 (C3) 
~ t 4.,,.t3 o [E + f~tJ 



C2 

und damit schließlich (J.38). 
(C3) kann man leicht auf den Nullfeld-Grenzwert spezialisieren, 
wenn man 

1 8 (E' -t) 
= 2'11 \./E' -t , 

(C4) 

beachtet. Berechnet man die tibergangsrate im Limes F = 0 unab­
hängig von obiger Betrachtung mit den Nullfeld-Einhüllenden, die 
den Zuständen (2.44) und (3.36) entsprechen, so bekommt man exakt 
(mit ~ s O) 

()o 

1 [fil_ 0(E'-t) ' 

2'\r' ~ l m11 (E'-t) +Eo+ ~ tl 2 o lfV B f v _ 
(C5) 

was unter der Voraussetzung m11 << f-'v mit dem Grenzwert (C4) von 
(C3) übereinstimmt. Allerdings kann (C5) exakt integriert werden 
und liefert damit einen genauen Ausdruck der strahlungslosen 
Nullfeld-Emissionsrate für Übergänge in ein Bandtal beliebiger 
Lage. Das Integral in (CS) wird nämlich 

f v } 
-m \ (E0 + mJ.. E' ) 

:J.. B f V 
+ h(E' ) 

\mu 
(C6) 

mit m 11 -m.J.. E' 
P.,. ( Eo. .!!!:!: E' ) 

1 v B + f-v 
h(E' ) = (C7). 

lm11 -m.J..I E' 

f v (E~ +F E') 
m11 < ml. 



D1 

Anlage 4 

Übergangswahrscheinlichkeit 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 über zwei Moden erstreckt wird, 
den Ausdruck 

Da 

f;(tt)fg,(tt) 

ii2~ wq' 
* f 1 ( tc) f 2 ( tc) 

und (D2) 

= 

gesetzt werden darf, kann die Summe über q, q' in (D1) wesent­
lich vereinfacht werden. Man erhält 



D2 

+ e - Hl1'Z"" N 1 ( 1 -231) + e2iw{""' S1CN1 + 1) 2 + e -2iw1-r- s1Nj 2} + 

+ / f2 l 2 { 1 ~ 2} 
+ 2f12~../S;; i 1 + (N1 +1)e1w1T + (N2 +1)e1W2'L - N1e-i~1~ 

- N2e-iw~ - N
1

(N
2 

+1)e-i't"(w1 -~) - N
2

(N
1 

+1)ei'L(w1 

+ (N 1 +1 )(N2 + 1) ei't""(W1 +W2) + N 1N2 e -i'L"(W1 +"2) } • 

(D3) 

Die Zeitintegration kann nun z . B. nach der in /78/ angegebenen 
Methode ausgef'ührt werden und f'ührt auf modifizierte Besselfunk­
tionen r1 mit dem Argument 2SrYNr(Nr +1)

1

• Unter Benutzung der 
Rekursionsformel 

21 (D4) = 
z 

kann die letzte geschweifte Klammer in (DJ) auf die Form 

(D5) 

gebracht werden. Dieselbe 8"-Funktion wie in (D5) tritt aber 
auch in den beiden anderen geschweiften Klammern von (D3) auf, 
so daß schließlich eine Zusammenfassung unter der Doppelsumme 
in Gestalt eines Binoms möglich wird, die (J.40) ergibt. 


