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1. Defektu veidi

Aplukosim sist€ému ar patstavigu dalinu avotu. Pieméram, cietvielu apstaroSanas
rezultata, rodas punktveida Frenkela defekti:

- vakances v ()

- starpmezglu atomi i

kuri parasti ir labi telpiski koreléti. Korelacija ir atkariga no defektu radiSanas
mehanisma un starojuma veida, e.g., rentgenstari, fotoni. Starpmezglu atomi,
sadursmju rezultata, var parvietoties attaluma no 10-20a, (a,-rezga konstante)
metalos un tuvako kaiminu (NN) pozicijam sarmzemju halogenidos.

Daudzos jonu kristalos (e.g. NaCl) Frenkela
defekti ir:

F centri — anjonu vakance ar elektronu ([),

H centri — halogénu (VII grupas galvenas

apaksgrupas elementi: F, CI, Br, 1, At) O Acancy.
starpmezglu atoms, kurs apvienojies ar rezga CQXE gy 0
anjonu, veidojot X, molekulu anjona vakance.
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2. Defektu rekombinacijas mehanismi

Defektu akumulaciju ierobezo to diftizija un rekombinacija:
1.  spontana koreléta rekombinacija tuviem centriem: F + H — 0

2. tunelrekombinacija: F + H — a + I, kur (oo = F"=anjonu vakance v,",
[ — starpmezglu atoms)

Rekombinacijas rezultata novero defektu agregatizaciju!
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2. Defektu rekombinacijas mehanismi

(1) Ar defektu difuziju saistita rekombindacija

Piem. F+H — 0
Vispariga gadijuma A+B — 0 WA (a)

Sakot no 20-30 K temperatiram (gan
metaliem, gan izolatoriem), starpmezglu
atomi (e.g. H centri) un joni kliist mobili.
Tie veic termiski aktivetu migraciju:

E
D=D, exp(— P "T]

B

oy

Melnas sferas modelis: komplementaru defektu (v, 1) momentana izzuSana
notiek, ja tie noklust vai tiek raditi melnas sferas rekombinacijas radiusa r,.
Metaliem r, ~ 3-5 a,, bet sarmzemju metaliem r, ~ NN, tacu pusvaditajos
rekombinacijas radiuss var bit loti liels.

Fenomenologiski var uzrakstit rekombinacijas varbutibu laika vieniba:

o(r)=0,0(r,-r), 6,—

kur 6(x) ir Hevisaida pakapju funkcija.



Ex ESF

2. Defektu rekombinacijas mehanismi

(2) Spontana elektronu tuneléSanas no elektronu centra uz ta cauruma partneri
(pusvaditdgjos — elektrona tuneléSanas no donora uz akceptoru). Sai
rekombinacijai ir kvantu mehanikas daba. Ta ir atkariga no defektu vilnu
funkciju parklasanas lieluma:

m )

®
v

G(r) =0, exp(— rir, )

kur oy ir atkarigs no rekombinacijas mehanisma. Tipiskas vértibas ir 107 — 1015 s71,
Rekombinacijas parametrs 7, ir puse no elektrona centra vilnu funkcijas Bora radiusa,
e.g., 1-2 A —jonu kristalos; 20 A — pusvaditajos

Tunelrekombinacija nav atkariga no temperaturas!!!
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3. Daudzdalinu efekti pie defektu uzkrasanas

Pierakstisim vienadojumus no pirmiem principiem gadijumam, kad dalipas ir
nekustigas (zemas temperatiiras), sk. vien. (3.2-3) II dala:

mm

kur o(r —r’) = o(|r — r’|) ir A un B dalinu rekombinacijas atrums punktos runr’, p —
dalinu rasanas atrums tilpuma un laika vieniba, {r} ' —nozimée, ka {r}  kopa ir
izlaists vektors r;, f(r) — paru sakotn€jais sadaljjums, kas normalizets:

If(r)ﬁlrzl
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3. Daudzdalinu efekti pie defektu uzkrasanas

Ja rekombinacijai izvélamies melnas sferas modeli:
o(r)=0,0(r,-7), 6,
tad Kirkvuda superpozicijas tuvinajuma

1) (32)

,t)Y Qrz -r',
gadijuma, kad (i) f(r) = 0 un (ii) aplukojam r;: [r-r’;| <7, (=> p,,; = 0), no vien.
(3.1) var iegiit:

u(t) =u, (1 — exp(— 2pv0t)) (3.3)

kur u(?) bezdimensionala koncentracija (u (z) =n (t) v,), v, — rekombinacijas sferas
tilpums (3D: v,= 4/3nr,*), u/~ 1/2 ir piesatinajuma koncentracija.

,I)Y er —r',

,02,1(1’1,1’2;1"1 ;t):> nj(t)nB(t)XAqu -5

* No (3.3) redzams, ka akumulacijas kinetika ir atkariga no dozas d = pt, bet nevis no
defektu radiSanas atruma p.
» Maksimala piesatinajuma koncentracija nekoreletiem pariem (f{r) = 0) u, < 0.5.

=> Superpozicijas tuvinajums dod sliktakus rezultatus neka identisku dalinu
korelacijas neieverosana (X, = 1), u,= In2 ~0.69.
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3. Daudzdalinu efekti pie defektu uzkrasanas

Vienadojumu (3.1) var atrisinat skaitliski visparigaka gadijuma:

« Kirkvuda superpozicijas tuvinajuma (ieverojot ar1 korelacijas pie » > r,)
« ar melnas rekombinacijas sferas modeli
* nekorelétai dalinu radiSanai f(r) = 0
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Fig. 7.1. Accumulation kinetics of immobile defects for different spatial dimensions: d = 1

(curve 1), d = 2 (curve 2), d = 3 (curve 3). Concentration and irradiation time are in
dimensionless units, time scale logarithmic.
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Stacionaras korelacijas funkcijas 3D

d=3

gadijuma:
5= '
P ] .l
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dissimilar defects, Y (r, 00), broken line is for similar defects, X (r, c0).

Puasona sadalijums.

10

Vienadojumu (3.3) nevar izmantot

3D gadijuma!

Korelacijas funkcijas 1D gadijuma
atkariba no laika:
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Fig. 7.3. The time develgpment of the joint correlation functions for d = 1. Curves 1 to 4

puot = 10, 10%, 10* and A0* respectively. Full curves are ¥ (r,t), broken curves are X (r,t)(in
the logarithmic inits)./Note that the correlation length £(t) infinitely increases in time thus

indicating macroscopic defect segregation.

Makroskopiska defektu segregacija!
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4. Dalinu sakotnéja korelacija

Koreletu paru radiSana vajina agregatizacijas efektus un piesatinajuma
koncentraciju u,,. Vienadojums (3.3) paliek speka

u(t)=u,(1-exp(=2pvyt)) (4.1)

bet piesatinajuma koncentraciju 4 : : :
nosaka: o 1 d=3
“‘tl’ ST D/pv.r.*=0
M | i 2 (]
1 so-‘ 2 - .‘\‘ -
uy=—| 1= [ f(r)dr| (4.2) :
0 — 3
2 A o
Vo g5 ] “f
Ja Frenkela pari tiek vienmeérigi - . \ : .
raditi gadijuma p&c intervala: r, < D ‘ NIRRT i
r _<Rg, tad: r/E,
) . . . Fig. 7.4. The joint correlation functions for d = 3 and the initially correlated immo-
(1) Y maksn’nums 1r SaIStTtS ar X bile geminate pairs (random AB distribution within the narrow interval of relative dis-
.. _ . tances [ro,2rq]). Curves 1 to 4 correspond to the dimensionless times 1072,10~", 10", 10"
minimumu (Sk attellI) , Jo respectively.

korelacijas ir saistitas
(1) lielu dozu gadijuma korelacijas
1zzid.
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4. Dalinu difiizijas ieveéroSana

Paaugstinoties temperatiirai dalinas kliist mobilas.
Var sagaidit, ka diftizija samazinas agregatizacijas efektus un pie lieliem
D var€s izmantot superpozicijas tuvinajumu.

8 3 T T T
AW
slope ~-0.50 s d=8 21 o
S X
/ > 3 ‘\2“
X L3N Da=Db
©
L2 S S L URER y
E - kh}ﬁ:g?fﬁt‘*
i o / R T
3 S 1
3 b 7”/’_
1073 Lot vl vl it il il it Aebiii i |
6% 9" 1 16 10*.16> 10r o 0 1 9 3 4 5

D/pvoro2

Fig. 7.5. Dependence of the saturation concentration (d = 3, Dy = Dg) upon the dimen-
sionless generation-recombination parameter A = D/(puyrg) (in double logarithmic units).
As X = oo, Up oxx X712,

Fig. 7.¢¢ The stationary joint correlation functions as a function of the parameter A. Curves 1

to 4 correspond to A = 0;107'; 1 and 10, respectively. d = 3.

Difuzija samazina mikroskopisko
defektu segregaciju
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4. Dalinu difiizijas ieveéroSana

Radot korel@tus dalipu parus intervala: r, <r <R,

Bez dalinu difuzijas: Ieveérojot dalinu diftuziju:
4 T T T 4 I T T T |
® e N
o O : d=3 - ' d=3
o D/pv,r ?=0 - 3r )
< " ? 2 > Da=Db
~ 5
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Fig. 7.4. The joint correlation functions for d = 3 and the Migially correlated immo-
bile geminate pairs (random AB distribution within the narrow indsgval of relative dis-
tances [ro,2rq]). Curves 1 to 4 correspond to the dimensionless times M2, 107!, 10", 10" Fig. 7.7. Same as Fig. 7.4 but with A = 1.
respectively.

Difuzija samazina mikroskopisko
defektu segregaciju ari korelétu
defetku paru radiSanas gadijuma
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S. Tunelrekombinacija un dinamiska mijiedarbiba

Definesim uzkrasanas efektivitati n: stabilo defektu koncentracija (kad
apstaroSana beigusies) / doza (visu radito defektu koncentracija)

Eksperimentali novero. *
(1) Aréniusa likumu sarmzemju metalos: 1 oc exp| — k— (5. 1)
(E* ir efektiva akumulacijas energija) sl

(ii) metalos nocl—cT™? (52)

Uzkrasands efektivitates atkaribu no temperatiiras
nosaka:

(1) tunelésanas

(11) Frenkela defektu elastiska mijiedarbiba
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S. Tunelrekombinacija un dinamiska mijiedarbiba

(i) Tunelesanas process
H — centru lokalizéSanas uz cita H centra
attaluma R; nosaka varbiitiba:

(o) =D[dt[VY(r,t)dS = 47DR; | %Y(r,z) dr (5.1)
0 S 0

Ry

kur Y ir vien. (5.2) atrisinajums:

% =DVY(r,t)-o(r)Y(r,t) (5.2)
Vienadojuma (5.1) atrisinajums ir:
4%Tr2f(r)Y(r)dr
oloo)=—1 R, /R, (53)

kur stipras tunelrekombinacijas radiuss ir:

2
R =r, h{Gg 0 ) (5.4)
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S. Tunelrekombinacija un dinamiska mijiedarbiba

No vien. (5.3) ar sakotn&jo dalinu sadalijumu

1)~ SR (s )

47

kur wvidejais attalums starp pariem ir 2/, zemas
temperattras ieglistam:

(o)~ D" ~exp(— E 1,/ k,Tl)=exp(- E*/k,T) (5.6)

t.1., 1izpildas Aréniusa likumsakariba. Ta ka r, </, tad E* < E_, kas
sakrit ar eksperimentaliem noverojumiem.

Kvalitativi §is modelis izskaidro efektivas uzkraSanas pieaugumu,
palielinoties temperatiirai, hidrogenizétam silicijam Si:H.

Tacu F-centru aprekini KBr ar r, ~ 0.5A noved pie kvantitativam
atSkiribam starp eksperimentu un teoriju.
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S. Tunelrekombinacija un dinamiska mijiedarbiba

(i) Elastiska mijiedarbiba
Lidzigi ka tunelrekombinacijas gadijuma, aplikosim H — centra satverSanu slazdos,
kad tas attalinas no komplementara F — centra. Elastisko mijiedarbibu starp H un F

— centriem var novertét no augsas, ja pienem, ka ta ir izotropa:

U= (5.)

Tad iegiistam para izdzivoSanas varbiitibu:
RL

w(0)=4rx J-rf(r)exp(\P/Z)Yel (r)dr (5.8)

Ry

Y,(r)= exp(— \g\/2r3)[rexp(jg\/r3 )— Re,CD(l,4/3,
¥Y=U/k,T, g=A,/k,T<0 (5.10)

g‘/r3 )] (5.9)

kur @ ir degeneréta hipergeometriska funkcija, bet

5 exp(}g‘/r(f)
o (13(1,4/3, g‘/r(f) 1)

Sin1 gadijuma efektiva uzkrasanas nav atkariga no D pie
jebkuriem sakuma nosactjumiem!
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S. Tunelrekombinacija un dinamiska mijiedarbiba

Ja visi F-H pari tiek raditi vienada attaluma 1, tad no vien. (5.8) iegiist

1y expl-gl/ o 1,

ofor)=1-

[ exp(— ‘g‘/ro )<D(

3)) (5.12)

(I) No (5.12) seko, ka vajas mijiedarbibas gadijuma (augsta temperatiira un/vai labi atdaliti
pari) 2r;} <g <P3/2, iegiistam metalu fizika izmantoto sakaribu:

300 250 200 150 TK

w(w)zl_l.lz(/le,
| \k,T

jm (5.13)

(I) Stipras mijiedarbtbas gadijuma (zema

temperatira un/vai tuvi pari) iegiistam
Aréniusa likumsakaribu:
1% expl-|g|/1°)
w(0) = —— (5.14)
r(1/3)g
kur E* 1ir wvienada ar elastiskas

mijiedarbibas energiju.

R 1 ' J—

U L
0% 05 06 07 018 1%%

Fig. 1. Temperature dependence of the efficiency of F
centre accumulatlon plotted in coordinates N vs 7"

np X 10716 % is the concentration of F oentres
fon’iled in KBr Na by electron pulses of 2 usec duration
[26].
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