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Ex ESF

1. Hierarhijas vienadojumu izvedums

IepriekS A+B—0 reakcija tika apliikota lineara tuvinajuma (sk. II dalu). Tagad
bezgaligas virknites (5.1-5.5, 11 dala)

9,

g;,o =D,Vip, - [o(r—ri)o,dry ()
op | |

a:l D VIZ'OOl _[G —r 1‘),01,1dr1 (1.2)

AZV Paro~ Z_[ 1‘,021dr1 (1.3)

8,002 DZV'zpoz ZIGQ )pIZdrl (1.4)

apl,l
ot

= DAV12P1,1 + DBv'lz P~ Uqu - rll‘)lol,l - Iaqu - rlz‘)phzdr'z_.[gqrz - rll‘)p2,ldr2 (1.5)

aprauSanai izmantosim pilno Kirkvuda superpozicijas tuvinajumu (4.4, 11 dala)

qu_rl qu_rll

) (1.6)

P> 1(r1,r2,r 1 ,t):> n (t)nB(t)qurl —h
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1. Hierarhijas vienadojumu izvedums

[zmantojot dalinu blivumus (4.3, 11 dala)

Pro(rit) =), oy, (r'y5t)=ng(t),
P> 0(r19r29 )= n,i(t)XA(} 1 ),
Por(r'e. 15 5t) =g ()X (', -

pra(rsrt) =y Ong O (r, -,

lidzigi ka ieprieks, sk. (5.6; 5.8, II dala), iegtistam:

2Jt)
1) (1.7)

dn,

i =—K(t)n,(tng(t), v=AB (1.8)

ja Y(r,t)dr (1.9)

Atskiriba no lineara tuvinajuma, tagad ir jaizmanto visi vienadojumi (1.3-1.5).
Tadgjadi iegiisim divas jaunas korelaciju funkcijas identiskiem dalinu veidiem, X (r,t),
n=A,B.
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1. Hierarhijas vienadojumu izvedums

Vienadojumos (1.3-1.5), izsakot dalinu blivumus ar korelacijas funkcijam un
izmantojot relativas koordinates r =r; - r’, ¥’ =r,—r’;unr* =r; - r,=r — r’ var
legut sakaribas:

%P _ 9 (0 (1), (O (r.0)

ot ot
a0 O 0, 0, O 1
a0y 0] - (0, 0 OKOY (0| (1109

Ia(\ r'\|)p, dr, =ni(t) (r.t fa Aretdr (1.12)
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1. Hierarhijas vienadojumu izvedums

Ar (1.10-1.12) no vienadojumiem (1.3-1.5) iegust korelaciju dinamiku:

@ngir’t)=2DAv2xA(r,t)—2xA(r,t)nB(t)|[Y] (1.13)
@(Bafir’t)=2DBv2xB(r,t)—2xB(r,t)nA(t)|[Y] (1.14)
YD 0wy (1)~ o) (1) Y (1) PRIANED

kur ieviests apzim&jums
1[z]= ja (r,t)[Z(r*t)-1]dr"
Z=X,Y (1.16)
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1. Hierarhijas vienadojumu izvedums

Funkcionalt I[Z] var izdalit radialo un lenkisko dalu. Tilpuma vienibu D-dimensionala
telpa var izteikt

dr'=r®ldrdQ,, [dQp=y, (1.17)
Tad funkcionali (1.16) var parrakstit

Z]= 7o [ (e (FDZ(r%,0)-1]r°dr, (118)
kur

. jz(r*,t)dgzD
Z(r+t)= IdQD

Ievérojot, ka r*:(r2+r’2-2rr’cosﬂ)1’2 kur @ ir lenkis starp r un r’, iegiistam

(1.19)

D1 gadijuma: I‘* t ZZ r”< t —[Z( )—l— Z(I’ + r',t)] (1.20)
cosS +1
- 1 +1Z([r2 rr2rrs]” t)
D2 gadijuma: Z(r+t)=— j | 2l tlds 121
7 (19
N 1 r+r'
D3 gadijuma: Z(r*,t):ﬁ Z(&,t)de (1.22)

e
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1. Hierarhijas vienadojumu izvedums

Piezimes:

* Linearo tuvinajumu var iegiit no pilna Kirkvuda superpozicijas tuvinajuma, ja (1.15)
ievieto X (r,t) = 1 katra laika momenta t. Tadgjadi lineara tuvinajuma pielietojumu
ierobezo piepémums par identisko dalinu Puasona sadalijumu, kas klast arvien
kludainaks, pieaugot laikam t.

 Vienadojumi (1.13-1.15) ir nelineari, tade] reakcijas atruma aprékinasanai jaizmanto
skaitliskas metodes.

» AtSkiritba no lineara tuvinagjuma vienadojumos (1.13-1.15) eksisté atgriezeniska
saikne starp korelacijas un koncentracijas dinamikam. Ta korelacijas vienadojumos
(1.13-1.15) ieiet dalinu koncentracijas n,(t) un ng(t), kas nosaka reakcijas atruma K(t)
koncentraciju atkaribu. => tadi linearas teorijas jédzieni ka rekombinacijas profils,
reakcijas atrums un efektivais rekombinacijas radiuss vairs nav izmantojami.

» Kirkvuda superpozicijas tuvindjuma rezultatu precizitati var novertét tikai no
salidzinajuma ar datoru modeléSanas rezultatiem.
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1. Hierarhijas vienadojumu izvedums

Statisko reakciju gadijuma D,=Dg=0 no (1.13-1.15) iegtstam:

oln é?(r,t) _on (OI[Y] (1.23)
oln éf(r,t) _on, (OI[Y] (1.24)

%(rat):_a(r)_ Sn, (O1[X,] (1.25)

Sos vienadojumus var noreducét uz

—agg’t)}q(r,t;{g}) (1.26)

kur g(r,t) ir logaritms no kadas korelaciju funkcijas. Sakumnosacijumiem X (r,0)=1 un
Y(r,0) =1 atbilst g(r,0) = 0.

Vienadojumu veidu (1.26) talak risina skaitliski.
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1. Hierarhijas vienadojumu izvedums

Difuzijas kontroléejamo reakciju gadijuma (1.13-1.15) var vienkarSot melnas
rekombinaciju sféras gadijuma. Momentanas reakcijas gadijuma o(r)=oylr,-r), kur
op,—>0. Pareizinam (1.15) ar &ry-r) un apzim&jam h(r,t) = o(r)Y(r,t)

L on(r.t)

Oy

=0(r, —r)DV?Y(r,t)—h(r,t h(r,t) > n@OI[X,] 1.27)

ot v=A,B
Degeneréta vienadojuma (o, 1=0) atrisindjums ir
h(r,t)=0(r,—r)DV?Y(r,t) (1.28)
Momentanas rekombinacijas dél attalumos r < r, i1egistam Smoluhovska

robeznosacijumu Y(r,t) = 0. Izmantojot degeneréto vienadojumu var vienkarSot
reakcijas atrumu (1.9)

:J'a(r)Y(r,t)dr =J'h(r,t)dr
= [DV?Y(r,t)dr = §DVY(r,t)dS

p-10Y(r,t)
or

=y, Dr, (1.29)
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1. Hierarhijas vienadojumu izvedums

Lai aprékinatu funkcionali I[Z], izmantosim (1.18) ar q(r,r’,t) = (Z7(r*,t) — 1) un (1.28)

1[z]= yDjh(r',t)q(r, r,t)redr

lo

= J/DIDI"I_D ﬂ(r'[’l i)Y(r',t)q(r,r',t)r'Dl dr'

) or' or'
oY (r',t) aq(r,r',t)} ool
= 75D q(r,r 1) Ty () S
e

fo
+;/D_[DY(r',t)V'2q(r,r',t)r'D‘1 dr' (1.30)
0
Ar Smoluhovska robeZnosacijumu iegiistam Sadas alternativas izteiksmes

Z]- yDDrOqu(r,rO,t)aY(g::’t) - KO0 = KOEZ0-1), 13D

Turpmak, izmantojot bezdimensionalos parametrus, bez apostrofa

r=r/r, t'=Dt/r;, D' =2D,/D,
n'v = 7/Dnvr0D9 K'(t): K(t)/(yDDrOD_Z) (132)
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1. Hierarhijas vienadojumu izvedums

Ar (1.32) iegiistam no (1.8; 1.29; 1.13-1.15):

d(?tv = K(On,(t)ng(t), v=AB (1.33)
~oY(r,t)

K(t)_—alr - (1.34)

oX ,(r,t)

# = D,AX ,(r,t)=2K ()X ,(t)ng (1)I[Y] (1.35)

oXg(r,t)

= DgAX 5 (r,t)—2K(t)X5(r,t)n, (t)I[Y] (1.36)

aY(g:,t) =AY (r,t)-Y(r,t) va(t)J [X.] (1.37)
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1. Hierarhijas vienadojumu izvedums

Funkcionali J[Z] vienadojumos (1.35-1.37) var izteikt:

a[z]:%[z(\ -

t)+z(r+1,t)-2] (1.38)

“lis (139

Skaitliski talak risina visparigu difuzijas vienadojumu ar nelinearu avotu:

ag(r,t)

& =DVa(r)-a(rtighg(rt) (.41
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2. Tunelrekombinacija

Apliikosim statisko tunelrekombinaciju, kuru apraksta rekombinacijas atrums

F H
] VY,
d

o(r)=oc,exp(-r/r,) (2.1

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

v



2. Tunelrekombinacija

Gadijums: nA(t)ZnE(t)Zn(t)

(a) DatormodeléSana

(b) Superpozicijas tuvinajums
(skaitliski aprékini (1.8-1.9; 1.23-
1.25))

() Linearais tuvinajums (6.3-6.4, II
dala), X(r,t)=1,

F(t)=[l1-expl-o(rbr 22)
1 | 0.01

R ON F(t) (23) : mmt #s5 4 ) o3

(d)  Korelaciju pilniga ignorésana, wrves | é " |
X(r,t)=Y(rt)=1, Zim.1 D=1,n(0)=0.5, L = 105, sk. [1]

n(t)/n(0)

F(t)=

O ey —+

K(t")dt'= j j o(rdrdt'=y,r o, L(Dt  (2.4)

'H. Schnorer, V. Kuzovkov, A. Blumen, Phys.Rev.Lett. 63 (1989) 805.



2. Tunelrekombinacija

Ex ESF

P :.]
o |
— |
L.
g yler|
o O.01
|
| o

0.001

1 1|:|_5 .II:I'II:I 1D15
t

Zim.2 D=2, n (0)=0.25, LxL, L = 103, sk. [1]

Wy

n(t)/n(0)

e
1 10° 10'° 10'%
t
Zim.3 D=3, (1,1°): n(0)=0.1; (2,2”): n(0)=0.01;
(3,3%): n(0)=0.001.
1-3 — superpozicijas tuvinajums

Ly

2)
3)

(2.4) derigs lidz t[o,!]<1, jeb reakcijas dzilumiem
['=—log[n(t)/n(0)] <0.5

Linearais tuvinajums derigs [' < 1

Superpozicijas tuvinajums D=1 novérté kinétiku
no apaksas, bet D=2 gadijuma sakrit ar (a)

1’-3° — linearais tuvinajums sk. [2]
o — datormodel&Sana [3]

D=3:
Superpozicijas tuvinajums labi sakrit ar
model€Sanas rezultatiem, I' < 1.

'H. Schnorer, V. Kuzovkov, A. Blumen, Phys.Rev.Lett. 63 (1989) 805
2V.N. Kuzovkov, E.A. Kotomin, Rep.Prog.Phys. 51 (1988) 1479

3V.P. Zhdanov, Sov.Phys.Solid State 27 (1985) 733



2. Tunelrekombinacija

Gadijums: n,(t)<ng(t) L B A Vi B R e R S B R

1

o
|

Ma (t)i'ﬁ'g(a)

o

iy it Wit i il 1 10 s 100 Mot
1 109 D es bET S Zim.5 D=2, n,(0)=0.25 ¢
t (a) n5(0)=0.25
Zim.4 D=1, n ,(0)=0.50 (b) n 3(0)=0.3125
(a) n5(0)=0.50 (c) n5(0)=0.375
b) n ,(0)=0.75 B . .
8 n BE0§=1 00 . Superpozicijas tuvinajums noverté kinétiku no
B : v . — . . vy -
apakSas D=1, bet ievérojami atSkiras D=2

— (a)-(c) datormodel&$ana gadijuma.
— (d) linearais tuvinajums (c) liknei
— — superpozicijas tuvinajums . Linearais tuvinajums strada Iidz I" < 1.
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3. Multipolu mijiedarbiba

Aplikosim multipolu mijiedarbibu, kuru novéro daudzas cietvielas un Skidrumos.
Mijiedarbojoties elektroniski ierosinatam donoram D* ar akceptoru A, novéro
energijas parnesi: D¥+A—D+A* —-D+A+hv. Varbiitibu (laika vieniba) nosaka

o(r)=oc,/r", m=6,8,10,... (3.1)

m = 6 nosaka dipola-dipola mijiedarbibu.

Vienadojums (2.1) bez tunelrekombinacijas apraksta tripleta-tripleta energijas
apmainas mijiedarbibu.

(2.1) ir piemérs ierobeZotai reakcijai, kad ry — kas raksturo talo (bez kontakta)
mijiedarbibu, var definét ka

i =~ im0 (")
r—oo r

(3.2)

Multipolu mijiedarbibai (3.1), ry = <.



3. Multipolu mijiedarbiba l' ES F

na()=ng(t)=n(t) nA(<ng(t)
It : ; : ’ 5 : ‘ SR E
i
—
O & 107" 5
— < : :
G = - .
B T
F e
&y Z 102k \ -
i od 10kt < 3 %
r s B
A 1 i LY : 10‘—3 E 1 X 1 '.I; i
1 10'° 104 10% 1 1018 1020 10%
t t
Zim.1 D=1: (a)-(b); D=2: (¢)-(d) Zim.2 D=1, m=6
m=10: (a),(c); m=6: (b),(d) n,(0)=0.018, ny(0)=0.020, L=10°.

n(0)=0.01, L=10°.

— datormodeléSana

g . Superpozicijas tuvinajums labi sakrit ar
— — superpozicijas tuvinajums

datormodelésanas rezultatiem!

. t dots [a™/o,] vienibas, kur a ir rezga konstante
. Linearais tuvinajums nav paradits divergences del.
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