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ÔÈÇÈÊÀ ÊÎÍÄÅÍÑÈ�ÎÂÀÍÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈß ÂÅÙÅÑÒÂÀ�îðÿ÷èå ýëåêòðîíû â íèòðèäå èíäèÿ: íîâûé ìåòîä ÷èñëåííîãîðåøåíèÿ çàäà÷è ýëåêòðîííîãî òðàíñïîðòàÍ.À. Ìàñþêîâa , À. Â. ÄìèòðèåâbÌîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èìåíè Ì.Â. Ëîìîíîñîâà, �èçè÷åñêèé �àêóëüòåò, êà�åäðà�èçèêè íèçêèõ òåìïåðàòóð è ñâåðõïðîâîäèìîñòè. �îññèÿ, 119991, Ìîñêâà, Ëåíèíñêèå ãîðû, ä. 1, ñòð. 2.E-mail: amasyukov�mig.phys.msu.ru, b dmitriev�lt.phys.msu.suÑòàòüÿ ïîñòóïèëà 28.11.2008, ïîäïèñàíà â ïå÷àòü 10.04.2009.Ïðîâåäåí ÷èñëåííûé ðàñ÷åò ýëåêòðîííîãî òðàíñïîðòà â InN â ãðåþùåì ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû î÷åíü õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ èçâåñòíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Äëÿâû÷èñëåíèé èñïîëüçîâàí íîâûé ÷èñëåííûé ìåòîä ðåøåíèÿ òðàíñïîðòíîãî óðàâíåíèÿ Áîëüöìàíà â èçî-òðîïíîì ïðîñòðàíñòâåííî-îäíîðîäíîì ñëó÷àå, îñíîâàííûé íà àïïðîêñèìàöèè �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿèç òî÷åê îòíîñèòåëüíî ðåäêîé ñåòêè â èìïóëüñíîì ïðîñòðàíñòâå è èòåðàöèîííîì ïîèñêå ñòàöèîíàðíîãîðåøåíèÿ.Êëþ÷åâûå ñëîâà: êèíåòèêà, ýëåêòðîííûé òðàíñïîðò, ãîðÿ÷èå ýëåêòðîíû, íèòðèä èíäèÿ, ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû.ÓÄÊ: 538.935. PACS: 72.20.Ht.

ÂâåäåíèåÈññëåäîâàíèå InN ñ ðåøåòêîé òèïà âþðöèòà ñòàëîîñîáåííî àêòóàëüíî ïîñëå òîãî, êàê â ðàáîòàõ [1℄ áûëîïðåäëîæåíî íîâîå çíà÷åíèå øèðèíû çàïðåùåííîé çîíû"g ' 0.7 ýÂ, à íå 2 ýÂ, êàê ñ÷èòàëîñü ðàíåå. Ýòîîòêðûâàåò ïåðñïåêòèâû øèðîêîãî ïðèìåíåíèÿ ñïëàâîâInxGa1�xN íèòðèäà èíäèÿ è øèðîêîçîííîãî íèòðèäàãàëëèÿ â îïòîýëåêòðîíèêå. Ñîîòâåòñòâåííî âîçðàñòàåòèíòåðåñ ê èññëåäîâàíèþ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ InN è,â ÷àñòíîñòè, ê èçó÷åíèþ òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ ýòîãîïîëóïðîâîäíèêà â ñèëüíûõ ýëåêòðè÷åñêèõ ïîëÿõ. Ýòàïðîáëåìà óæå ïðèâëåêàëà âíèìàíèå èññëåäîâàòåëåé: òàê,â ðàáîòàõ [2�7℄ ÷èñëåííî ðåøàëàñü çàäà÷à íåëèíåéíîãîýëåêòðîííîãî òðàíñïîðòà â InN ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëîäëÿ îòíîñèòåëüíî íåáîëüøèõ êîíöåíòðàöèé ýëåêòðîíîâN = 1017 ñì�3 . Â òî æå âðåìÿ èìåþùèåñÿ ýêñïåðèìåí-òàëüíûå äàííûå áûëè ïîëó÷åíû â ðàáîòå [8℄ äëÿ ïëîò-íîñòåé íîñèòåëåé, ïî÷òè íà äâà ïîðÿäêà áîëüøèõ. Ñîîò-âåòñòâåííî íè â êàêèõ ðàñ÷åòíûõ ðàáîòàõ íåò ñðàâíåíèÿïîëó÷åííûõ ÷èñëåííî ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìèäàííûìè. Ê òîìó æå ÷àñòü ýòèõ ðàáîò [2, 3℄ îñíîâàíà íàñòàðûõ ïðåäñòàâëåíèÿõ îá InN êàê î øèðîêîçîííîì ïî-

ëóïðîâîäíèêå. Èçìåíåíèå òàêîé �óíäàìåíòàëüíîé âåëè-÷èíû, êàê øèðèíà ùåëè, è óòî÷íåíèå äðóãèõ ïàðàìåòðîâñïåêòðà, îñóùåñòâëåííîå â ïîñëåäíåå âðåìÿ, ìîãóò îêà-çàòü ñóùåñòâåííîå âëèÿíèå íà âèä ðàñ÷åòíûõ âîëüò-àì-ïåðíûõ õàðàêòåðèñòèê InN è ñóùåñòâåííî ïðèáëèçèòü èõê ýêñïåðèìåíòàëüíûì ðåçóëüòàòàì, êàê è èñïîëüçîâàíèåàäåêâàòíîé âåëè÷èíû êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ. Èìåííîòàêèå ðàñ÷åòû è ïðîâåäåíû â íàñòîÿùåé ðàáîòå.Â íåé ïðåäëîæåí è ïðèìåíåí ê ìîäåëè ìàññèâíîãîîáðàçöà InN n -òèïà âû÷èñëèòåëüíî ý��åêòèâíûé èòå-ðàöèîííûé ìåòîä ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Áîëüöìàíà äëÿïðîñòðàíñòâåííî-îäíîðîäíîãî èçîòðîïíîãî ñëó÷àÿ. Ïîëó-÷åííûå ÷èñëåííî ðåçóëüòàòû ñðàâíèâàþòñÿ ñ ýêñïåðèìåí-òàëüíûìè äàííûìè [8℄.1. Ïîñòàíîâêà çàäà÷è è �èçè÷åñêàÿ ìîäåëüÍàáîðû ïàðàìåòðîâ InN, èñïîëüçîâàííûå â ðàáîòàõ[2�7, 9℄, ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 1. Â íàøèõ ðàñ÷åòàõ áûëèó÷òåíû âñå ýòè íàáîðû ïàðàìåòðîâ è ïðîâåäåíî ñðàâíåíèåïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ñèòóàöèåé [8℄êîíöåíòðàöèÿ íîñèòåëåé çàðÿäà áûëà âçÿòà ðàâíîéÒà á ë è ö à 1Ïàðàìåòðû ìàòåðèàëàÂåëè÷èíà Ñèìâîë Åäèíèöà Çíà÷åíèåèçìåðåíèÿ H1 [9℄ H2 [2, 3℄ H3 [4, 6, 7℄Ïëîòíîñòü � ã/ñì3 6.81Ñêîðîñòü çâóêà s 105 ñì/ñ 2.53 3.78Ñòàòè÷åñêàÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü �0 6.7 8.4 8.4Âûñîêî÷àñòîòíàÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü �1 9.3 15.3 15.3Ý��åêòèâíàÿ ìàññà m� m0 0.07 0.12 0.045Çàïðåùåííàÿ çîíà "g ýÂ 0.7 2.0 0.8Äå�îðìàöèîííûé ïîòåíöèàë � ýÂ 3.6 7.1 7.1Ïüåçîìîäóëü e14 Ê/ì2 0.375Ýíåðãèÿ îïòè÷åñêîãî �îíîíà 	h!0 ýÂ 0.073�àññòîÿíèå äî áëèæàéøåãî ïîáî÷íîãî ìèíèìóìà çîíû ïðîâîäèìîñòè � ýÂ > 1.77



64 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2009. � 4N = 9 � 1018 ñì�3 . Îòìåòèì, ÷òî ïðè òàêîé êîíöåíòðà-öèè ýëåêòðîííûé ãàç îñòàåòñÿ âûðîæäåííûì âî âñåìðàññìàòðèâàåìîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð ìåíüøå 300 Ê.Êîíöåíòðàöèÿ çàðÿæåííûõ ïðèìåñåé ñ÷èòàåòñÿ ðàâíîéêîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ.Ïîñêîëüêó, ïî èìåþùèìñÿ ïðåäñòàâëåíèÿì, ïîáî÷íûåýêñòðåìóìû çîíû ïðîâîäèìîñòè ðàñïîëîæåíû âûñîêî (ñì.òàáë. 1), çàäà÷à ðåøàåòñÿ â îäíîäîëèííîì ïðèáëèæåíèè(ñïðàâåäëèâîñòü åãî áîëåå ïîäðîáíî îáñóæäàåòñÿ â ðàç-äåëå 3). Çàêîí äèñïåðñèè ýëåêòðîíîâ âçÿò èçîòðîïíûéè íåïàðàáîëè÷åñêèé:	h2k22m� = "(1 +�"),ãäå " � ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà, k � åãî âîëíîâîé âåêòîð,�àêòîð � ó÷èòûâàåò íåïàðàáîëè÷íîñòü ñïåêòðà è çàâèñèòîò øèðèíû çàïðåùåííîé çîíû è ý��åêòèâíîé ìàññû m�íà äíå äîëèíû: �= (1�m�/m0)2/"g .Äëÿ îïèñàíèÿ ýëåêòðîííîãî òðàíñïîðòà ìû èñïîëü-çóåì êèíåòè÷åñêîå óðàâíåíèå Áîëüöìàíà. Â ïðîñòðàí-ñòâåííî-îäíîðîäíîì ñëó÷àå ýòî èíòåãðî-äè��åðåíöèàëü-íîå óðàâíåíèå èìååò âèä�f�t =�eE	h �f�k +��f�t�oll (1)ñ óñëîâèåì íîðìèðîâêè �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿXk f (k) = NV . (2)Çäåñü E � ïðèëîæåííîå ê îáðàçöó ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå,f (t, k) � �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâ, e � çàðÿäýëåêòðîíà, V � îáúåì îáðàçöà,��f�t �oll =Xk0 �W (k0! k)f (k0)(1� f (k))��W (k! k0)f (k)(1� f (k0))� (3)åñòü èíòåãðàë ñòîëêíîâåíèé, W (k! k0) � âåðîÿòíîñòüïåðåõîäà ýëåêòðîíà èç ñîñòîÿíèÿ k â k0 .Â íàøèõ ðàñ÷åòàõ ó÷èòûâàþòñÿ âñå îñíîâíûå ìåõà-íèçìû ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ â InN: ðàññåÿíèå íà çàðÿ-æåííûõ ïðèìåñÿõ ( i ), íà äå�îðìàöèîííûõ àêóñòè÷åñêèõ(DA), ïîëÿðèçàöèîííûõ àêóñòè÷åñêèõ (PA) è ïîëÿðè-çàöèîííûõ îïòè÷åñêèõ (PO) �îíîíàõ. Â òàáë. 2 ïðåä-ñòàâëåíû âåðîÿòíîñòè ðàññåÿíèÿ äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõìåõàíèçìîâ [10℄ â òîì âèäå, â êîòîðîì îíè áóäóòèñïîëüçîâàíû äàëåå. Ìû ïîëüçîâàëèñü ñëåäóþùèìè îáî-çíà÷åíèÿìè: � = ���11 ���10 ��1 , � = 4�e14/�0 , � � äëèíà

ýêðàíèðîâàíèÿ, q = �(k0 � k) , !(q) � çàêîí äèñïåðñèè�îíîíîâ: !(q) = sq äëÿ DA è PA, !(q) = !0 äëÿ PO;Nq = Nq(!(q),T ) � ÷èñëî �îíîíîâ ñ âîëíîâûì âåêòî-ðîì q ïðè òåìïåðàòóðå ðåøåòêè T . �àçîãðåâ ðåøåòêè íåïðèíèìàåòñÿ âî âíèìàíèå è ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî òåìïåðàòóðàðåøåòêè îñòàåòñÿ ïîñòîÿííîé è íå çàâèñèò îò ýëåêòðîí-íîé òåìïåðàòóðû Te . Äëÿ �îíîííûõ ìåõàíèçìîâ ðàññå-ÿíèÿ âåðõíèé è íèæíèé çíàêè îòíîñÿòñÿ ê èñïóñêàíèþè ïîãëîùåíèþ �îíîíà ñîîòâåòñòâåííî. Îáû÷íî ðàññåÿíèåíà àêóñòè÷åñêèõ �îíîíàõ ìîæíî ñ÷èòàòü óïðóãèì. Â ýòîìñëó÷àå DA- è PA-ðàññåÿíèÿ ìîãóò áûòü ðàññìîòðåíû êàêîäèí ìåõàíèçì ñ âåðîÿòíîñòüþ ðàññåÿíèÿWAP(k! k0) = 1V 2�	h (BDA(q) +BPA(q))(2Nq + 1)��� q2q2 + ��2�2 Æ�"(k)� "(k0)�.Èíòåãðàë ñòîëêíîâåíèé (3) íå ëèíååí ïî �óíêöèèðàñïðåäåëåíèÿ, ÷òî ñóùåñòâåííî â ñëó÷àå âûðîæäåí-íîé ñòàòèñòèêè. Â ýòîì ñëó÷àå ìåòîäû, îñíîâàííûåíà ñâåäåíèè óðàâíåíèÿ Áîëüöìàíà ê ñèñòåìå ëèíåéíûõóðàâíåíèé íà îñíîâå ëèíåéíîé ïî �óíêöèè ðàñïðåäåëå-íèÿ àïïðîêñèìàöèè èíòåãðàëà ñòîëêíîâåíèé, ñòàíîâÿòñÿíåïðèìåíèìûìè. Ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî, õîòü è ìîæåò áûòüîáîáùåí íà ñëó÷àé âûðîæäåííîé ñòàòèñòèêè, äåëàåòñÿâû÷èñëèòåëüíî ãðîìîçäêèì. Ñòîèò òàêæå îòìåòèòü, ÷òîëèíåàðèçàöèÿ èíòåãðàëà ñòîëêíîâåíèé ñ ðàññìàòðèâàå-ìûìè âåðîÿòíîñòÿìè ðàññåÿíèÿ â ïðèíöèïå íå ìîæåòáûòü ïðîâåäåíà áåç äîïîëíèòåëüíûõ ïðåäïîëîæåíèé, òàêêàê âåðîÿòíîñòè ðàññåÿíèÿ çàâèñÿò îò äëèíû ýêðàíèðî-âàíèÿ � , êîòîðàÿ â ñâîþ î÷åðåäü çàâèñèò îò �óíêöèèðàñïðåäåëåíèÿ:�(f (k)) = 4�e2�0 �����Xk �f (k)�"(k) �����!�1/2. (4)Òàêèì îáðàçîì, èçâåñòíûå ìåòîäû íå âïîëíå óäîáíû äëÿðåøåíèÿ ïîñòàâëåííîé çàäà÷è. Ïðåäëàãàåìûé â ðàáîòåìåòîä òðåáóåò ëèøü ãëàäêîñòè �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ.2. Èíòåãðàë ñòîëêíîâåíèéÏðåæäå ÷åì ïåðåéòè ê ðàññìîòðåíèþ èñïîëüçîâàííî-ãî ÷èñëåííîãî ìåòîäà, íåîáõîäèìî ïðåîáðàçîâàòü èíòå-ãðàë ñòîëêíîâåíèé (3), ó÷èòûâàÿ àêñèàëüíóþ ñèììåòðèþ�óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ f (k) = f (kk, k?) . Çàïèøåì èíòå-ãðàë ñòîëêíîâåíèé â âèäå��f�t�oll = ��f�t�i +��f�t�PO +��f�t�AP
Òà á ë è ö à 2Âåðîÿòíîñòè ðàññåÿíèÿÌåõàíèçì ðàññåÿíèÿ W (k! k0) jM(k! k0)j2 B(q)i NV 2�	h ��M(k! k0)��2�� Æ("(k)� "(k0)) � 1V 4�e2�0 q2q2 + ��2�2 1q4DA 2�	h ��M(k! k0)��2�Nq + 12 � 12��� Æ("(k)� "(k0)� 	h!(q)) 1V B(q)� q2q2 + ��2�2 	h�22�s qPA 	h(e�)22�s q�1PO 2�e2� 	h!0q�2



ÔÈÇÈÊÀ ÊÎÍÄÅÍÑÈ�ÎÂÀÍÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈß ÂÅÙÅÑÒÂÀ 65è ðàññìîòðèì êàæäûé ÷ëåí îòäåëüíî â ñ�åðè÷åñêîéñèñòåìå êîîðäèíàò.Äëÿ ïåðâîãî ñëàãàåìîãî èìååì��f�t�i = 2�	h �4�e2�0 �2 ND(k)I i�(kk, k?)I i�(kk, k?),ãäå ââåäåíû âñïîìîãàòåëüíûå �óíêöèèD(k) = 14�3 Z dk0 k02("(k0)� "(k)) =
= m�k4�3	h2s1 + 2�	h2k2m� ,

I i�(kk, k?) = 1Z�1 d os �(f (k os �, k sin �)� f (kk, k?)),
I i�(kk, k?) =2�Z0 d��2k2�2kkk os ��2k?k sin � os�+��2�2 == 2� 2k2 � 2kkk os �+ ��2�(2k2�2kkk os �+��2)2�(2k?k sin �)2�3/2 ,ïðè÷åì k =qk2k + k2? . Òàêèì îáðàçîì, â ÷ëåíå (�f/�t)iîñòàåòñÿ èíòåãðèðîâàíèå òîëüêî ïî îäíîé ïåðåìåííîéâ êîíå÷íûõ ïðåäåëàõ.Äàëåå,��f�t �PO = 2�	h ���f�t �absorpPO + ��f�t �emisPO �,��f�t �absorp,emisPO = D(k0�)IPO�� (kk, k?)IPO�� (kk, k?),IPO+� (kk, k?) == 1Z�1 d os ��f (k0+ os �, k0+ sin �)(1� f (kk, k?))(N0 + 1)�� f (kk, k?)(1� f (k0+ os �, k0+ sin �))N0�,IPO�� (kk, k?) == 1Z�1 d os ��f (k0� os �, k0� sin �)(1� f (kk, k?))N0 �� f (kk, k?)(1� f (k0� os �, k0� sin �))(N0 + 1)�,IPO�� (kk, k?) = 2�Z0 d�BPO(q�)� q�2q�2 + ��2�2,
ãäå q� = q�(k, k0�, �,�) = (k2 + k02 � 2kkk0� os � �� 2k?k0� sin � os�)1/2 , k0� îïðåäåëÿþòñÿ èç óðàâíåíèé"(k0�) = "(k) � 	h!0 , N0 � ÷èñëî îïòè÷åñêèõ �îíîíîââ êðèñòàëëå. Íåòðóäíî çàìåòèòü, ÷òî â ÷ëåíå (�f/�t)POîñòàåòñÿ èíòåãðèðîâàíèå ïî äâóì ïåðåìåííûì â êîíå÷-íûõ ïðåäåëàõ.Äëÿ àêóñòè÷åñêèõ �îíîíîâ â óïðóãîì ïðèáëèæåíèè��f�t�AP = 2�	h D(k0)IAP� (kk, k?)IAP� (kk, k?),ãäåIAP� (kk, k?) = 1Z�1 d os �(f (k os �, k sin �)� f (kk, k?)),

IAP� (kk, k?) =2�Z0 d� (BDA(q) +BPA(q))(2Nq + 1)� q2q2 + ��2�2,q = q(k, �,�) = (2k2 � 2kkk os �� 2k?k sin � os�)1/2.Òàêèì îáðàçîì, è â ÷ëåíå (�f/�t)AP îñòàåòñÿ èíòå-ãðèðîâàíèå ïî äâóì ïåðåìåííûì â êîíå÷íûõ ïðåäåëàõ.Çàìåòèì, ÷òî â òîì ñëó÷àå, êîãäà äëÿ ðàññåÿíèÿ íààêóñòè÷åñêèõ �îíîíàõ íåäîñòàòî÷íî îãðàíè÷èòüñÿ óïðó-ãèì ïðèáëèæåíèåì, â ñîîòâåòñòâóþùåì ÷ëåíå ñòàíîâèòñÿíåîáõîäèìî âûïîëíÿòü èíòåãðèðîâàíèå ïî òðåì ïåðå-ìåííûì. Ýòî ñóùåñòâåííî ïîâûøàåò âû÷èñëèòåëüíóþñëîæíîñòü ìåòîäà. Îäíàêî íåóïðóãîñòü DA-ðàññåÿíèÿìîæåò áûòü ëåãêî ó÷òåíà ïðèáëèæåííî, åñëè ïðåíåáðå÷üåå âëèÿíèåì íà âåëè÷èíó èìïóëüñà �îíîíà, ÷òî îáóñëîâ-ëåíî ìàëîñòüþ åãî ñêîðîñòè ïî ñðàâíåíèþ ñî ñêîðîñòüþýëåêòðîíà, ñëåäóþùèì îáðàçîì. Èñïîëüçóÿ òîãäà òó æåçàâèñèìîñòü q = q(k, �,�) , ÷òî è â óïðóãîì ïðèáëèæåíèè,ìû èíòåãðèðóåì ïî äâóì èçîýíåðãåòè÷åñêèì ïîâåðõíî-ñòÿì ñ k0�(k, �,�)' k���"�k��1 	hsq(k, �,�).Òàêèì îáðàçîì, â ïîëíîé àíàëîãèè ñ PO-ðàññåÿíèåì, ðàñ-ñìîòðåííûì âûøå, â ÷ëåíå (�f/�t)AP óäàåòñÿ ïîëó÷èòüèíòåãðèðîâàíèå òîëüêî ïî äâóì ïåðåìåííûì â êîíå÷íûõïðåäåëàõ. 3. ×èñëåííûé ìåòîäÇàäà÷à íàõîæäåíèÿ �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ðå-øàåòñÿ íà äâóìåðíîé ñåòêå â èìïóëüñíîì ïðî-ñòðàíñòâå kik = �kmax + (i + 1/2)�0 , kj? = j�0 ,i = 0, 1, . . . , 2kmax/�0 � 1, j = 0, 1, . . . , kmax/�0 , à ðàç-ìåð kmax îáëàñòè, ãäå çàäàíà ñåòêà, âûáèðàåòñÿ òàê,÷òîáû �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïîëíîñòüþ ïîìåùàëàñüâíóòðè ýòîé îáëàñòè. �àçóìååòñÿ, äàëåêèå ýêñïîíåíöè-àëüíî ìàëûå ¾õâîñòû¿ ðàñïðåäåëåíèÿ íåèçáåæíî îêà-æóòñÿ çà ïðåäåëàìè îáëàñòè ðàçìåðîì kmax , íî ÷èñëîîïèñûâàåìûõ èìè íîñèòåëåé è èõ ðîëü â òðàíñïîðòå òîæåýêñïîíåíöèàëüíî ìàëà, òàê ÷òî èìè ìîæíî ïðåíåáðå÷ü.Èñêëþ÷åíèå ìîãóò ñîñòàâëÿòü çàäà÷è òèïà èîíèçàöèè,ãäå âàæíû èìåííî ýëåêòðîíû ñ áîëüøîé ýíåðãèåé, íîçäåñü ìû òàêèìè ïðîáëåìàìè íå çàíèìàåìñÿ. Çíà÷åíèÿ�óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ìåæäó òî÷êàìè ñåòêè íàõîäÿòñÿñ ïîìîùüþ áèêóáè÷åñêîé àïïðîêñèìàöèè. Îòìåòèì, ÷òîïðè ãëàäêîé �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ è õîðîøåé åå àï-ïðîêñèìàöèè ìåæäó òî÷êàìè ñåòêè ñàìà ýòà ñåòêà ìîæåòáûòü äîâîëüíî ðåäêîé.Èíòåðåñóþùåå íàñ ñòàöèîíàðíîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿÁîëüöìàíà íàõîäèòñÿ ñ ïîìîùüþ èòåðàöèîííîãî ìåòîäà,ïîñòðîåííîãî íà îñíîâå çàâèñÿùåãî îò âðåìåíè óðàâ-íåíèÿ (1). Íà èòåðàöèè ìîæíî ñ ýòîé òî÷êè çðåíèÿñìîòðåòü êàê íà âðåìåííóþ ýâîëþöèþ �óíêöèè ðàñïðå-äåëåíèÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ óðàâíåíèåì (1).Â ìîìåíò âðåìåíè t = 0 çàäàåòñÿ íåêîòîðîå íà-÷àëüíîå ïðèáëèæåíèå f 0ij = f 0(kik, kj?) . Èòåðàöèîííûéøàã ñ n -ãî íà (n+1)-é âðåìåííîé ñëîé îðãàíèçîâàíñëåäóþùèì îáðàçîì. Ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåðïî-ëèðóåòñÿ èç óçëîâ ñåòêè â (kk, k?)-ïðîñòðàíñòâî, äëÿýòîãî èñïîëüçóåòñÿ áèêóáè÷åñêàÿ ñïëàéí-èíòåðïîëÿöèÿ.Èíòåðïîëèðîâàííûå çíà÷åíèÿ �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ



66 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2009. � 4f n(kk, k?) ïîäñòàâëÿþòñÿ â �îðìóëó (4) äëÿ âû÷èñëåíèÿ�n = �(f n(kk, k?)) è â èíòåãðàë ñòîëêíîâåíèé. Çíà÷åíèÿèíòåãðàëà ñòîëêíîâåíèé (�f�t)ijoll âû÷èñëÿþòñÿ òîëüêîäëÿ óçëîâ ñåòêè ïî �îðìóëàì ðàçäåëà 2. Çàìåòèì, ÷òîèíòåãðèðîâàíèå ìîæåò áûòü ïðîâåäåíî ñ íåîáõîäèìûìøàãîì, íèêàê íå ñâÿçàííûì ñ øàãîì ñåòêè. Ïåðåõîä íàñëåäóþùèé âðåìåííîé ñëîé îñóùåñòâëÿåòñÿ âû÷èñëåíè-åì íîâûõ çíà÷åíèé �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ â óçëàõ ñåòêèíåïîñðåäñòâåííî èç òðàíñïîðòíîãî óðàâíåíèÿ Áîëüöìà-íà (1) f n+1ij = f n�kk � eE	h �t, k?�+�t��f�t�ijollè ïåðåíîðìèðîâêîé (2). Èòåðàöèîííàÿ ïðîöåäóðà ïîâòî-ðÿåòñÿ äî äîñòèæåíèÿ ñõîäèìîñòè.Â êà÷åñòâå íà÷àëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ ìû äëÿ ïðî-ñòîòû èñïîëüçîâàëè �åðìèåâñêóþ �óíêöèþ F(k,T ,�0)ñ ðåøåòî÷íîé òåìïåðàòóðîé è õèìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì,ñîîòâåòñòâóþùèì íóëåâîé òåìïåðàòóðå, óìíîæåííóþ íàêîý��èöèåíò, îïðåäåëÿåìûé èç óñëîâèÿ íîðìèðîâêè (2).Äëÿ ðàññìîòðåííîãî äèàïàçîíà ýëåêòðè÷åñêèõ ïî-ëåé E ìû èñïîëüçîâàëè kmax ' 1.2 � 107 ñì�1 . Ôóíêöèÿðàñïðåäåëåíèÿ ïðè ýòîì õîðîøî ëîêàëèçîâàíà â îáëàñòèñèìóëÿöèè (ðèñ. 1). Îäíîäîëèííîå ïðèáëèæåíèå îïðàâ-äàíî òåì, ÷òî "(kmax)�� äëÿ âñåõ íàáîðîâ ïàðàìåòðîâìàòåðèàëà, äëÿ êîòîðûõ ìû ïðîâîäèì ìîäåëèðîâàíèå.

�èñ. 1. Ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ. Ñåòêà 15� 30,�t = 10�15 , tsim = 5 �10�13 , T = 77 K, E = 15 êÂ/ñì,ïàðàìåòðû ìàòåðèàëà Í1Ñõîäèìîñòü ìåòîäà ïðîâåðÿëàñü â ñëåäóþùèõ òåñòàõ(ðèñ. 2). Ïðè �èêñèðîâàííûõ çíà÷åíèÿõ ïîëÿ è òåìïåðà-òóðû ðåøåòêè E = 15 êÂ/ñì, T = 77 K è ñ íàáîðîì ïàðà-ìåòðîâ ìàòåðèàëà H1 (òàáë. 1) ïðîâîäèëèñü âû÷èñëåíèÿñ ðàçëè÷íûìè �t è ÷èñëîì óçëîâ ñåòêè. Îïòèìàëüíûìèîêàçàëèñü øàã �t = 10�15 ñ è ñåòêà ðàçìåðîì 15� 30.Â ýòîì ñëó÷àå âðåìÿ ñèìóëÿöèè tsim = 10�12 ñ ñîîò-âåòñòâóåò tCPU ' 2 ìèí êîìïüþòåðíîãî âðåìåíè (IntelCore 2 Duo T72500, 2 ��ö, èñïîëüçîâàëîñü îäíî ÿäðî).Âçÿâ â êà÷åñòâå íà÷àëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ íåðàâíîâåñíóþ�óíêöèþ, íàïðèìåð Fn/eq(k) = F(k,T ,�0) + os(10�6k) ,ìîæíî áûëî óáåäèòüñÿ, ÷òî ðåçóëüòàò íå çàâèñèò îòíà÷àëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ (ðèñ. 2). Íà ðèñ. 2 òàêæå ìîæíîâèäåòü, ÷òî ðåçóëüòàò ëàáî çàâèñèò è îò òîãî, â óïðóãîì

�èñ. 2. Èëëþñòðàöèÿ ñõîäèìîñòè. Çàâèñèìîñòü äðåé-�îâîé ñêîðîñòè vd îò âðåìåíè ñèìóëÿöèè tsim äëÿðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðîâ ÷èñëåííîãî ìåòîäà. Ïàðàìåòðûìàòåðèàëà Í1, T = 77 K, E = 15 êÂ/ñìèëè íåóïðóãîì (q/el) ïðèáëèæåíèè áûëî ó÷òåíî ðàññåÿ-íèå íà àêóñòè÷åñêèõ �îíîíàõ (â ïîñëåäíåì ñëó÷àå èìå-åòñÿ â âèäó ïðèáëèæåííûé ó÷åò íåóïðóãîñòè, îïèñàííûéâ ðàçäåëå 2). Òàêèì îáðàçîì, àêóñòè÷åñêîå ðàññåÿíèåìîæåò áûòü îïèñàíî â ðàìêàõ óïðóãîãî ïðèáëèæåíèÿ,è ìû òàê è äåëàëè â äàëüíåéøèõ ðàñ÷åòàõ.4. Íåêîòîðûå ðåçóëüòàòûÄëÿ íàõîæäåíèÿ ïîëåâîé çàâèñèìîñòè äðåé�îâîéñêîðîñòè áûëè èñïîëüçîâàíû ðàçëè÷íûå íàáîðû ïàðà-ìåòðîâ ìàòåðèàëà (òàáë. 1). Èç ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ

�èñ. 3. Ïîëåâàÿ çàâèñèìîñòü äðåé�îâîé ñêîðîñòè (à)è ýëåêòðîííîé òåìïåðàòóðû (á). �åçóëüòàòû âû÷èñëåíèéäëÿ ðàçëè÷íûõ íàáîðîâ ïàðàìåòðîâ ìàòåðèàëà è ýêñ-ïåðèìåíòàëüíûå äàííûå. Ñåòêà 15� 30, �t = 10�15 ,tsim = 5 � 10�13 , T = 77 K



ÔÈÇÈÊÀ ÊÎÍÄÅÍÑÈ�ÎÂÀÍÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈß ÂÅÙÅÑÒÂÀ 67âû÷èñëåíèé ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [8℄ âèäíî(ðèñ. 3, à), ÷òî íàáîð Í2 äàåò íàèëó÷øåå ñîîòâåòñòâèå.Ñòîèò çàìåòèòü, ÷òî íàáîð Í2 âêëþ÷àåò ñòàðûå (äî òîãîêàê ðàáîòû [1℄ áûëè îïóáëèêîâàíû) çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâçîííîé ñòðóêòóðû, êîòîðûå áûëè ïîëó÷åíû íà îòíîñè-òåëüíî ¾ãðÿçíûõ¿ îáðàçöàõ ñ êîíöåíòðàöèÿìè ýëåêòðî-íîâ, áëèçêèìè ê èñïîëüçóåìîé â íàøèõ âû÷èñëåíèÿõâåëè÷èíå N = 9 � 18 ñì�3 . Íà ðèñ. 3, á ïðåäñòàâëåíîñðàâíåíèå ðàñ÷åòíîé ïîëåâîé çàâèñèìîñòü ýëåêòðîííîéòåìïåðàòóðû Te ïðè òåìïåðàòóðå ðåøåòêè T = 77 Kñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè â ðàáîòå [8℄ íà îñíîâå àíà-ëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Ñïîñîá íàõîæäåíèÿ Teîïèñàí â Ïðèëîæåíèè.Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíà âû÷èñëåííàÿ ïîëåâàÿ çàâèñè-ìîñòü äðåé�îâîé ñêîðîñòè ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõðåøåòêè äëÿ íàáîðà ïàðàìåòðîâ Í1. Áûë èñïîëüçîâàíèìåííî ýòîò íàáîð ïàðàìåòðîâ, ïîòîìó ÷òî îí ñîîòâåò-ñòâóåò ñîâðåìåííûì ïðåäñòàâëåíèÿì î çîííîé ñòðóêòóðåInN [11℄.

�èñ. 4. Ïîëåâàÿ çàâèñèìîñòü äðåé�îâîé ñêîðîñòèäëÿ ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóð ðåøåòêè. Ñåòêà 15� 30,�t = 10�15 , tsim = 5 � 10�13 , Í1Çàêëþ÷åíèåÏðîâåäåí ÷èñëåííûé ðàñ÷åò ýëåêòðîííîãî òðàíñïîð-òà â InN â ãðåþùåì ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå. Ïîëó÷åííûåðåçóëüòàòû î÷åíü õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ èçâåñòíûìèýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Äëÿ âû÷èñëåíèé èñïîëü-çîâàí íîâûé ÷èñëåííûé ìåòîä ðåøåíèÿ òðàíñïîðòíî-ãî óðàâíåíèÿ Áîëüöìàíà â èçîòðîïíîì ïðîñòðàíñòâåí-íî-îäíîðîäíîì ñëó÷àå, îñíîâàííûé íà àïïðîêñèìàöèè�óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ èç óçëîâ îòíîñèòåëüíî ðåäêîéñåòêè â èìïóëüñíîì ïðîñòðàíñòâå è èòåðàöèîííîì ïîèñêåñòàöèîíàðíîãî ðåøåíèÿ.Â ðàáîòå ìåòîä ïðèìåíåí ê InN ñ êîíöåíòðàöèåéýëåêòðîíîâ N = 9 � 1018 ñì�3 . Îïðåäåëåíû îïòèìàëüíûåïàðàìåòðû ÷èñëåííîãî ìåòîäà (ðàçìåð ñåòêè, øàã èòåðà-öèé è ò. ï.). �àññ÷èòàíû ïîëåâûå çàâèñèìîñòè äðåé�îâîéñêîðîñòè äëÿ ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóð ðåøåòêè. Áûëè ïðî-âåäåíû âû÷èñëåíèÿ ñ íàèáîëåå ÷àñòî èñïîëüçóåìûìè íà-áîðàìè ïàðàìåòðîâ ìàòåðèàëà. Íàèëó÷øåå ñîîòâåòñòâèåðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [8℄ïîëó÷àåòñÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè íàáîðà Í2 (òàáë. 1).
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