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Darbo tikslas

1. Parasyti C programas, kurios atitinka jvairius elektrono judéjimo puslaidininkyje Monte Karlo
modeliavimo etapus. 2. 1 -V variantai: naudojant paraSyta programa, apskaiCiuoti tam tikros rusies sklaidos
spartos priklausomybe nuo elektrono energijos. VI — IX variantai: apskaiciuoti elektrono dreifo greicio galio
arsenide priklausomybe nuo elektrinio lauko stiprio.

1. Uzduotys

1 — V variantai — sklaidos sparty skai¢iavimas

I — V variantuose, paraSius ir sukompiliavus atitinkama programa, programos SimFit.exe
pagrindiniame lange reikia pasirinkti pirmaji modeli (modelio pavadinimas ,,Elektrono sklaidos
sparty skaic¢iavimas®). Kiekviename i$ Siy darby skai¢iuojama tam tikros sklaidos spartos
priklausomybé nuo elektrono energijos.

I variantas
Joninés priemaisinés sklaidos spartos skaiciavimas (paprogramé rate_ion)

Sia paprograme iskvie¢ia paprogramé rates (7r. 27b pav.). Paprogramés rate ion apraSymas
pateiktas Priedo A skyrelyje A.3. Joninés priemaiSinés sklaidos spartos iSraiSka pateikta
4.2.2 skyriuje ((4.2.15) formule).

11 variantas
Akustinés fononinés sklaidos spartos skaiciavimas (paprogramé rate_acoustic)

Sia paprograme iskvie¢ia paprogramé rates (7r. 27b pav.). Paprogramés rate acoustic apraSymas
pateiktas Priedo A skyrelyje A.3. Akustinés fononinés sklaidos spartos iSraiSka pateikta
4.3.1 skyriuje ((4.3.13) formulé).

IIT variantas
Optinés nepolinés netarpslénés sklaidos spartos skaiciavimas (paprogramé rate_opt_intra)

Sia paprograme iskviedia paprogramé rates (zr. 27b pav.). Paprogramés rate _opt intra apraSymas
pateiktas Priedo A skyrelyje A.3. Optinés nepolinés netarpslénés sklaidos spartos iSraiSka pateikta
4.3.3 skyriuje ((4.3.18) formulé).

1V variantas
Optinés nepolinés tarpslénés sklaidos spartos skaiciavimas (paprogramé rate_opt_inter)
Sia paprograme iskviedia paprogramé rates (7r. 27b pav.). Paprogramés rate opt inter apraSymas

pateiktas Priedo A skyrelyje A.3. Optinés nepolinés tarpslénés sklaidos spartos iSraiSka pateikta
4.3.4 skyriuje ((4.3.22) formul¢).

V variantas

Optinés polinés (netarpslénés) sklaidos spartos skaiciavimas (paprogramé rate_opt_pol)

Sia paprograme iskvie¢ia paprogramé rates (zr. 27b pav.). Paprogramés rate opt pol apraSymas
pateiktas Priedo A skyrelyje A.3. Polinés sklaidos optiniais fononais spartos iSraiSka pateikta
4.3.5 skyriuje ((4.3.30) formulé).

VI —IX variantai — viendalelio Monte Karlo metodo atskiry etapy programavimas

VI — IX variantuose, paraSius ir sukompiliavus atitinkama programa, programos SimFit.exe
pagrindiniame lange reikia pasirinkti antraji modeli (modelio pavadinimas ,,Dreifo modeliavimas
viendaleliu Monte Karlo metodu®). Kiekviename i§ §iy varianty skaiiuojama ta pati funkcija:
elektrono dreifo greicio galio arsenide priklausomybé nuo elektrinio lauko stiprio.



VI variantas
Elektrono biisenos po sklaidos skaiciavimas (paprograme finalState)

Paprogramés finalState apraSymas pateiktas Priedo A skyrelyje A.3 (t.p. Zr. 27a pav.). Elektrono
biisenos po sklaidos skai¢iavimo metodika aprasyta 5.3 skyriuje.

VII variantas
Kiekvienq sklaidos tipq ir kiekvienq pradinj slénj atitinkanciy elektrono energijos pokyciy ir
galutiniy sléniy nustatymas (paprograme scatterTypes)

Paprogramés scatterTypes apraSymas pateiktas Priedo A skyrelyje A.3 (t.p. Zr. 27b pav.). Sklaidos
procesy (tipy) ir sléniy numeravimo taisyklés yra aprasytos Priedo A skyrelyje A.1.

VIII variantas
Sklaidos tipo pasirinkimas (paprogramé scatter) ir elektrono laisvojo lékio trukmés generavimas
(paprogramé flighttime)

Paprogramiy scatter ir flighttime aprasymai pateikti Priedo A skyrelyje A.3 (t.p. zr. 27a pav.).
Lekio trukmes generavimo metodika apraSyta 5.2 skyriuje, o sklaidos tipo pasirinkimo metodika
aprasyta 5.3 skyriuje.

IX variantas
Elektrono bangos vektoriaus komponenciy laisvojo lékio pabaigoje skaiciavimas (paprogramé
drift) ir elektrono energijos skaiciavimas pagal jo bangos vektoriy (paprogramé energy)

Paprogramiy drift ir energy aprasymai pateikti Priedo A skyrelyje A.3 (t.p. zr. 27a pav.). Elektrono
banginio vektoriaus pokyc¢io laisvo lékio metu skaic¢iavimo metodika aprasyta 5.2 skyriuje, o lygtis
energijos atzvilgiu yra (3.1.5).

2. Kontroliniai klausimai

Kontroliniai klausimai, kurie yra bendri visiems variantams:

1. Kas yra atvirkstiné gardelé? Kaip sudaroma pirmoji Brijueno zona?

2. Kas yra energijos sléniai? Kokia yra energijos sléniu padétis k erdveéje? NeparaboliSkumo
koeficiento savoka.

3. Fermio ir Dirako pasiskirstymo funkcija. Biiseny energinio tankio savoka.

Kas yra fononai? Fonony klasifikacija. Fonony dispersijos désnio bendrasis pavidalas. Boz¢ ir
EinSteino pasiskirstymo funkcija.

5. Sklaidos savoka. Bendroji sklaidos i§ biisenos k { biisena k¢ tikimybés per laiko vieneta iSraiska
(pirmajame trikdymy teorijos artinyje). Delta funkcijos pavidalo daugiklio fizikin¢ prasmé.

6. Pilnutinés sklaidos spartos W(k) apskaiCiavimas, kai yra zinoma sklaidos i§ busenos k i buisena
k‘ sparta.

I varianto kontroliniai klausimai:

7. Kodeél taSkinio kruvio elektrostatinio lauko potencialas puslaidininkyje skiriasi nuo potencialo
idealiame dielektrike? Paaiskinkite Debajaus ekranavimo nuotolio fiziking prasmg.

8. Joninés priemaiSinés sklaidos spartos iSraiSka (be iSvedimo). Bendrasis Sios sklaidos spartos
priklausomybés nuo elektrono energijos ir nuo priemaiSiniy jony koncentracijos pavidalas, jo
aiSkinimas.

9. Paaiskinkite joninés priemaiSinés sklaidos spartos kitimo krypti didéjant priemaiSiniy jony
koncentracijai. Kodé¢l, didé¢jant jony koncentracijai, mazéja elektrono impulso relaksacijos
trukmé?



II varianto kontroliniai klausimai:

10. Trikdzio potencialo apibrézimas akustinés fononinés sklaidos atveju. Akustinés fononinés
sklaidos spartos iSraiSka. Bendrasis S$ios sklaidos spartos priklausomybés nuo elektrono
energijos ir nuo temperatiiros pavidalas, jo aiSkinimas.

11. Energijos ir impulso tvermés désniai fononinés sklaidos atveju. Kodél akusting fononing sklaida
galima laikyti tampriaja sklaida? Apibrézto daznio akustiniy fonony skaiciaus »n( ) iSraiska.

III varianto kontroliniai klausimai:

12. TrikdZio potencialo apibrézimas nepolinés optinés fononinés sklaidos atveju. Optinés fononinés
sklaidos spartos iSraiSka.

13. Energijos ir impulso tvermés désniai fononinés sklaidos atveju. Kodél optiné fononiné sklaida
yra netamprioji? Apibrézto daznio optiniy fonony skaiciaus israiska.

IV varianto kontroliniai klausimai:

14. Tarpslénés sklaidos savoka. Trikdzio potencialo apibrézimas nepolinés optinés tarpslénés
fononinés sklaidos atveju.

15. Energijos tvermés désnis tarpslénés sklaidos atveju.

16. Tarpslénés sklaidos spartos iSraisSka. Bendrasis Sios sklaidos spartos priklausomybés nuo
elektrono energijos pavidalas, jo aiSkinimas.

17. Paaiskinkite galio arsenido neigiamojo diferencialinio laidumo reiskini.

V varianto kontroliniai klausimai:

18. Trikdzio potencialo apibrézimas polinés optinés fononinés sklaidos atveju.
19. Polinés optinés fononinés sklaidos iSraiSka paraboliniy energijos juosty atveju.

VI — IX varianty kontroliniai klausimai:

20. Pagrindiniai elektrono judéjimo modeliavimo Monte Karlo metodu zingsniai. Bendroji
elektrono dreifo grei¢io apskaifiavimo metodika, kai yra taikomas viendalelis Monte Karlo
metodas.

21. Elektrono lékio trukmés generavimo metodika. Virtualiosios sklaidos savoka. Elektrono
banginio vektoriaus pokytis laisvojo lékio metu.

22. Sklaidos mechanizmo pasirinkimo metodika.

23. Atsitikinio dydzio verciy generavimas, kai yra Zinomas jo skirstinys. Taikymo pavyzdys:
polinio ir azimutinio sklaidos kampy @ir ¢ generavimo metodika, kai sklaida yra izotropiné.

24. Koordinac¢iy transformacijos, kurie atlickama po kiekvieno sklaidos ivykio, paskirtis ir
apibrézimas.

25. Paaiskinkite galio arsenido neigiamojo diferencialinio laidumo reiskini.

Literatura:
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3. Puslaidininkiniy jtaisy skaitinio modeliavimo teorinis pagrindas

3.1. Energijos sléniai. Atvirkstiné gardelé

Kaip zinoma i§ kietojo kiino elektronikos kurso, idealiojo kristalo vienelektroninés
Srédingerio lygties

goy - ¥ (3.1.1)

1 ot

pilnoji ortogonalioji sprendiniy sistema — tai Blocho bangos
¥ (r,0) =y, (r)exp(-iE,t/ 1), (3.1.2a)
v, (1) =1, (P) expliCk -r)) (3.1.2b)

kur ui(r) yra periodiné spindulio vektoriaus r funkcija, kurios periodiSkumas yra toks pats, kaip
kristalo gardelés periodiSkumas, k yra elektrono bangos vektorius, o Ej yra elektrono energija.
Elektrono judéjimo biisena nusako Blocho bangos vektorius k. Indeksas ,.k“ energijos Zymenyje
»Ei nurodo, kad elektrono energija yra bangos vektoriaus funkcija. Visuose pagrindiniuose
puslaidininkiuose (Ge, Si, GaAs ir InP) elektrony energijos priklausomybé nuo k yra sudétinga
daugiareik§mé funkcija, kuri turi kelis minimumus ir maksimumus. Sios funkcijos veréiy (energiju)
visuma, kuri atitinka laisvasias elektrono biisenas, sudaro vadinamaja laidumo juostq, o energiju
visuma, kuri atitinka kovalentiniuose cheminiuose rySiuose dalyvaujanéiy elektrony busenas,
sudaro valentine juostq. Skirtingy energijos lygmeny uzpilda kiekvienoje i§ Siy juosty nusako
vadinamoji Fermio ir Dirako funkcija:

f(E)= 1 : (3.1.3)

E-E

1+exp L

o)
¢ia Er yra Fermio energija. Akivaizdu, kad energijos lygmeny uZzpilda sparciai maz¢ja didéjant
energijai E. Todé¢l daznai galima laikyti, kad visi elektronai yra susitelk¢ laidumo juostos
minimumuose, o visos skylés yra susitelkusios valentinés juostos maksimumuose. Tokiais atvejais
pakanka Zinoti tik funkcijos Ej pavidala laidumo juostos minimumy aplinkoje ir valentinés juostos
maksimumy aplinkoje. Laidumo juostos minimumai ir valentinés juostos maksimumai vadinami
energijos sléniais. Zinome, kad ekstremumo aplinkoje bet kuri funkcija yra apytiksliai kvadratiné
(t. y. proporcinga argumento nuokrypio nuo minimumo tasko kvadratui). Izotropinio slénio atveju
tai reiskia, kad energijos slényje izoenerginiai pavirSiai yra apytiksliai sferiniai. Tada kriivininko
kinetinés energijos priklausomybé nuo bangos vektoriaus yra paraboliné:
272

g =1k (3.1.4)

PR

2m
v * — . . . . . . . . .
¢ia m yra krivininko efektin¢ mas¢ ekstremumo aplinkoje, o bangos vektorius & atskaitomas nuo
ekstremumo tasko. Taciau daznai tokia aproksimacija yra nepriimtina. Tada izotropinio energijos
slénio neparaboliSkuma nusako neparaboliSkumo koeficientas

'k’
E (+aE)=——-=y(E,).- (3.1.5)

2m

(a) (b)
1 pav. Si ir Ge (a) bei GaAs ir InP (b) kristaly gardeliy elementarieji narveliai
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Energijos sléniy padétys k erdvéje yra susijusios su kristalo simetrija. Pagrindiniy
puslaidininkiy (Si, Ge, GaAs ir InP) Brave gardelé yra kubiné pavirSiuje centruota, o jos bazg
sudaro du atomai. Vienas atomas yra gardelés mazge, o kitas pasislinkgs pirmojo atzvilgiu isilgai
narvelio pagrindinés istrizainés 1/4 jos ilgio (zr. 1 pav.). Bet kuriai kristalo gardelei k erdvéje
galima sudaryti vadinamaja atvirkSting gardele. AtvirkStinés gardelés primityvusis narvelis
sudaromas $itaip. Jeigu tiesioginés gardelés primityviojo narvelio briaunas nusako vektoriai ay, a; ir
a3, tada atvirkstinés gardelés primityviojo narvelio briaunas nusako vektoriai

b = 2n(a, xa;) b, = 2n(a, xa,) b - 2n(a, xa,) : (3.1.6)

" " "
Cia V), yra tiesioginés gardelés primityviojo narvelio turis, o lauztiniai skliaustai Zymi vektoring
sandauga. Atvirkstinés gardelés mazgai yra iSsidéste taskuose, kuriuos atitinka Sie bangos vektoriai:

3
g=Y gb; (3.1.7)
i=1

¢ia g; (i=1, 2, 3) yra bet kokie sveikieji skaiciai. Jeigu
tiesiogin¢ gardel¢ yra kubiné (kaip Ge, Si, GaAs ir InP
atvejais), tada atvirkstin¢ gardelé taip pat yra kubiné.
Auks¢iau apibréztieji vektoriai g — tai atvirkStinés
gardelés transliacijos vektoriai (transliacijos vektorius
— tai vektorius, kuriuo lygiagreciai paslinkus begaling
gardelg, galutiné gardelés padétis yra neatskiriama nuo
pradinés). k erdvés taskai, kurie skiriasi atvirkStinés
gardelés transliacijos vektoriais, yra lygiaverciai. Todel
visos fiziSkai skirtingos elektrono biisenos yra sutelktos
atvirkstinés gardelés pirmojoje Brijueno zonoje.
Pirmoji Brijueno zona sudaroma, sujungus atvirkStinés
gardelés mazga g =0 su artimiausiais mazgais ir per
kiekvienos tokiu biidu gautos atkarpos vidurj nubrézus
jai statmena plokS§tuma. Pirmoji Brijueno zona — tai Siy
plokStumy gaubiama erdvés sritis. Jos pavidalas Ge, Si,
GaAs ir InP atveju yra toks, kaip pavaizduota 2 pav. Be 2 pav. Ge, Si, GaAs ir InP kristaly

to, 2 pav. pavaizduotos pirmosios Brijueno zonos gardeliy pirmoji Brijueno zona
simetrijos aSys: ketvirtosios eilés [100] (2 pav. $i asSis

pazyméta A), antrosios eilés asis [110] () ir treciosios eilés aSis [111] (A). Brijueno zonos centras
(k=0) Zymimas I'. Taskai, kuriuvose aSys A, X ir A kerta Brijueno zonos pavir§iy Zymimi
atitinkamai X, K ir L (Zr. 2 pav.). Atstumas nuo tasko I' iki tasko X lygus 2n/a, kur a yra kristalo
(tiesioginés) gardelés konstanta, t. y. 1 pav. pavaizduotojo Brave narvelio briaunos ilgis.

Energijos sléniai yra taskuose I, L ir X. Zinynuose daZniausiai pateikiama elektrono
energijos priklausomybé nuo banginio vektoriaus absoliutinés vertés, kai Blocho bangos sklidimo
kryptis yra lygiagreti kuriai nors i$ dviejy auksSciausios eilés simetrijos aSiy: A ir A. Pvz., 3 pav.
pavaizduoti energijos sléniai GaAs atveju. VirSutinés kreivés (su minimumu taSke /') atitinka
laidumo juosta, o apatinés kreives (su maksimumu taske /) — valenting juosta. Kaip matome, ir
laidumo, ir valentin¢ juosta turi keleta Saky. T. y. laidumo juostoje egzistuoja keliy riisiy elektronai,
o valentinéje juostoje egzistuoja keliy ruSiy skylés. Taciau apytiksliuose praktiniuose
skai¢iavimuose galima kai kuriy Saky nepaisyti arba skirtingas Sakas apjungti i viena. Pvz., jeigu
skirtingy laidumo juostos Saky energijos skirtumas yra Zymiai didesnis uz k7, tada, pagal Fermio ir
Dirako pasiskirstymo funkcija (3.1.3), didZioji dauguma elektrony uzims kvantines biisenas, kurios
atitinka Zemesniaja Saka, todél auksStesniyju Saky galima nepaisyti. Pvz., modeliuojant laisvojo
elektrono judéjima GaAs, daznai pakanka atsiZvelgti tik | maziausios energijos laidumo juostos
Saka, kurios sléniai 3 pav. pazyméti [, L) ir X.




SkaiCiuojant kvantiniy Suoliy 1§

pradinés biisenos { daugeli galimy galutiniy 6 |lis s Ga As 1
buseny tikimybes, reikia  skai¢iuoti LA L 4 [

. .. - Ve e 6 6 (4 b
integralus  galutiniy  biiseny  atzvilgiu.

Integruoti iprasta energijos atzvilgiu. Tokiy L F by s ]

integraly pointegralinéje funkcijoje yra
daugiklis, kuris  vadinamas  biseny

) L >
energiniu tankiu. Tai yra kvantiniy bliseny @
skaiCius, kuris tenka vienetiniam energijos 25
intervalui ir vienetiniam tariui. &

e . _ =z
Apskaic¢iuosime blseny tankio Wi

priklausomybg nuo kriivininko energijos Ej.
Kvantin¢je mechanikoje irodoma, kad
laisvosios daleles biiseny tankis
konfigiracinéje erdvéje yra 1/h°; &ia h yra
Planko konstanta (4 =2n#). [Cia turimos
omenyje tik erdvinio judéjimo busenos, t.y.
nepaisoma daleliy sukinio.] Taigi, buseny
skai¢ius  konfigiiracinés  erdveés  tiirio ‘ .

elemente d’rd’p yra lygus d’rd’p/i’. WAVE VECTOR

Kadangi p=#k, tai biseny skaicius
spinduliy vektoriy ir bangos vektoriy erdves
tario elemente d’r d’k yra d*r d*k/(2n)’. Vadinasi, buseny skai¢ius kristalo tirio vienete ir bangos
vektoriy erdvés tirio elemente d’k yra d’k/(2m)’. Kadangi energija priklauso tik nuo bangos
vektoriaus modulio (bangos skaiciaus) £, tai naudosime sferinio sluoksnio pavidalo tiirio elementa.
Jeigu to sluoksnio spindulys yra &, o storis dk, tada jo tiris yra d’k = 4nk’dk. Biiseny energinis
tankis N(Ej) yra lygus buseny skaifius tame tirio elemente ir atitinkamo energijos pokycio dEy
santykiui:

3 pav. GaAs energijos juosty schema

ME) = 1) 4n-[k(E, )]2(3;‘

Taigi, skaiCiuojant integrala visy galimyjy kvantiniy biiseny atzvilgiu, integravimo kintamojo
pakeitimas ,,k — Ej* atlieckamas pagal tokia taisyklg:

K- dk — 2n°N(Ey)dEx. (3.1.9)
ISreiske bangos skaiciy k 1§ (3.1.4) arba (3.1.5) ir jrase i (3.1.8), gauname, kad parabolinés juostos
atveju biiseny tankio priklausomybé nuo energijos yra tokio pavidalo:

(3.1.8)

(2 )3/2 [
N(E)=——57— pREPERE (3.1.10)
o neparabolinés juostos atveju reikia naudoti bendrean formule:
3/2 3/2
N(E,) =& ;13 7(E,) d{l(EE W (24’"2)3 (1+2aE)JE,(1+aE,) (3.1.11)
4n k

kur funkcija {Ej) apibréziama (3.1.5) sarySiu (parabolinés juostos atveju U Ey) = Ej, todél formulé
(3.1.11) virsta formule (3.1.10)). Reikia turéti omenyje, kad (3.1.10) ir (3.1.11) formulés nusako tik
apibreéztos sukinio projekcijos kvantiniy biisenuy tankj. Pilnutinis buiseny skai¢ius yra du kartus
didesnis, nes kiekviename energijos lygmenyje gali biti du elektronai, kuriy sukiniy projekcijos
(orientacijos) yra prieSingos. (3.1.10) ir (3.1.11) reiSkiniuose néra daugiklio 2, nes véeliau tos
formulés bus naudojamos, skaiCiuojant sklaidos sparta, o sklaidos metu elektrono sukinio
orientacija nesikeicia.

Salia juosty neparaboliskumo, reikia atsizvelgti ir i juosty anizotropija. Paraboliniame
anizotropiniame energijos slényje izoenerginiai pavirSiai yra elipsoido formos. Tai reiskia, kad
elektrono efekting masq nusako trys vertés, kuriy kiekviena atitinka viena i§ triju elipsoido
pagrindiniy asiy: m. m} ir m. . Ta¢iau daznai tokj elipsoidini minimuma galima formaliai pakeisti

x



sferiniu (izotropiniu) minimumu, kurio aplinkoje elektrono efektiné masé lygi bitseny tankio
efektinei masei m,, = (m:m;m:)” ’. Atitinkamai, energijos israiskose (3.1.4) ir (3.1.5) bei biiseny

tankio iSraiSkose (3.1.10) ir (3.1.11) vietoj m* reikia naudoti buiseny tankio efekting masg.

3.2. Fononai

Bet koki N atomu sistemos virpamaji judé¢jima galima
iSreiksti 3N normaliyjy virpesiy (kitaip vadinamy normaliosiom
modom) suma. Kiekvieng normalyji virpesi galima laikyti atomy
poslinkio ploksc¢iaja banga, kuri sklinda kristalu, ir aprasyti kaip
kvanting kvazidalelg — fononq. Fononai, kaip ir kitos kvazidalelés,
yra apibiidinami bangos vektoriumi k, dazniu @ ir energija.
Fonono energija yra lygi jo daznio ir Planko konstantos
sandaugai: %@ . Fononai klasifikuojami pagal atomy virpesiu " GaAs /
krypti atzvilgiu bangos jud¢jimo krypties (iSilginiai arba
skersiniai) ir pagal tai, ar §iy virpesiy metu elementariojo narvelio
masés centras juda (akustiniai fononai), ar nejuda (optiniai
fononai). AiSku, kad optiniai fononai egzistuoja tik kristaluose,
kuriy Bravé narvelyje yra daugiau negu vienas atomas. / TA
Pagrindiniy puslaidininkiy (Si, Ge, GaAs ir InP) Bravé narvelyje nor /
yra 8 atomai (zr. 1 pav.). Fonono daznio priklausomybé nuo jo y
bangos vektoriaus k vadinama dispersijos désniu. Fonony
dispersijos désnis yra daugiareikSmé funkcija, t.y. jis turi keleta 0 o,
Saky. Kaip ir elektrono atveju, visos fiziSkai skirtingos fonono 0 02 04 06 08 10
bangos vektoriaus vertes yra sutelktos atvirkstinés gardeles [q00) »
pirmojoje Brijueno zonoje, kuri pavaizduota 2 pav. Zinynuose 4 pav. Fonony dispersijos désnis GaAs
fonony dispersijos désnis dazniausiai pateikiamas trim grafikais, kristale kryptimi [100]. And X asies
kurie nusako fonony energijos priklausomybg nuo banginio atidétas dydis ka/(2m); ¢ia k yra bangos
vektoriaus absoliutinés vertés, kai bangos sklidimo kryptis yra skaicius, o a yra gardelés konstanta
lygiagreti kuriai nors i trijy Brijueno zonos simetrijos asiy (2 pav.
Sios asys pazymeétos A, X ir A). Pazyméjus atomy skai¢iy Bravé narvelyje raide p, Saky skaicius
bendruoju atveju yra lygus 3p. IS ju 3 atitinka akustinius fononus (2 atitinka skersinius, 1 —
i8ilginius), o likusios 3p — 3 atitinka optinius fononus (2p — 2 atitinka skersinius, p — 1 — iSilginius).
Taciau dazniausiai dél kristalo simetrijos kai kurios Sakos sutampa arba yra "uzdraustos". Pvz.,
auksc¢iau minétyjy puslaidininkiy dispersijos désnis kryptimi [100] (A) turi tik keturias Sakas (Zr.
4 pav.) — TA (skersiniai akustiniai fononai), LA (iSilginiai akustiniai fononai), 70 (skersiniai
optiniai fononai) ir LO (iSilginiai optiniai fononai). Visoms akustinés Sakoms budinga tai, kad taske
k = 0 fonono energija lygi nuliui, o kai £ Zymiai mazesnis uz atvirkstinés gardelés konstanta, fonono
energija proporcinga k (Zr. 4 pav.). Visoms optinéms Sakoms budinga tai, kad fonono energija
didziausia taske £ =0, o energijos priklausomybé nuo & yra silpnesné, negu akustiniy Saky atveju
(Zr. 4 pav.). Todél, skaitmeniSkai modeliuojant sklaida optiniais fononais, dazniausiai laikoma, kad
optinio fonono energija yra konstanta, t. y. nepriklauso nuo & (taciau skirtingy raiSiy optiniy fonony
energijos gali biiti skirtingos).

Apibréztos rusies ir apibrézto bangos vektoriaus fononuy vidutini skai¢iu nusako Bozé ir
Einsteino pasiskirstymo funkcija:

~N
o
T
NS
1

ENERGY, meV

(@) = —————; (3.2.1)

¢ia w yra fonony daznis, o n(w) yra duotosios rasies fonony, kuriy daznis o, skai¢ius.



4. Kruvininky sklaida

4.1. Kvantiné kriivininky sklaidos teorija
Idealiajame kristale elektrono stacionariasias biisenas nusako Blocho bangos (3.1.2). Taciau
realiyju kristaly vienelektroninis hamiltonianas H skiriasi nuo idealiojo kristalo elektrono
hamiltoniano H”. Sis skirtumas vadinamas #rikd%iu. Hamiltoniano trikdj toliau Zymésime raide
H':
H=H"+H'. (4.1.1)
Trikdzio H' priezastis gali buti priemaiSu atomai, kristalo gardelés virpesiai, elektrony tarpusavio
saveika, iSorinis spinduliavimas ir kt. Pasikeitus hamiltonianui, pasikeic¢ia ir jo tikrinés funkcijos,
t. y. elektrony banginés funkcijos. Taigi, Blocho bangos, kuriomis aprasoma elektrono busena, jau
néra tiksliis elektrono Srédingerio lygties sprendiniai. Taciau, kadangi Blocho bangos (3.1.2) sudaro
pilnaja ortogonaliaja sistema, tai tiksliaja banging funkcija ¥(r,f) galima isreikSti Blocho bangy
¥, (r,t) tiesiniu dariniu:

¥ (r,0)=Y c, (¥, (r,1). (4.1.2a)

Cia indeksas “V%” nurodo, kad sumuojama atzvilgiu visy skirtingy kvantiniy busenuy. Koeficienty
ci(?) priklausomybé nuo laiko reiSkia, kad elektronas, kurio pradiné biisena buvo apraSoma Blocho
banga ¥, (r,t), po tam tikro laiko # atsiduria biisenoje, kurig apraso Blocho bangy su jvairiais k'

darinys:
P(r,0)=Y (O (r,0). (4.1.2b)
Vi

Kitais zodziais, egzistuoja tam tikra tikimybe, kad per laika 7 ivyks elektrono kvantinis Suolis 18
pradinés basenos k { kazkuriag i§ daugelio galimy galutiniy baseny A’ Sie kvantiniai $uoliai
vadinami elektrony sklaida. Turint omenyje banginés funkcijos statistini aiSkinima ir remiantis
formule (4.1.2b), galima teigti, kad Suolio k — k' tikimybé per laika ¢ lygi |ciw (H)I°. Suolio

tikimybé per laiko vienetq lygi iSvestinei %| (O kuria zymésime S(k, k).
1=0

TrikdZiy teorija suformuluoja koeficienty cx—(?) bei ju laikiniy iSvestiniy S(k, k") apytikslio
skai¢iavimo buda, laikant, kad hamiltoniano trikdys H' yra pakankamai “mazas”, ir kartu
suformuluoja $io “mazumo” kriteriju. Pagal trikdziy teorija, koeficientai cx_x(?) skaic¢iuojami
nuosekliyjy artiniy metodu. Jeigu trikdys yra harmoniné daznio funkcija (pvz., ~sin(wt?)), tada ji
galima iSreiksti dviejy tokio pavidalo trikdziy suma:

H'(r,t) =U(r)exp(tior) (4.1.3)

Tokio trikdZio atveju pirmajame trikdZiy teorijos artinyje gaunama, kad Suolio i blisenos & { busena
k' tikimybé per laiko vieneta lygi [1, p. 29]

SMJﬂz%HMWUMW&U%—@imm; (4.1.4)

Cia (k'|U | k) yra trikdzio amplitudés U(r) matricos elementas:
(KU k) = [y (U (), (r)dr (4.1.5)
Vv

(¢ia integruojama kristalo tiriu V). Suolio tikimybeés iSraiskoje (4.1.4) matome, kad yra imanomi tik
Suoliai { busenas, kuriy energija tenkina salyga

E,. =E Fho (4.1.6)
(¢ia virSutinis Zenklas atitinka virSutini zenkla (4.1.3—4) formulése). Tai yra energijos tvermeés
désnis: nors elektrono energija pasikeiCia, taciau pilnutiné energija, i kuria dar jeina ir trikdziy
Saltinio (pvz., elektromagnetinés spinduliuotés arba gardelés virpesiu) energija, turi likti nepakitusi.



10

Todél elektrono energijos pokytis (£, —E, ) yra prieSingas trikdziy Saltinio energijos poky¢iui
(thw).

Sklaidos sparta (sklaidos tikimybé per laiko vieneta) gaunama, sudéjus Suoliy i§ duotosios
pradinés biisenos k { visas imanomas galutines busenas k' tikimybes (4.1.4). Vadinasi, sklaidos
sparta yra lygi

V AV EF A
W (k) o [Sk, kNI (4.1.12)
Si integrala patogiausia skai¢iuoti sferinése koordinatése (k, 6, k A
@). Kampai 6 ir ¢ apibrézti 5 pav. Kampas 0 vadinamas poliniu k!
kampu, o kampas ¢ — azimutiniu kampu. Kampo 6 galimosios ol I
vertés yra nuo 0 iki m, o kampo ¢ galimosios vertés yra nuo 0 N
iki 2m. k erdvés tirio elementas sferinése koordinatése k'A
iSreiskiamas Sitaip: |
d*k'=k" sin0dk'd0d g, (4.1.13) 0 i
0 (4.1.12) integralas iSreiSkiamas Sitaip: R i
V 2n n ) o ' " . E k!
W(k)z(zn)3 !dqﬁ!d@-sm@!dk KPSk, (4.1.14) - v,
Taciau elektrono sklaidos tikimybé nepriklauso nuo ¢, todél k' ____Sb_ ___:\_\_\:i/’/
integravimas kampo ¢ atzvilgiu pasireiskia tik pastoviu
daugikliu 2m: . .
. » 5 pav. Kampy 6 ir ¢ prasmé. k —
W (k)= 4 . J'dg .sin QJ' dk'- k" S(k,k"). (4.1.15) elekjtrono bgngqs vektorius prie§ pat
(2m)” 5 0 sklaidos ivyki, k' — bangos

Irase (4.1.4) 1 (4.1.15), gauname vektorius no sklaidos

W(k)=Ljde-sinejdk'.k'2 k' |U | kY] S(E, —E, +ho). (4.1.16)
2mh 0

Visas auk3ciau uZraSytasias formules galima naudoti ir stacionariojo trikdZio atveju: tada
w=0. I§ (4.1.6) iSplaukia, kad stacionariojo trikdzio atveju elektrono energija nesikeicia; gali
pasikeisti tik bangos vektoriaus kryptis. Tokia sklaida vadinama tamprigja sklaida.

Nuokrypiai nuo idealaus gardelés periodiSkumo (t.y. hamiltoniano trikdziai) gali biiti
vairios prigimties. Dvi svarbiausios tokiy nuokrypiy ruSys yra priemaiSy atomai ir gardelés
virpesiai. Toliau laikysime, kad sklaida gali buti tik Siy tipy:

1) joniné priemaisine sklaida (Sia sklaida salygoja elektronuy kuloniné saveika su priemaisy jonais);

2) nepoliné sklaida akustiniais fononais (Sia sklaida salygoja energijos juosty kitimas erdvéje ir
laike dél iSilginiy akustiniy bangu);

3) nepolin¢ sklaida optiniais fononais (Sia sklaida salygoja energijos juosty kitimas dél optiniy
virpesiy; Si sklaida gali biiti tarpsléné);

4) polin¢ sklaida optiniais fononais (Sia sklaida sukelia kintantis elektrinis laukas, kuris atsiranda,
kintant gardelés narvelio dipoliniam momentui dé¢l iSilginiy optiniy virpesiy joniniuose
puslaidininkiuose, pvz., GaAs, InP ir kt.).

Daugumoje praktikoje sutinkamy atveju pakanka atsizvelgti tik i anks¢iau minétuosius
sklaidos tipus [2, p. 80]. Zemiau pateiktas smulkesnis tuy sklaidos tipy aprasymas.
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4.2. Joniné priemaiSiné sklaida

4.2.1. Debajaus ekranavimo nuotolis

Daugelis puslaidininkiniy itaisy turi specialias sritis, kurios elgiasi kaip kriivininky
rezervuarai. Ty sri¢iy pagrindiné paskirtis — kriivininky generavimas arba juy pasalinimas dél
rekombinacijos. Tose srityse yra padidinta priemaisy (donory arba akceptoriy) koncentracija, todel
krivininkai yra stipriai sklaidomi dél saveikos su priemai$y jonais. Siuo atveju vienelektroninio
hamiltoniano trikdys yra priemaiSos jono elektrostatinio lauko potencialas. Apskai¢iuosime §i
potenciala.

"y

An
r=20 -

6 pav. Laisvyju elektrony tankio padidé¢jimas aplink teigiamaji jona

IS elektrostatikos Zinoma, kad taskinio kriivio +Ze potencialas idealiame dielektrike yra

p(r)= : ﬁ; 4.2.1)

Cia g yra dielektriko dielektriné skvarba, o » yra atstumas iki krivininko. Taciau puslaidininkyje yra
laisvyjy kruvininky, kurie dalinai ekranuoja priemaiSos jona. Pvz., aplink teigiamaji donoro jona
padidéja laisvyjy elektrony koncentracija (zr. 6 pav.), todél to jono efektinis kruvis sumazéja. T. y.
aplink donoro jona elektrony koncentracija n tampa didesné uz donory jony koncentracija Ny, todeél
atsiranda perteklinis neigiamas kruvis, kurio erdvinis tankis yra lygus —e-An; ¢ia An=n— Ngy.
Vadinasi, pilnutinis erdvinio kruvio tankis (iskaicius dar ir paties teigiamojo jono kriivi) yra

p(r)=e(Z6(r)—An); (4.2.2)
¢ia Dirako 6 funkcija d(r) atspindi prielaida, kad koordinaciy pradzios taske » = 0 yra taskinis kriivis
+Ze. Irase (4.2.2) i Puasono lygti

Vig=—1F" (4.2.3)
EyE
ir pasinaudoje operatoriaus V* (laplasiano) israiska sferinémis koordinatémis, gauname tokia lygti:
in 282\ 25— an(r). (4.2.4)
r-dr dr £y,

Aisku, kad Sios lygties sprendinys priklauso nuo funkcijos An(r) pavidalo. Jeigu An(r) yra
pakankamai mazas, tada galima naudoti klasiking (Bolcmano) pasiskirstymo funkcija, todél

U e en
An=n, exp(—k—Tj—nO =n, exp(k—?j—no zk—;go; (4.2.5)

¢ia U= —egp yra elektrono potenciné energija, ny yra pusiausviroji elektrony koncentracija toli nuo
jono (praktikoje galima laikyti, kad nyo~= Ny) ir laikoma, kad |ep| << kT. IraS¢ (4.2.5) 1 (4.2.4),
gauname:
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in(,,z d_ﬂ_ngp _ 2 5000 (4.2.6)
r-dr dr ) A; EyE,

¢ia Ap yra vadinamasis Debajaus ekranavimo nuotolis:

A= /_‘%fskT 4.2.7)
e'n,

»Ekranavimo nuotolio* sagvokos prasmé tampa aiski 1§ (4.2. 5) lygties atskirojo sprendinio iSraiskos:

exp(—r/A,) = exp(—¢gp?) - (4.2.8)
EET TEE T

Cia ¢p yra atvirkstinis Dubajaus nuotolis. Taigi, Debajaus ekranavimo nuotolis Ap — tai atstumas,

kuriame priemaiSinio jono lauko potencialas sumazéja e karty, lyginant su to potencialo verte, kuri

blty gauta, jeigu nebiity ekranavimo. [ras¢ i (4 2.7) tipiskas kintamyju vertes (& =11,8;

kT=0,0254 ¢V; ng =102 m™), gauname Ap =4 - 10™* m. Puslaidininkio nuskurdintame sluoksnyje

laisvyjy kriivininky yra daug maziau, todél Debajaus ekranavimo nuotolis yra daug didesnis.

o(r)=

4.2.2. Joninés priemaiSinés sklaidos spartos apskaiciavimas

Dabar galima apskaiciuoti sklaidos, kurig sukelia tokio pavidalo trikdys, sparta. Tuo tikslu
irasome trikdzio iSraiska (4.2.8) i trikdzio matricos elemento iSraiska (4.1.8):
2
KU kY=~ 2 j e Lgargung, -1 2¢ L
V 4neg, e, r V505|k’ k[ +q;

¢ia laikoma, kad juostos yra parabolinés (todél (k'|U |k)=U,. ,). Irasg (4.2.9) i Suolio k — k'

: (4.2.9)

tikimybés per laiko vieneta iSraiSka (4.1.4) ir atsizvelge 1 tai, kad trikdys (4.2.8) yra stacionarusis

(w = 0), gauname
2 2 _
Stk = 28| %€ 5,(Ek' _ Ekz _. (4.2.10)
h\Vee, ) ([K=k|" +qp)
Kadangi Siuo atveju elektrono energija sklaidos metu nepakinta, o elektrono bangos skaicius
vienareikSmiskai susijgs su energija (zr. (3.1.4)), tai |k'| = |k| = k ir
k' —k|'=2k’(1-cos6). (4.2.11)

Be to, kadangi apibrézto bangos vektoriaus k elektronas yra banga, kuri pasiskirs¢iusi visame
kristalo tiiryje, tai elektrona gali sklaidyti bet kuris kristale esantis priemai$inis jonas. Vadinasi,
skai¢iuojant pilnuting sklaidos k — k' tikimybg, reikia padauginti reiskini (4.2.10) 1§ visy kristale
esanciy priemaiSiniy jony skaiciaus N;V; ¢ia N yra jony koncentracija. Tokiu biidu gauname:
2nNZe S(E,—E,)

h Velel [2k°(1-cos@)+q T
Matome, kad, did¢jant elektrono bangos skaiciui k (ir energijai), sklaidos sparta mazéja. Taip yra
todél, kad, didéjant k, mazéja pradinés ir galutinés elektrono banginiy funkcijy sanklota erdvéje
(paprasciau kalbant, tos banginés funkcijos vis labiau skiriasi viena nuo kitos) ir atitinkamai maz¢ja
trikdzio matricos elementas (4.2.9). Pilnutiné sklaidos sparta (iskaitant visas galutines biisenas k)
gaunama jrasius (4.2.12) 1 (4.1.15):

247;

jde smejdk' k">

S(k,k') =

(4.2.12)

o(E, —E,)

2n h el [2k*(1-cos @) +q; T
Atlikus integravimo kintamojo pakeltlmq (3.1.9) ir pasinaudojus Dirako delta funkcijos savybém,
Sis integralas igyja toki pavidala:

W (k) = (4.2.13)

W (k)=

N~ZZ 4NE T .
TN,z e (k)J' sin 8d & 42.14)

heysl 2k (1-cosO) +qp T

Kadangi sin € d6 = —d(cos 6), tai pastarasis integralas lengvai apskai¢iuojamas, atlikus integravimo
kintamojo pakeitima ,,0 — cos 6. Tokiu biidu randame:
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2N, Z°e'N(E,) 1
heye! qp(4K* +45)

Sklaidos spartos iSraiska (4.2.15) formulé nustoja galioti, kai elektrony koncentracija ng yra
Zymial mazesné uz jonizuoty priemaiSy koncentracija N;. Tokia situacija yra galima, pvz.,
kompensuotame puslaidininkyje, kuriame teigiamyjy priemaiSiniy jony (jonizuoty donory)
koncentracija yra apytiksliai lygi neigiamyjy priemaiSiniy jony (jonizuoty akceptoriy)
koncentracijai. Tada efektas toks, lyg elektronai bty per¢je 1§ donoruy i akceptorius, ir laisvyjy
elektrony tankis ny yra labai mazas. Kai n, artéja i nuli, atvirkstinis Debajaus ekranavimo nuotolis
gp (4.2.6) taip pat artéja i nuli, todél pagal (4.2.15) apskaiciuotoji sklaidos sparta artéja 1 begalybe.
Taip yra todel, kad joninés priemaiSinés sklaidos spartos iSraiSka buvo gauta, laikant, kad bet kuriuo
laiko momentu elektronas saveikauja ne daugiau negu su vienu jonu. Taciau kai jonus
ekranuojanciy elektrony yra mazai, ty jony elektriniai laukai ,,persikloja“, todél minétoji prielaida
nustoja buti teisinga. Siekiant iS§vengti dideliy skaiciavimo klaiduy, kai elektrony koncentracija yra
maza, galima dirbtinai apriboti joninés sklaidos sparta: jeigu pagal (4.2.15) formule apskaiciuota
verte yra didesné uz 10" s, tada tariama, kad joninés sklaidos sparta lygi 107"

7 pav. pavaizduota joninés priemaiSinés sklaidos spartos GaAs priklausomybé nuo Ej
paraboliniy juosty atveju (kai biiseny tanki nusako (3.1.10) formul¢), laikant, kad no = N;. Gali buti
netikétas tas faktas, kad sklaidos sparta mazéja, augant jony koncentracijai N, Tai yra ypac
akivaizdu mazy energiju srityje (zr. 7 pav.). Taip yra dél to, kad, esant mazoms k vertéms, (4.2.15)

trupmenos vardiklis yra apytiksliai proporcingas g ~n; ~ N] (Zr. (4.2.6)), o skaitiklis yra

W (k) =

(4.2.15)

proporcingas N;. Fizikiné Sio sklaidos spartos mazéjimo priezastis yra ta, kad augant ny mazéja
Debajaus ekranavimo nuotolis, t. y. mazéja erdvés sritis aplink kiekviena jona, kurioje pasireiskia jo
elektrinis laukas. Taciau Sis sklaidos spartos mazé¢jimas nereiskia, kad, augant priemaiSy
koncentracijai, auga kruvininky judris. Mat krivininky judris yra proporcingas kriivininky impulso
vidutinei relaksacijos trukmei, o S§i priklauso ne vien nuo sklaidos spartos, bet ir nuo sklaidos
kryp¢iy skirstinio (t. y. nuo vektoriy k' krypciy skirstinio). ISreikSime §i skirstinj.

4.2.3. Atsitiktinio dydZio (pvz., sklaidos kampo) verciy generavimas, kai yra Zinomas jo
skirstinys
Kaip minéta, sklaidos krypti nusako du poliniai kampai 8 ir ¢ (Zr. 5 pav.). Vadinasi, norint

pilnai apraSyti sklaidos krypciy pasiskirstyma, reikia zinoti du tikimybés tankius: kampo ¢
tikimybés tankj fi¢) ir kampo 6 tikimybés tankj fy(6). Turint tuos tikimybés tankius, galésime
apskaiciuoti sklaidos i poliniy kampy intervala [6; 8+ df] ir | azimutiniy kampy intervala
[#; ¢+ dg] spartas:

dWy(0) = f5(0) d0; (4.2.16a)

AW AP =fd$) déh (42.16)
Dabar suformuluosime bendraja atsitiktiniy skaiciy generavimo taisyklg, kuri naudojama Monte
Karlo modeliavimo programoje. Tarkime, a yra atsitiktinis dydis (pvz., sklaidos kampas), kurio
vert¢ reikia generuoti. Yra zinomas to dydzio tikimybés tankis f,(a). Apibrésime to dydzio
pasiskirstymo funkcijq W,(a): tai yra santykiné dalis jvykiy, kurivose to dydZio verté yra mazesné
uz duotaja verte a:

W, (a) E% f f.(a)da; (4.2.17a)

nin

¢ia amin yra maziausioji imanoma dydzio a verté, I yra normavimo daliklis:

W= j f.(a)da; (4.2.17b)
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7 pav. Joninés priemaiSinés sklaidos spartos priklausomybé nuo elektrono energijos, esant
dviem legiravimo laipsniams

¢la amax yra didziausioji imanoma dydzio a verté¢. Tada dydzio a atsitiktinés vertés turi biiti
skai¢iuojamos pagal lygti

W (a)=r; (4.2.18)
Cia r yra atsitiktinis skaicius, kuris tolygiai pasiskirstes tarp O ir 1. Pritaikysime $ia taisykle kampy 6
ir ¢ skaiCiavimui. Kadangi visos azimutinio kampo ¢ vertés yra vienodai tikétinos, Sio kampo
tikimybeés tankis yra konstanta:

1
=—. 4.2.19
14(#) - ( )
Akivaizdu, kad Siuo atveju lygtis (4.2.18) yra tokia:
¢=2mr. (4.2.20)

T.y. azimutinio kampo ¢ verté gaunama, tiesiog padauginus atsitiktinio skaiciaus r, kuris tolygiai
pasiskirstgs nuo 0 iki ¢, reikSmg i§ 2n. Polinio kampo 6 tikimybés tankis — tai (4.2.14) reiskinio
pointegralinis reiskinys (iskaitant ir pastovyji daugikli pries integrala):
£6) nN,Z’¢'N(E,) sin 0
’ helel  [2k*(1—cos@) +q T
Normavimo daliklis §iuo atveju — tai pilnutiné sklaidos sparta W(k). Vadinasi, lygties (4.2.18)
kairioji pusé — tai reiSkinio (4.2.21) integralas nuo 0 iki €, padalintas i§ W(k). Tokiu budu gauname:
2
a cosH)[l+(2k/qD)2]:r; 4222)
2+(1-cosO)(2k/ qy)
Cia r yra atsitiktinis skaicius, kuris tolygiai pasiskirstes tarp O ir 1 (Sis skaiCius turi biiti
generuojamas nepriklausomai nuo atsitiktinio skaiciaus, kuris naudojamas, skaiciuojant kampa ¢).
Lygties (4.2.22) sprendinys yra

(4.2.21)
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cosf=1- 2r (4.2.23)

1+(1-r)(2k/qy)"

Naudojantis polinio tankio tikimybés tankio iSraiska (4.2.21), galima paaiskinti, kodél,
augant jony koncentracijai Nj, judris mazéja, nors sklaidos sparta taip pat mazéja. Taip yra todél,
kad, augant N, didéja sklaidos dideliais kampais tikimybé. Tai akivaizdu 8 pav., kuriame
pavaizduota funkcija fy(6)) (Cia laikoma, kad no=N;). Matome, kad, esant didesnéms jonu
koncentracijoms, kampy 6 skirstinys yra platesnis. Vadinasi, nors sklaidos sparta (k) yra mazesne,
taciau vidutinis sklaidos ivykiu skaicius, kuris reikalingas, kad elektronas ,,uzmirsty“ savo judé¢jimo
istorija, taip pat yra mazesnis, ir pilnutinis efektas yra tas, kad, padidéjus AN, vidutiné impulso
relaksacijos trukmé sumazéja (vadinasi, judris taip pat sumazéja).

Ji0)

1 N, = 1x10'®
T /
. Ny = 1x 10”
Ny = 1x10"®
| 1 ]
0 nt/5 2n/5 3n/5 4m/5 T
Sklaidos kampas

8 pav. Sklaidos kampo ¢ tikimybés tankis, esant trims legiravimo laipsniams

Siame skyriuje gautosios sklaidos spartos iSraiskos galioja tik paraboliniy juosty artinyje.
Laidumo juostos neparaboliSkumas tampa svarbus, tik esant aukStai elektrono energijai. Tada
joninés priemaiSinés sklaidos vaidmuo yra Zymiai mazesnis uz kity rii$iy sklaidos vaidmeni [1, p.
235], todél joninés priemaiSinés sklaidos spartos iSraiSka neparabolinés juostos atvejui Cia
nepateikiama. Taciau reikia turéti omenyje, kad neparaboliniy juosty atveju biiseny tankis N(Ej),
kuris ieina i (4.2.15) reiskini, turi buti skai¢iuojamas pagal (3.1.11) formulg.

4.3. Fononiné sklaida

4.3.1. Nepoliné sklaida akustiniais fononais

Zinome, kad fononai yra kristalo gardelés virpesiy E
kvantai. Gardelés jony virpéjimas aplink ju pusiausvyros /_\/r\/
taskus sukelia momentinius energijos juostu pokycius (zr.

9 pav.), kurie, savo ruoztu, sukelia elektrony sklaida. Siame E,

skyriuje aptarsime tik sklaida, kuria sukelia nepoliniai
fononai, t.y. tokie fononai, kurie néra susij¢ su kristalo \/\L/\
gardelés dipolinio momento poky¢iais. E,

Elektrony ir fonony saveika yra vienas i§
vyraujan¢iy sklaidos mechanizmy integriniy grandiniy
komponentuose. Net ir tada, kai temperatiira yra Zema (t. y. Atstumas
fonony skaiCius yra mazas), egzistuoja didel¢ savaimings 9 pav. Energijos juosty kitimas dél
fonony emisijos tikimybeé, nes krivininkai gali igyti didele kristalo gardelés deformavimo
energija (del stipraus elektrinio lauko) ir paskui dali tos
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energijos prarasti fonono pavidalu.

Kadangi akustiniy virpesiy metu kaimyniniy kristalo gardelés atomai juda viena kryptimi,
tai gardelés deformacija atsiranda dél to, kad kaimyniniy narveliy poslinkiai néra tiksliai vienodi
(nors ir labai artimi vienas kitam). T.y. gardelés deformacija yra proporcinga gretimy narveliy
atomy poslinkiy skirtumui. Todél vienelektroninio hamiltoniano trikdys (saveikos potencialas), dél
kurio atsiranda sklaida iSilginiais akustiniais fononais, yra proporcingas atomy poslinkio i§ savo
pusiausvyros padéciy isvestinei koordinaciy atzvilgiu [1, p. 41]:

H'(r,t)=52,V-u(r,?). 4.3.1)

Cia u(r,f) yra gardelés nuokrypis nuo pusiausvyros padéties taske r laiko momentu ¢, o 5 yra
proporcingumo koeficientas, kuri vadinama deformacijos potencialu (jo matavimo vienetas yra
eV). Kuo didesnis deformacijos potencialas, tuo didesni energijos juostu pokyti salygoja duotojo
dydzio deformacija. Zyméjimas V-u reiskia vektoriaus u divergencija. Kubinés simetrijos
kristaluose elektrono saveika su akustiniais fononais jmanoma tik tada, kai fononai yra isilginiai.
Salia deformacijos potencialo =, nepolinés sklaidos akustiniais fononais tikimybés skai¢iavimui
reikalingas medziagos tamprumo koeficientas ci, kuris lemia isilginiy garso bangy greiti v [1, p.

417:
w
oy = [ (4.3.2)
q p

Cia ¢ yra fonono bangos skaicius, @, yra fonono daznis, o p yra medziagos tankis.
Akustiniy fonony atveju sklaidos 18 biisenos k i buiseng k' tikimybé per laiko vieneta yra lygi
[1,p. 43]

TYHS(E, —E, Tha,); (4.3.3)

—~2 2
n\ TE
S(k,k):a)—d?/(nﬁ% 1
q
¢ia k* turi biiti toks, kad galioty impulso tvermes désnis:
k'=k+tgq. (4.3.4)
g yra fonono bangos vektorius, 0 Z@, yra fonono energija. (4.3.3) reiskinyje ir tolimesniuose

reiSkiniuose virSutinis Zenklas atitinka fonono sugerti (iSnykima), o apatinis Zenklas atitinka fonono
emisija (atsiradima). Taigi, kiekvienos riiSies fononai salygoja du sklaidos vyksmus, kuriy
tikimybés per laiko vieneta yra skirtingos: fonony sugertis ir fonony emisija. (4.3.3) reiSkinyje n,
yra duotosios biisenos fononu vidutinis skai¢ius (ji nusako Bozé ir EinSteino pasiskirstymo funkcija
(3.4.1)). Delta funkcija atspindi energijos tvermeés désni: jeigu elektronas sugeria biisenos g fonona,
tada elektrono energija turi padideti dydziu hw,, o jeigu fononas emituojamas, tada elektrono

energija tuo paciu dydziu sumazéja:
E,=E, tho,. (4.3.5)
Paraboliniy juosty atveju elektrono energija galima iSreiksti pagal (3.1.4). [rase ta iSraiSka 1
energijos tvermeés désni (4.3.5), gauname:

2712 2712
h k* = h k* tho,. (4.3.6)
2m 2m 1
[raSe k' 1Sraiska (4.3.4) 1 (4.3.6), gauname:
2 2 2
1 fkgeosO WG ipg (4.3.7)
2m 1
IS ¢ia gaunama tokia sklaidos kampo @ kosinuso iSraiSka:
ho,
cosH:l 4, K . (4.3.8)
2 kK E, q

Kambario temperatiiroje akustiniy fonony, kurie dalyvauja sklaidoje, energija yra Zymiai
mazesné uz kg7, todél elektrony saveika su akustiniais fononais galima laikyti tamprigja (t.y.
galima laikyti, kad elektrono energija sklaidos metu nekinta), o apibréztos biisenos akustiniy fonony
skaiiy galima jvertinti pagal apytiksle formul¢ n(w)= kT /hew (zr. (3.2.1)). Kadangi pastarasis
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skaiCius yra Zymiai didesnis uZ vieneta, tai n, =~ n, + 1. Atlikus Siuos pakeitimus ir atsizvelgus {
(4.3.2) bei (4.3.7), sklaidos tikimybes iSraiska (4.3.3) galima perrasyti Sitaip:
EkyT
stoky="=kl Kk o0 d 4 ool (4.3.9)
he V. qE, \2k
Be to, prilyginus delta funkcijos argumenta nuliui, gaunamos maziausioji ir didziausioji imanomos
q vertes:
qmin = O’
qmax = 2k

Pilnutiné akustinés fononinés sklaidos sparta skaic¢iuojama pagal bendraja formulg (4.1.12), taciau
Siuo atveju reikia integruoti ¢ atzvilgiu:

(4.3.10)

14 nar SiksT k¢l (g 3
W(k)=—— [ Sk, kK === — [~ 5| L1050 |d'g. @3.11)
(2m) n'he, E,°q \2k
Suintegravus, gaunama tokia akustinés fononinés sklaidos spartos israiska:
2nE kT
VVPar(k):%N(Ek)J (4312)

¢ia indeksas ,,par” nusako, kad §i formulé galioja paraboliniy juosty atveju. Cia N(E;) skai¢iuojamas
pagal (3.1.10) formulg. Neparaboliniy juosty atveju [1, p. 236]

=2 21 2
_2nudkBTN(Ek)(1+aEk) +3(0;Ek) : (4.3.13)
he, (1+2akE,)

¢ia «a yra neparaboliSkumo koeficientas, o biiseny tankis N(Ej) skaiCiuojamas pagal (3.1.11)
formulg. Pastaba: (4.3.13) formul¢je ir visose tolesnése formulése energija yra atskaitoma nuo
slénio ,,dugno®, t. y. nuo maziausios energijos. Bangos vektorius k taip pat yra atskaitomas nuo
vertes, kuri atitinka slénio dugna.

10 pav. pavaizduota akustinés
fononinés sklaidos spartos 1075 T = 300K
priklausomybeé nuo elektrono
energijos GaAs I’ slényje, esant
dviem temperatiroms. Sklaidos
spartos didé¢jimas, augant elektrony
energijai, aiSkinamas tuo, kad
sklaidos sparta proporcinga buseny
tankiui N(Ey), kuris yra didéjant
energijos funkcija. T. y., kuo didesné
elektrono energija, tuo didesnis
skaiCius buseny, { kurias jis gali buti
1§sklaidytas. Todél ir sklaidos sparta
yra  didesné. Sklaidos  spartos
did¢jimas did¢jant temperatiirai yra
susijes su tuo, kad didéjant
temperatiirai didéja fonony skaiCius
(81 akustiniy fonony skaiCiaus
did¢jima atspindi daugiklis 7, kuris
leina | sklaidos spartos iSraiSkas
(4.3.12) ir (4.3.13)).

Y

L]
4
i

Akustinés fononinés sklaidos sparta (1/s)

b
<o

e

o

I ] T I
0.2 04 0.6 0.8 1.0

b
o

Elektrono energija (eV)

10 pav. Akustinés fononinés sklaidos spartos priklausomybé
nuo elektrono energijos
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4.3.2. Kampiniy koordinaciy reikSmiy generavimas, kai sklaida yra izotropiné

Nepoliné fononin¢ sklaida yra izotropiné. Tai reiskia, kad, jeigu sklaidos taskas yra sferos
centre, tada tikimybé, kad po sklaidos elektronas i§léks pro duotaji tos sferos ploto elementa dS, yra
lygi to ploto elemento ir visos sferos ploto santykiui. Naudojant sferines koordinates, sferos ploto
elementas iSreiSkiamas Sitaip:

dS =r’sin@drdodg . (4.3.13a)
(zr. 11 pav.). Vadinasi, kai sklaida yra izotropine, tada sklaidos i ta ploto elementa tikimybé yra lygi
ap=-2__Linoaeag. (4.3.13b)
4r°  4nm
Kampai ¢ ir 6 generuojami nepriklausomai vienas nuo kito.
Azimutinis sklaidos kampas ¢ generuojamas pagal formulg z A

(4.2.20). Kad i8vesti polinio sklaidos kampo € generavimo
formulg, reikia taikyti anks¢iau apraSyta bendra metoda, t.y.
visy pirma generuoti atsitiktini skaiciy », kuris tolygiai
pasiskirstes nuo 0 iki 1, o paskui spresti (4.2.18) lygti. Siuo (
atveju tos lygties kairiojoje puséje turi biiti funkcija L

~a

4
P(O)=[f(0)de, (4.3.13b) -
0

¢ia f(0) yra kampo 6 tikimybés tankis. To tikimybés tankio

dS=r?sinf d0 d¢

iSraiSka gaunama i§ (4.3.13b) formulés, taikant bendraja
tikimybés tankio apibrézti: tai yra funkcija, kuria padauginus
1§ d @, turi buti gauta tikimybé, kad elektronas bus i§sklaidytas
i kampy intervala nuo 6 iki 6 + dé. Si tikimybé gaunama,

X

) e o _ ... 11 pav. Sferos pavirSiaus elementas, {
suintegravus (4.3.13b) reiskinj azimutinio kampo ¢ atzvilgiu kuri yra i$sklaidomas elektronas

nuo 0 iki 27t. Taip gauname:
dp =%sin¢9d9. (4.3.13¢)

Tai yra tikimybé, kad elektronas bus iSsklaidytas | zieding juosta, kuri atitinka polinio kampo
intervala nuo @iki 6+ dé (zr. 11 pav.).

f(H)z%z%sinH. (4.3.13d)
Irasius pastaraji reiskini i (4.3.13b), gaunamas reiskinys
P(H)z%(l—cos&). (4.3.13¢)

IraSius §i reiSkini 1 (4.2.18) lygties kairiaja pusg ir iSreiSkus cos €, gaunama galutine formule, pagal
kuria reikia generuoti polinio kampo @ vertes, kai sklaida yra izotropiné:

cos@=1-2r; (4.3.14)
¢ia r yra atsitiktinis skaiCius, kuris tolygiai pasiskirstgs tarp 0 ir 1.

4.3.3. Nepoliné sklaida optiniais fononais

Nors optiniy virpesiy atveju kaimyniniai kristalo atomai juda prieSingomis kryptimis (o
akustiniy virpesiy atveju jie juda ta pacia kryptimi), taciau sklaida optiniais nepoliniai fononais gali
biiti analizuojama i§ esmes tais paciais metodais, kaip sklaida akustiniais nepoliniais fononais.

Kadangi optiniy virpesiy metu kristalo gardelés narvelio atomai juda prieSingomis
kryptimis, tai kristalo gardelés deformacija yra ,sutelkta® kiekviename narvelyje. Vadinasi, $iuo
atveju deformacija nusako pats atomo nuokrypis nuo pusiausvyros padéties (o ne gretimy narveliy
atomy poslinkiy skirtumas, kaip akustiniy virpesiy atveju). Todél vienelektroninio hamiltoniano
trikdys (saveikos potencialas), dél kurio atsiranda nepoliné¢ sklaida optiniais fononais, yra tokio
pavidalo [1, p. 46]:

H'(r,t)=D, -u(r,t), (4.3.15)
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¢ia u(r,t) yra gardelés nuokrypis nuo pusiausvyros padéties taske r laiko momentu ¢, o D, yra opti-
nio deformacijos potencialo konstanta (vektorinis dydis, kurio dimensija yra eV/cm). Siuo atveju,
atlikus skaiCiavimus, kurie analogiski pracitame skyriuje atliktiems skai¢iavimams, gaunama tokia
nepolinés optinés sklaidos i§ biisenos & i busena k' tikimybés per laiko vieneta iSraiska [1, p. 47]

2 2 2 2
SOk k') = "DOV (n0+%¢%)5(2q* oI kqi"sem%J (4.3.15a)

@, m m

¢ia ny yra optiniy fononu skaicius, o @y yra ju daznis. Nepolinés optinés sklaidos metu elektronas
gali arba likti tame paciame laidumo juostos slényje, arba pereiti { kita slénj. Kai sklaida yra tame
paciame slényje, tada joje dalyvaujanciuy fonony bangos vektorius yra mazas, o tarpslénés sklaidos
atveju fonony bangos skaicius yra palyginti didelis (I Brijueno zonos matmeny eilés). Optiniy fono-
ny energija priklauso nuo ju bangos vektoriaus: mazo bangos vektoriaus (arti I Brijueno zonos cent-
ro) optiniy fonony energija yra Siek tiek didesné, negu arti zonos krasto (Zr. 4 pav.). Indeksas ,,0
parodo, kad yra nagriné¢jama sklaida slénio viduje, kai sklaida salygoja palyginti maZo bangos vek-
toriaus optiniai fononai (tarpsléné sklaida bus aptariama kitame skyriuje). Kadangi cos & maziausia
reikSmé yra —1, o didziausia reikSmé +1, tai i§ reikalavimo, kad delta funkcijos argumentas biity
lygus nuliui, i$plaukia didziausio ir maziausio optinio fonono bangos skaic¢iaus israiskos:

h 1/2
1| 1272
Ek

1/2
qmaxzk{H(li?J ] (4.3.15¢)

qmin = k s (4315b)

k

Kaip ir nagrinéjant akusting sklaida, pilnutiné nepolinés optinés fononinés sklaidos sparta (esant
duotai pradinei elektrono biisenai k) gaunama suintegravus (4.3.15a) reiskini visy galimy galutiniy
biiseny atzvilgiu. Kadangi galuting buisena lemia fonono bangos vektorius ¢, tai integruoti galima ¢
atzvilgiu. Tada parabolinés laidumo juostos atveju gaunama tokia nepolinés sklaidos optiniais
fononais tikimybés per laiko vieneta iSraiska [1, p. 48]:
2
W (k)= 7D, (ny +3FHN(E, tha,), (4.3.16)
PO,
Daznio ay ir apibrézto bangos vektoriaus optiniy fononuy skaiciy nusako Bozé ir EinSteino
pasiskirstymo funkcija

1

exp(za;‘ij—l
B

(4.3.15a)—(4.3.16) formulése virSutinis zenklas atitinka fonono absorbcija, o apatinis — fonono
emisija. Tos formulés galioja tik tada, kai kvantinio Suolio metu elektronas lieka tame paciame
slényje. Biiseny tankis N(Ej) apskai¢iuojamas pagal (3.1.10) formulg.

Neparabolinés laidumo juostos atveju nepolinés optinés sklaidos slényje sparta lygi [1, p.
236]

(4.3.17)

n,

D [n(@,) +1F1]

W (k) = N(E,)F(E, ,E,), (4.3.18)
kur 0
F(E, E,)=—FeE)0rak,) (4.3.19)
(1+2aE, )1+ 2aE,)

Cia « yra duotojo slénio neparaboliskumo koeficientas (Zr. (3.1.5)), o E. =E, tho. Formulgje
(4.3.18) biiseny tankis N(Ex) apskaiciuojamas pagal (3.1.11) formulg.

Optiniy fonony energija yra tos pacios eilés, kaip vidutiné kriivininky Siluminio judéjimo
energija kambario temperatiiroje (kg7), todé¢l optiné fononiné sklaida yra netamprioji (kitaip negu
akustiné fononiné sklaida, kuria salygoja daug mazesnés energijos akustiniai fononai).
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Nepoliné optiné sklaida yra izotropiné (kaip ir nepoliné akustiné sklaida), todél sklaidos
kampai @ ir @ turi biiti generuojami pagal tas pacias formules, kaip ir nepolinés akustinés sklaidos
atveju, t. y. pagal (4.2.20) ir (4.3.14) formules.

4.3.4. Tarpsléné sklaida

Vykstant nepolinei sklaidai trumpabangiais optiniais arba akustiniais fononais, elektronas
gali perSokti i kita laidumo juostos sléni. Pvz., elektronas gali perSokti i§ I" slénio (kuris yra
Brijueno zonos centre) i kuri nors i§ L sléniy (kurie iSsidéstg (111) kryptimis ant Brijueno zonos
krasto) arba i kurj nors i$ X sléniy (kurie i$sidéste (100) kryptimis ant Brijueno zonos krasto). Tokia
sklaida vadinama tarpsléne sklaida. Kubinés simetrijos puslaidininkiuose, jeigu pradinis slénis néra
vienas i§ L sléniy, nepoliné optiné fononin¢ sklaida visada yra tarpsléné. Taip yra dél vadinamyju
atrankos taisykliy, kurios iSplaukia i$ kristalo simetrijos ir kurios draudzia netarpsléng sklaida /"ir X
sléniuose [1, p. 48]. Kai pradinis slénis yra L slénis, tada nepolin¢ optin¢ fononiné sklaida gali biiti
ir tarpsléné, ir netarpsléné. Taigi, nagrinéjant kubinés singonijos puslaidininkius, praeito skyriaus
formules (nusakancias netarpslénés optinés fononinés sklaidos sparta) galima taikyti tik tada, kai
elektronas yra L slényje. Saveikos potencialo, kuris nusako tarpsléng sklaida, pavidalas panaSus i
(4.3.15) [1, p. 491:

H'(r,t)=D, -u(r,?), (4.3.20)

kur D; yra tarpslénés deformacijos potencialas, kuris nusako tarpslénés sklaidos intensyvuma.
Atitinkama tarpslénés sklaidos tikimyb¢ per laiko vieneta parabolinés juostos atveju lygi [1, p. 49]
nD;Z j 1T
Wi (k) =—LL[n(0,) + 1 F4IN (B, (4321)
i
kur w; yra fonony daznis arti Brijueno zonos kraSto, Z; yra galimy ekvivalenciy galutiniy sléniy

skaicius, o N, yra biiseny tankis galutiniame slényje. E,, yra elektrono energija galutiniame slényje.

Kadangi $i energija yra atskaitoma nuo galutinio slénio maziausios energijos, o pradiné energija Ej
yra atskaitoma nuo pradinio slénio maziausioe energijos, tai energijos tvermeés désnis Siuo atveju
uzrasomas Sitaip:

E,.=E, +AE; *hao,, (4.3.21a)
kur AEj; yra pradinio ir galutinio sléniy maZziausiy energiju skirtumas:
AE, = E(ky)~ E(k}). (4.3.21b)
E A
E (ko ) N
E(kq)A

12 pav. Energijos tvermés désnis, kai elektronas pereina i mazesnés energijos slénj ir yra emituojamas
fononas, kurio energija 7@,
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Cia k, ir k, yra bangos vektoriai, atitinkantys pradinio ir galutinio sléniy maZiausios energijos
vertes, o E(ko) ir E(k;) yra tos energijos vertés, kai energijos atskaitos verté yra bendra abiem
sleniams. Reikia atkreipti deémesj | tai, kad N, (E,,) yra galutinio slénio energinis buseny tankis. Kai

juostos yra parabolings, N, (E,) apskaiCiuojamas pagal (3.1.10) formulg, o neparaboliniy juosty

atveju — pagal (3.1.11) formule. Kadangi elektrono efektinés masés m* skirtinguose sléniuose yra
skirtingos, tai N,(Ex) néra lygus pradinio slénio biiseny tankiui N(Ej) (zr. biiseny tankio iSraiSka
(3.1.10)). Daznis wj; yra Siek tiek maZesnis uz dazni ax, kuris atitinka artima nuliui optinio fonono
banginj vektoriy (Zr. 4 pav.). Palyginus (4.3.21) su netarpslénés optinés fononinés sklaidos spartos
iSraiska (4.3.16), akivaizdu, kad abi formulés yra vienodo pavidalo. Tai ir suprantama, nes jos abi
nusako ta pati fizikini vyksma — nepoling opting fononing sklaida. Skirtumas yra tik kiekybinis:
skiriasi galutinés elektrono biisenos apibréztys (vienu atveju galutiné elektrono biisena atitinka ta
pati sléni, o kitu atveju ji atitinka kita slénj). Be to, tarpslénés sklaidos spartos iSraiSkoje yra
daugiklis Z;, kurio néra netarpslénés sklaidos spartos iSraiskoje.

Ekvivalenciyjy galutiniy sléniy skaiCius Z; nustatomas, remiantis Suolio kryptimi ir Siais
duomenimis: ekvivalen¢iy L sléniy skai¢ius Brijueno zonoje lygus 4, o ekvivalen¢iy X sléniy
skaiCius Brijueno zonoje lygus 3 [2, p. 86]. Taciau kartais laikoma, kad ekvivalen¢iy X sléniy
skaiCius lygus 6, t. y. prieSinguose Brijueno zonos kraStuose esantys sléniai, kuriy padétys skiriasi
atvirkStinés gardelés transliacijos vektoriumi, yra laikomi skirtingais ekvivalenciais sléniais [3].
Naudojant formulg (4.3.21), reikia atkreipti démesj, kad deformacijos potencialas Dj; biity
apibréZtas tam paciam sléniy skai€iui Z;, kuris jeina | Sia formulg [2, p. 96]. Pvz., jeigu Zinyne D;;
verte apibrézta X sléniy skaiciui Z;=6, o formul¢je (4.3.21) naudojamas Z; =3, tada Zinyne
pateiktaja Dj; verte reikia padauginti i§ V2 . Suoliai tarp ekvivalenCiyjy sléniy, kurie yra
prieSinguose Brijueno zonos kraStuose, vadinami g procesais, o kity riaSiy Suoliai tarp
ekvivalen¢iyjuy sléniy vadinami fprocesais arba h procesais, priklausomai nuo atstumo tarp
pradinio ir galutinio sléniy [2, p. 87].

Neparabolinés laidumo juostos atveju tarpslénés sklaidos sparta lygi [1, p. 236]

D [n(w,)+L+F1
W(k):n 4/[”( lj) 2 Z]ZI/Nj(Ek’)F;j(Ek’Ek’)’ (4322)
ij
l+aE ) 1+a E,
Fy (B By =t e Be) (43.23)
(1+2a,E,)(1+2a,E,)

Cia ¢; ir ¢ yra atitinkamai pradinio ir galutinio sléniy neparaboliskumo koeficientai.

13 pav. parodyta galio arsenido elektrony optinés fononinés sklaidos i§ 7/ slénio i L sléni
spartos priklausomybé nuo elektrono energijos. Matome, kad egzistuoja tam tikra maziausia
(,,slenksting*) elektrono energija, nuo kurios tampa galima tokia sklaida. Taip yra todél, kad galio
arsenido / slénio energija yra maZesné uz L slénio energija, t. y. (4.3.21a) formuléje AE; < 0. Kitaip
sakant AEj; > 0 (Cia AEj; = —AEj). Slenksting elektrono energija galima apskaiCiuoti iSreiSkus Ey 18
(4.3.21a) formulés:

E, =E.+AE, Fhao,, (4.3.23a)

ij
Cia, kaip ir anksciau, virSutinis Zenklas reiskia fonono absorbcija, o apatinis reiskia fonono emisija.
Maziausia galima Ej verté gaunama jrasius vietoj £y nuli:

Efin =AE, T hao, . (4.3.23a)

k min

Tarpslénés sklaidos atveju elektrono bangos vektoriaus pokytis yra artimas Brijueno zonos
spinduliui. Tac¢iau elektrono judéjimo modeliavimui reikalingas tik bangos vektoriaus nuokrypis
nuo k vertés, atitinkancios galutinio slénio maziausia energija (zr. 3.3 skyriu), kuris yra daug
mazesnis uz Brijueno zonos matmenis.
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& Fonono emisija

10"

Sklaidos sparta, 1/s

Fonono sugertis

T ] I |
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
Elektrono energija, eV

13 pav. GaAs elektrony sklaidos i§ 7/~ slénio | L slénj spartos priklausomybé nuo elektrono energijos.
Kadangi GaAs 7 slénio energija yra mazesné uz L slénio energija, tai Sis vyksmas, sugeriant fonona, tampa
galimas tik tada, kai elektrono energija 7/ slényje (atskaityta nuo to slénio dugno) yra didesné uz
AE; —hay. Sis vyksmas emituojant fonona yra galimas tik tada, kai elektrono energija > AE i Thoy,.

Cia AE;; = —AE; > 0 yra galutinio (L) ir pradinio (/') sléniy energijy skirtumas

4.3.5. Poliné sklaida optiniais fononais

Poling fononing sklaida sukelia tik iSilginiai fononai [1, p. 49] ir tik joniniuose
puslaidininkivose (pvz., GaAs). Polin¢ sklaida iSilginiais akustiniais fononais (pjezoelektriné
sklaida) svarbi tik labai Zemose temperatiirose ir labai grynuose puslaidininkiuose. Kambario
temperatiiroje pjezoelektrinés sklaidos galima nepaisyti. Polinés optinés fononinés sklaidos atveju
vienelektroninio hamiltoniano trikdys yra (4.1.3) pavidalo, o jo amplitudé lygi

U(r)=e[ E (r)dl, (4.3.24)
kur Ej yra elektrinio lauko stipris, kuri salygoja kristalo gardelés elementariojo narvelio dipolinio

momento kitimas, sklindant iSilginei optinei deformacijos bangai, o / yra koordinat¢ bangos
sklidimo kryptimi. Si elektrini lauka galima susieti su teigiamyjy ir neigiamyju jony reliatyviuoju

poslinkiu u=u; —u_ (¢ia u: Zymi narvelio teigiamojo jono poslinkj, o u. — neigiamojo jono
poslinkj):
E (r)=- D) (43.25)
V oeg.e,

kur N yra jonu pory skaicius, V yra kristalo tiiris, &, yra dielektriné skvarba optiniame diapazone
(kai jonin¢ poliarizacija jau nepasireiskia), u(r) = |u(r)|, o e* yra efektinis kriivis [1, p. 51]:
1

1/2 E
J:ﬁ(%j wogw(gi—iJ : (4.3.26)

&

kur M yra teigiamojo ir neigiamojo jony redukuotoji mas¢ (1/M = 1/M; + 1/M_), axy yra optiniy
fonony daznis, o & yra statiné dielektriné skvarba. [ras¢ (4.3.25) i1 (4.3.24) ir pasinaudoj¢ tuo, kad
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plokscios bangos atveju u(r) = e = upe” (&ia q yra fonono bangos vektorius, o ¢ =|q|),
gauname
N e-e
Ur)=i— u(r). (4.3.27)
V qgogoo

Parabolinés laidumo juostos atveju sklaidos poliniais optiniais fononais tikimybé per laiko
vieneta lygi [1, p. 53]:
2
W k) == )+ 1 2| Lo | (4.3.28)
P 8ne.e. E

0“p k
kur ay yra optiniy fonony daznis (fonony energijos ir redukuotosios Planko konstantos santykis),
1/g,=1/&x - 1/&;, 0 gmax I gmin yra fonono bangos skaiciaus g ribinés vertes:

min

1/2
qmin = k 1_(1i ha)oj H (43293)
E,
B 5 1/2
g =k 1+[1i “’OJ } (4.3.29b)
k

(Sios formulés iSplaukia i§ energijos ir impulso tvermés désniy). Formulése (4.3.28) ir (4.3.29)
virSutinis zenklas atitinka fonono absorbcija, o apatinis — fonono emisija.
Neparabolinés laidumo juostos atveju vietoj (4.3.28) gauname [1, p. 236]

eza)o[”(a)o)"'%i%]' k dy(E,)

W (k)= Swe, AR F,(E,,E,), (4.3.30)
kur
Fy(Ey . E, )— \/7(E IRSVICA )| (4.3.31)
N E &, N

Cia E, =E, *ho, funkcija W(Ej) apibrézia formulé (3.1.5) (kurioje energija Ej atskaitoma nuo
minimumo energijos E(ky)), o koeficientai 4, B ir C lygis
A=020+aE)1+aE,)+aly(E)+7(E)]},
B=-2a\[y(E)y(E)4(+aE )1+ aE.) +aly(E)+ y(E)]},
C=4(1+aE )(1+aE, )1+2aE, )1+2aE,),
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5. Viendalelis Monte Karlo metodas

5.1. Viendalelés Monte Karlo programos struktiira

Bet kokios puslaidininkinés struktiiros elektrines savybes lemia didelio skai¢iaus (milijony
arba daugiau) elektrony arba skyliy judéjimas ir tarpusavio saveika. Tac¢iau atskirais atvejais tokia
daugelio saveikaujanciy daleliy sistema galima aproksimuoti daugelio vienoduy nepriklausomy
daleliy sistema. Tada sistemos parametrus galima apskaiciuoti, nagrinéjant tik vienos dalelés
jud¢éjima pakankamai ilgame laiko tarpe, o po to apskaiiavus mus dominancio dydZio (pvz.,
elektrono greicio, energijos, impulso) laikini vidurki. Tai yra pagrindiné viendalelio Monte Karlo
metodo prielaida.

Bendroji elektrono jud¢jimo modeliavimo viendaleliu Monte Karlo metodu tvarka yra tokia.
UZduodami iSorinio elektrinio lauko stipris ir pradiné elektrono biisena (erdvinés koordinatés ir
bangos vektorius). Pasirenkamas pilnutinis elektrono judéjimo laikas  f,., (pilnuting
modeliuojamojo proceso trukmé). Po to cikliSkai atlieckami Sie keturi zingsniai:

1. Apskaiciuojami laisvojo 1€kio trukmé 7 ir sklaidos momentas ¢, =¢+ 7 (Cia ¢ yra einamasis
laikas).

2. Apskaic¢iuojama elektrono biisena laisvojo lékio pabaigoje.

3. Pasirenkamas sklaidos tipas.

4. Apskaiciuojamas elektrono bangos vektorius po sklaidos.

Sie keturi zingsniai kartojami tol, kol proceso trukmé nepasiekia #,,,,. Taigi, viendalelés Monte
Karlo programos supaprastinta struktiiriné schema yra tokia, kaip pavaizduota 14 pav.

Norint rasti elektrono vidutini dreifini greiti v, reikia padalyti elektrono nueita kelia lauko
kryptimi (/) i$ proceso trukmés. Kelia / galima nustatyti arba tiesiogiai (pagal elektrono koordinate)
arba pagal pilnutinj elektrinio lauko atlikta darba A: [ = A/(e|£)); Cia e yra elektrono kriivis, o |€| yra
iSorinio elektrinio lauko stipris. Darbas 4 randamas, sudéjus visus elektrono energijos pokycius
dreifo metu (t.y. tarpuose tarp visu sklaidos ivykiy). Zinant vidutini dreifini greiti, judris
apskai¢iuojamas pagal formule

. Taip
Pradzia l t.=t+rt 0=

A
Ne
Y Apskai¢iuojama
t=0 »  laisvojo lékio =1
trukme ¢
A
\ 4
Apskaidiuojama Apskaiéiuoj ama
elektrono biisena elektyono‘ bu§epa B
po sklaidos po laisvojo lékio
A
Pasirenkamas
sklaidos procesas

Pabaiga

14 pav. Viendalelés Monte Karlo programos supaprastinta struktiiriné schema
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PR v
€]
Laisvojo lekio trukme, sklaidos tipas ir sklaidos kryptis, kurie nustatomi Zingsniuose 1, 3 ir
4, yra atsitiktiniai dydziai. Kiekvienas 1§ §iy dydziy pasirenkamas, naudojant atsitiktiniy skaiciy
generatoriy. Tie skaiCiai turi biiti generuojami taip, kad skirtingy verciy pasikartojimo daznis
atitikty to dydzio skirstinj.
Auksciau minétieji Zingsniai 1 ir 2 smulkiau aprasyti 5.2 skyriuje, o Zingsniai 3 ir 4 — 5.3
skyriuje.

5.2. Lékio trukmés skai¢iavimas. Dreifo proceso modeliavimas

Laisvojo lékio trukmé priklauso nuo sklaidos tikimybés per laiko vieneta. Si tikimybé lygi
sumai tikimybiy, kurios atitinka skirtingus sklaidos tipus (pvz., priemaiSiné¢ arba fononiné sklaida):

W(Ek)zzn:W/(Ek). (5.2.1)

Cia indeksas j nusako sklaidos rasj, o Ej yra elektrono, kurio bangos vektorius k, energija.
Tikimybé per laiko vieneta, kad elektronas, kurio pradinis bangos vektorius yra k, judés be
susidirimy laika 7, o po to bus iSsklaidytas, yra lygi

P(r) = W(Ek)exp[—j W(Ek)dt} . (5.2.2)

Pagal bendraja atsitiktiniy skai¢iy generavimo taisykle (zr. 4.2 skyriu), 1ékio trukmé 7 turéty biiti
skaiiuojama tokiu buidu: santykis P(7)/W(Ey) prilyginamas atsitiktiniam skaiciui, kuris tolygiai
pasiskirstgs tarp 0 ir 1, o po to pagal (5.2.2) apskaiiuojama trukmé 7. Taciau tam reikéty
apskaiGiuoti integrala lauZtiniuose skliaustuose. Sio integralo skai¢iavimas yra sudétingas, nes k
(vadinasi, ir Ej) kinta laike, o W(Ey) priklausomybé nuo Ej yra sudétinga.

Sunkumy, kurie susij¢ su minétojo integralo skaifiavimu, iSvengiama tokiu bidu.
Apibréziamas naujas sklaidos tipas — ,,virtualioji sklaida®“ (self-scattering), kurios metu elektrono
busena nepasikeicia ir kurios tikimybé per laiko vieneta Wy(Ey) yra parinkta taip, kad naujoji
pilnutiné sklaidos tikimybé per laiko vieneta nepriklausyty nuo energijos [1, p. 81]:

Wy(E)=T-Y> W(E,) arba I'=) W/(E,), (5.2.3)
Jj=1 j=0
kur I" yra konstanta, kuri nusako naujaja pilnuting sklaidos tikimybg per laiko vieneta. Tada formulé
(5.2.2) tampa daug paprastesné:

P(r)=Te"". (5.2.4)
Atitinkamai, 1€kio trukmé skaiciuojama pagal formulg
In(#)
o) 52.5
T (5.2.5)

kur r; yra atsitiktinis skai€ius, kuris tolygiai pasiskirstes tarp O ir 1.

Konstantos I" verté turi biiti parinkta taip, kad visame tiriamajame energijy intervale ji biity
didesné uz tikraja pilngja tikimybe (5.2.1). Taciau I' verté turi buti kuo mazesné, kad virtualiosios
sklaidos ivykiuy daznis bty kuo maZzesnis.

Laikysime, kad iSorinis elektrinis laukas &, kuris veikia elektronus, erdvéje kinta Zymiai
léCiau negu kristalo tarpatominis laukas. Tada elektrono bangos vektoriaus pokytis per laisvojo
lekio trukme 7 yra lygus

Ak 2—%1. (5.2.6)
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5.3. Sklaidos proceso modeliavimas
Norint teisingai aprasyti sklaidos itaka elektrono judéjimui, reikia Zinoti diferencialinio
sklaidos skerspjtivio priklausomybg nuo sklaidos kampo ir nuo elektrono biisenos. Tam reikia Zinoti
sklaidos tipa. Tarkime, kad egzistuoja n sklaidos tipu (neiskaitant virtualiosios sklaidos, kuri minéta
5.2 skyriuje). Tada sklaidos tipa elektrono lékio pabaigoje galima pasirinkti, naudojant atsitiktiniy
skai€iy generatoriy ir funkcijas A/(Ey), kurios apibréZiamos Sitaip [1, p. 84]:

SW(E,)

A (E) = G=1,2,.., 1) (5.3.1)

(konstanta I" apibrézta 5.2 skyriuje). j-tojo tipo sklaida pasirenkama tuo atveju, jeigu atsitiktinis
skaiCius r,, kuris tolygiai pasiskirstgs tarp 0 ir 1, priklauso intervalui
A, (E) < <A(E) G=1,2,...,n) (5.3.2)

(¢ia laikoma, kad A¢=0). Jeigu r, > A,, pasirenkama virtualioji sklaida, kurios metu elektrono
judéjimo biisena nepakinta, t. y. sklaidos faktiSkai néra. Paprogrames, kuris pasirenka sklaidos tipa,
struktiiriné schema galéty biiti tokia, kaip pavaizduota 15 pav.

Pasirinkus sklaidos tipa, reikia apskai¢iuoti elektrono bangos vektoriy k&’ po sklaidos. Sio
vektoriaus absoliutiné verté randama, naudojantis energijos tvermés désniu ir (5.1.4) arba (5.1.5)
formule. Joninés sklaidos atveju elektrono energija nepakinta (nes jono kuloninis laukas yra

Pradzia

N
Atsitiktinio skai¢iaus
7, generavimas

Taip
@ ir 0 skaiCiavimas
Ne
Taip
@ ir 0 skaiCiavimas
+ Ne
Taip
¢ ir 6 skaiciavimas
Ne
Pabaiga

15 pav. Sklaidos tipo pasirinkimo struktiirin¢ schema.
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stacionarus), o fononinés sklaidos atveju elektrono energija pakinta dydziu, kuris lygus arba
prieSingas fonono energijai %@, , priklausomai nuo to, ar fononas buvo absorbuotas, ar emituotas:

E,.=FE, the,. (5.3.3)
Elektrono momentinis greitis (t. y. elektrono Blocho bangos grupinis greitis) lygus
v:ldE" : (5.3.4)
h dk
Pagal (5.1.5), vektoriaus &’ absoliutiné verté lygi
K = %\/2m*Ek,(l +akE,), (5.3.5)

kur E(k;) zymi galutinio slénio minimumo taska.

Be absoliutinés vertés k’, reikia Zinoti ir vektoriaus &’ krypti. Sklaidos azimutinis kampas ¢,
kuri nusako vektoriaus k’ projekcija i statmena k krypciai plokStuma (zr. 5 pav.), yra tolygiai
pasiskirstes tarp 0 ir 27, t. y. jis skai¢iuojamas pagal (4.2.20) formuleg:

¢ =2nr,; (5.3.6)
¢ia r3 yra atsitiktinis skaicius, kurio galimos vertés tolygiai pasiskirs€iusios intervale nuo 0 iki 1.
Sklaidos polinis kampas (t.y. kampas tarp vektoriu k ir k°) priklauso nuo sklaidos tipo. Kai
elektrona iSsklaido jonas, sklaidos polinis kampas #randamas pagal formulg (4.2.23):

cos=1— 27 = (5.3.7)
1+(1-r) (2)
dp
o kai elektrona i$sklaido polinis optinis fononas, kampas @ skai¢iuojamas pagal formules [1, p. 55]
1+ f—(1+2f)"
cosd = , (5.3.8a)

S
f= ELy - (5.3.8b)
V& &)

Cia r4 yra atsitiktinis skai¢ius, kurio vertés tolygiai pasiskirséiusios intervale nuo 0 iki 1.

Reikia turéti omenyje, kad formulése (5.3.6), (5.3.7) ir (5.3.8a) kampuy @ ir ¢ atskaitos
kryptys yra susietos su vektoriaus k kryptimi (zr. 5 pav.). Taciau k kryptis nuolat kinta dél sklaidos.
Kadangi modeliavimo metu siekiama rasti elektrono judéjimo krypti laboratorinéje (nejudancioje)
atskaitos sistemoje, tai po kiekvieno sklaidos jvykio elektrono bangos vektoriaus komponentes
reikia perskaiciuoti, atliekant tokia koordinaciy transformacija [1, p. 93]:

k
k! zy = k’;kz = % k'sin@cos¢
N N
— k k k
k; |= ks S — || k'sin@sing |. (5.3.9)
JE+E kR kK
—Jk+k
k! 0 % ];; k'cos@

Cia dydziai k., k, ir k. yra pradinio bangos vektoriaus k Dekarto komponentés laboratorinéje
atskaitos sistemoje, dydziai k'sin@cos¢, k'sin@sing ir k'cosé — tai galutinio bangos vektoriaus
k¢ Dekarto komponentés koordinaciy sistemoje, kuri pavaizduota 5 pav. (k ‘= |k|), o dydziai k.*, k,*
and k. — tai bangos vektoriaus k¢ Dekarto komponentés laboratorinéje atskaitos sistemoje (t. y. jos
skiriasi nuo Dekarto komponenciy, kurios pavaizduotos 5 pav., nors zymeéjimai yra tie patys).

Vykstant nepolinei fononinei sklaidai (kuri gali biiti tarpsléné), vektorius &k’ yra pasiskirstes
izotropiSkai [1, p. 45 ir p. 48]. T. y. kampas @ tarp &’ ir bet kokios fiksuotos krypties erdvéje turi
biti skai¢iuojamas pagal formule
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cosd =1-2r,. (5.3.10)
Siuo atveju kampus ¢ ir @ patogiausia atskaityti nuo laboratorinés Dekarto koordina¢iy sistemos,
kurioje apibréztos elektrono koordinatés, asiy X ir Z. Tada

k. =k'sinfcosg,

k;, =k'sinOsing, (5.3.11)

k! =k'cosé.
Taigi, nepolinés sklaidos optiniais arba akustiniais fononais atveju koordinaciy transformacijos
atlikti nereikia.

5.4. Viendalelio Monte Karlo metodo taikymo pavyzdys: GaAs neigiamojo diferencialinio
laidumo modeliavimas

Elektrony dreifo grei¢io priklausomybé nuo elektrinio lauko stiprio daznai turi maksimuma
(zr. 16 pav.). Dreifo grei¢io sumazéjimas, kai elektrinis laukas vir$ija tam tikra slenksting vertg, yra
vadinamas neigiamuoju diferencialiniu laidumu (NDL). Minétasis slenkstinis elektrinis laukas
dazniausiai biina artimas 4 kV/cm. Galio arsenido neigiamojo diferencialinio laidumo prieZastis yra
elektrony pernasa i§ I' slénio, kuriame ju efektiné masé¢ yra maza (0,063my, kur m, yra elektrono
rimties masé vakuume), { L slénj, kuriame jy efektiné mas¢ yra didelé (0,23myg). Zinome, kad
elektrony judris yra lygus
u==; (5.4.1)
m
¢ia 7 yra elektrony impulso relaksacijos trukmé, o m yra elektrony efektiné masé. Vadinasi,
elektrony efektinés masés padidéjimas yra susijes su ju judrio sumazejimu. Tuo paciu sumazéja ir
dreifo greitis, kuris lygus

v=u&; (5.4.2)
¢ia & yra elektrinio lauko stipris.
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Elektrinio lauko stipris (kV/cm)

16 pav. Elektrony dreifo grei¢io galio arsenide priklausomybé nuo elektrinio lauko stiprio 300 K
temperatiiroje, kai jonizuoty priemaisy koncentracija lygi 10'* cm™ (i§ [1]).
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Elektrony pernasa i§ I' slénio | L sléni vyksta dél to, kad elektrinis laukas ,,ikaitina®
elektronus. Kitaip sakant, elektrony netvarkiojo judéjimo vidutiné kinetiné energija stipriame
elektriniame lauke gali Zymiai virSyti ju Siluminio judéjimo energija (kg7). Atitinkamai, pagal
Bolcmano pasiskirstymo funkcija, padidéja ir tikimybe aptikti elektronus aukStesniuose energijos
lygmenyse, kuriy uzpilda normaliomis salygomis yra praktiskai lygi nuliui. Kai elektrono vidutiné
kinetiné¢ energija tampa tos pacios eilés, kaip L ir ' sléniy energijuy skirtumas (GaAs atveju —
mazdaug 0,3 eV), tampa pastebimas L slénio uzpildos augimas ir elektrony dreifo greicio
maz¢jimas.

Kadangi buiseny tankis yra proporcingas (m")** (Zr. (3.1.11)), tai biiseny tankis L slényje yra
daug didesnis uz buseny tanki I' slényje. Todél, esant pakankamai auksStai elektrony energijai,
dauguma elektrony pereina | L slénj (nors I' slénio energija yra mazesné). Tolimesnis elektrony
dreifo greicio ir vidutinés energijos augimas, stipr¢jant elektriniam laukui, yra Zymiai létesnis, nes L
slényje yra zymiai didesné optinés fononinés sklaidos, emituojant fonona, tikimybé. Si sklaida
neleidzia Zymiai iSaugti elektrony energijai (sumazina energijos relaksacijos trukme), t. y. sulétina
tolimesnj elektrony ,,kaitima“.
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6. Darbo metodika

Bendros zinios apie modeliavimo tvarka ir naudojamas pagalbines programas yra pateiktos
Prieduose A ir B. Siame skyriuje yra konkretiis nurodymai apie tai, kaip dirbti su tomis programomis.

Darbas sudarytas i trijy etapy:
1) Programos raSymas.
2) Programos kompiliavimas ir sintaksés klaidy taisymas.
3) Programos testavimas ir skai¢iavimo klaidy taisymas.

Programa raSoma naudojant kompiliatoriy Microsoft Visual Studio 2010 Professional. Kiekvienam i$ $io
darbo varianty egzistuoja Visual Studio projektas. Kiekvieno projekto failai yra atskirame aplanke, kurio
vardas yra tokio pavidalo:

C:\Modeliav\Programos\MonteCarlo3 <funkcijos pavadinimas>

Pvz., I varianto (kuriame reikia paraSyti paprograme¢ rate ion) Visual Studio projekto failai yra aplanke
C:\Modeliav\Programos\MonteCarlo3_rate_ion.

Kad atidaryti atitinkama projekta, reikia i§ Windows Explorer (arba naudojant Visual Studio meniu komanda
,File/Open*) atidaryti faila, kurio vardo plétinys yra vcxproj arba sln (pvz., I variante reikia atidaryti viena i§
faily MonteCarlo3 rate ion.vcxproj arba MonteCarlo3 rate ion.sln, kurie yra minétame aplanke).
Standartinis atidaryto projekto failo vaizdas yra toks, kaip parodyta 17 pav. Pagrindinés lango dalys yra:

1) Programos tekstas,
2) Projekto narSyklé (,,Solution Explorer®), kurioje galima pasirinkti bet kurj $io projekto faila,
3) PraneSimy sritis (,,Output®), kurioje, pvz., pasirodo pranesimai apie sintaksés klaidas.

Jeigu kurios nors i$ $iy daliy nesimato, ja galima atidaryti naudojant meniu ,,View*.

F |

oo MonteCarlo3_rate_ion - Microsoft Visual Studio =RR=N X |

File Edit View Project Build Debug Team Data Tools Test Window Help
Pl S e # a9 - e -S| b [Release -] [win32 -|| % [jprit
i B an Z2|0823aE385Q;

Solution Explorer MR MonteCarlo3_rate_ion.cpp X
22 Ea (Global Scope) >
g Selution '‘MonteCarlo3_rate_ion —l#define _X86_
4 [71] MonteCarlo3_rate_ion #include <windef.h>
» g External Dependencies #include <stdio.h>

#include <stdlib.h3|

#include <string.h>

#include <math.h>

#include “"MonteCarlo3_rate_ion.h"
#include "..\Constants.h"

4 | Header Files
] MonteCarlo3_rate_io
[ Resource Files
4 |7 Source Files
C:] MonteCarlo3_rate_io
=] MonteCarlo3_rate_io

void FAR PASCAL RATE_ION (TMC3_rate_ion *rate_ion_args)

double *eff_mass = rate_ion_args-»eff_mass-1;
double *alpha = rate_ion_args-»alpha-1;
double energ = rate_ion_args-»energ;

int ivalley = rate_ion_args-»iValley;

double k_squared = rate_ion_args-»k_squared;
double Ni = rate_ion_args->»Nij;

double n = rate_ion_args-»n;

double eps = rate_ion_args-reps;

double T = rate_ion_args->T;

double W;

Output
Show output from: |Bui|d '|| 3 | & —lr| =X | =

Ready Lnd Col 20 Ch20

17 pav. Visual Studio 2010 langas atidarius projekta
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Parasius programos teksta, ja reikia sukompiliuoti. Tam reikia jvykdyti meniu komanda
,Build / Build Solution“. Tada Visual Studio bandys sugeneruoti vykdomaji faila, kuriame yra procesoriaus
instrukcijos, atitinkancios paraSyta programa (projekty, kurie naudojami Siame laboratoriniame darbe,
nuostatose yra uzduota, kad turi biiti sukurtas .DLL failas, kuris turi biiti patalpintas i aplanka
C:\Modeliav\SimFit\Models). Ta¢iau vykdomasis failas bus sukurtas tik tuo atveju, jeigu programos tekste
néra sintaksés klaidy. PrieSingu atveju lange ,,Output® pasirodys praneSimai apie visas aptiktas klaidas.
Dukart spusteléjus kairjji pelés mygtuka ant kurio nors i§ ty praneSimy, pelés zymeklis bus automatiskai
patalpintas | atitinkama programos teksto eilut¢ (zr. 18 pav.). Kai kurios sintaksés klaidos automatiskai
nurodomos programos tekste raudonu vingiuotu pabraukimu (pvz., 18 pav. yra pabrauktas kintamojo vardas
»1, pries kuri tritksta tipo specifikacijos ,,double®). Jeigu klaidy néra, tada, ivykdzius meniu komanda
,Build / Build Solution®, lange ,,Output® pasirodo pranesimas ,,Build succeeded” (zr. 19 pav.). Tai reiskia,
kad vykdomasis failas buvo sékmingai sukurtas. Taciau tai dar nereiskia, kad programoje néra kitokio tipo —
skai¢iavimo — klaidy. Pvz., nors 19 pav. programos sintakse yra teisinga, taciau akivaizdu, kad programa yra
neteisinga, nes ji visada apskai¢iuos tq pacia joninés priemaisinés sklaidos spartos reikime (13 s™'). Tokias
klaidas galima aptikti pagal skai¢iavimo rezultatus (jeigu jie yra akivaizdziai neteisingi).

Kad patikrinti paraSyta programa, reikia startuoti faila SimFit.exe, kuris yra aplanke
C:\Modeliav\SimFit. Programos SimFit.exe langas yra parodytas 20 pav. Turi bliti pazymétas Zymimasis
laukelis ,,Modeliavimas* (kaip 20 pav.). Jeigu atlickamas I — V variantas, tada modeliy saraSe ,,Vardas*
reikia pasirinkti pirmaja eilutg, o jeigu atliekamas VI — IX variantas, tada reikia pasirinkti antraja eilute.
Paskui reikia atidaryti modeliuojamos sistemos parametry faila, kurio vardas nurodyta lauke ,,Parametrai®.
Kad atidaryti tg faila, reikia spusteléti atitinkama mygtuka ,,Atidaryti®.

r ~
oo MonteCarlo3_rate_ion - Microsoft Visual Studio AR X |
File Edit VWiew Project Build Debug Team Data Tools Test Window Help
Pl - S a | # B9 -0 - S5 | b [Release ~| | win3z ~| | 1% |joeDif -5
iDabefGFEE|Z2 2003 e da Q-
Solution Explorer Ml MonteCarlo3_rate_ion.cpp X ¥ /_’;
=
= 2lEa {Global Scope) ~| % RATE_ION(TMC3_rate_ion * rate_ion_args) -
; Selution 'MonteCarlo3_rate_ion —|#define _X86_ + E-
4 [Z1 MonteCarlo3_rate_jon #include <windef.h>
+ (a4 Bxternal Dependencies #include <stdio.h>

#include <stdlib.h>

#include <string.h>

#include <math.h>

#include "MonteCarlo3_rate_ion.h”

4 |7 Header Files
\i] MonteCarlo3_rate_io
[ Resource Files

4 | Source Files #include "..\Constants.h" £
¢+ MonteCarlo3_rate_io
=] MonteCarlo3_rate_io —|wold FAR PASCAL RATE_IOM (TMC3_rate_ion *rate_ion_args)

double *eff_mass = rate_ion_args-»eff_mass-1;
double *alpha = rate_ion_args-:alpha-1;
double energ = rate_ien_args-renerg;

int ivalley = rate_icn_args->ivalley;

double k_squared = rate_ion_args-»k_squared;
double Ni = rate_ion_args-»Ni;

double n = rate_ien_args-»n;

double eps = rate_ion_args-:eps;

T = rate_ion_args->T;

double W;

ffmmmm e START == === == = == == == e e oo
- Houble W= 13.;

ffmmm e END - = = === = = = = == e

rate_ion_args-»W = W; -
0% - | m | >
Output v 1 X
Show output from: |Bui|d '| | A | == | = | =1

1» MonteCarlo3_rate_ion.cpp
1xMonteCarlo3_rate_ion.cpp(

J: error C2865: 'T' : undeclared identifier

1:MonteCarle3_rate_ion.cpp(23): error C2886: 'double W' : redefinition (=
1 MonteCarlo3_rate_ion.cpp(2l) : see declaration of 'W'
1> &
4 T | r - m b
error C2086: 'double W' : redefinition Ln23 Coll Chl INS

18 pav. Visual Studio 2010 langas ivykdzius meniu komanda ,,Build/Build Solution“. Yra praneSimas apie
dvi klaidas: nenurodytas kintamojo T tipas (prie§ to kintamojo varda turi biiti ,,double®), o kintamasis W
apibréztas du kartus (kad iStaisyti pastaraja klaida, reikia istrinti ,,double* nurodytoje eilutéje)
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oo MonteCarlo3_rate_ion - Microsoft Visual Studic = | B

File Edit View Project Build Debug Team Data Tools Test Window Help

Pl S # 2B - - S-E | P [Release | Win32 -|| % [jprDif B
iDRhasFlEsZ2 2080838885
Solution Explorer Ml MonteCarlo3_rate_jon.cpp X o /_":‘
=
=] &5 E o (Global Scope) ~| “% RATE_ION(TMC3_rate_ion * rate_ion_args) -
; Solution 'MonteCarlo3_rate_ion “l#define _X86_ + E’
4 -ﬂ MonteCarlo3_rate_ion #include <windef.h> i
+ (g External Dependencies #include <stdio.h>

#include <stdlib.h>

#include <string.h>

#include <math.h>

#include "MonteCarlo3_rate_ion.h"
#include "..\Constants.h"

4 | Header Files
\h] MonteCarlo3_rate_io
|1 Resource Files
4 |7 Source Files
Gj MonteCarlo3_rate_io|
=] MenteCarlod_rate_io

m

vold FAR PASCAL RATE_ION (TMC3_rate_ion *rate_ion_args)

double *eff_mass = rate_ion_args-:eff_mass-1;
double *alpha = rate_ion_args-:alpha-1;
double energ = rate_ion_args-renerg;

int ivalley = rate_ion_args->ivalley;

double k_squared = rate_ion_args-»k_squared;
double Ni = rate_ion_args-:Nij

double n = rate_ion_args-n;

double eps = rate_ion_args-eps;

double T = rate_ion_args->T;

double W;
ff = mmmm e START == === == == === mm = = e e e
W= 13.;
L E”D ______________________________________
rate_ion_args-»W = W; -
W0% - 4| m | :
Output v X
Show output from: |Bui|d '|| 3 | 5B | ;il =
1>Build succeeded. -
1>
1:>Time Elapsed 28:88:88.31 =
: 1 succeeded, 8 failed, @ up-to-date, @ skipped s=s=s=s======
< | mn | 3 B n »
Ready Ln 20 Col 29 Ch 29 INS

19 pav. Visual Studio 2010 langas jvykdzius meniu komanda ,,Build / Build Solution®, kai néra sintaksés klaidu

@n SimFit [SimFit.mis] N

Meodeliy sarasas  Modelis  IEorinés programos Pagalba
MModelis (1)
Vardas- |Elektmnn sklaidos spartu skaiciavimas (datrbas Ne.3, IV var.) j
DLL: | Models'MonteCarlo3 dil | Funkeija: | montecarlo3 Arz

Parametrai: | Data' MonteCarlo3 MC GaAs Tomizawa 1 Pasinnkti. | Afidaryti

Duomenys: |Mn dels'MonteCarlal tut Pasirinlti . Atidaryti

Valdymas: | Data'MonteCarlo3 MC_GaAs_rate opt Pasinnkti . | Afidaryti

Skaifiavimas: ¢ Aproksimavimas ¢ MModeliavimas Pradéti modeliavima

Eezultatai: | Data'MonteCarlo3 WMC GaAs rate SIM Pasirinkti. Atidaryti

Sablonas: | Templates'honteCarlo3_rates OPT Pasirinkti Atidaryti

20 pav. Programos SimFit.exe pagrindinis langas
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Parametry failo fragmento pavyzdys yra pateiktas 21 pav. Failas sudarytas i$ triju bloky, kurie atskirti
tus¢iomis eilutémis: medziagos parametry blokas, kintamyjy vardy blokas ir aproksimavimo parametry
blokas. Medziagos parametry bloke kiekviena eiluté yra sudaryta i$ Siy elementy: 1) parametro verte,
2) parametro vardas, 3) parametro vertés iSvedimo formatas, 4) komentarai. Eilutés, kuriose yra tik
komentarai, prasideda komentaro simboliu — Sauktuku ‘!‘. Jeigu atlickamas I — V variantas, tada medziagos
parametry bloke reikia surasti eilutes, kuriose yra ,jjungiami“ arba ,iSjungiami* sklaidos fizikiniai
mechanizmai ir palikti ,,jjungta™ tik viena sklaidos mechanizma (ta, kuris atitinka paraSyta paprograme).
Jeigu kuris nors sklaidos tipas yra i$jungtas, tada atitinkamo parametro verté lygi 0. Atitinkami parametry
vardai yra:

,,lon‘ (joniné priemaisine sklaida);

,»opt_pol* (poliné sklaida optiniais fononais);

I To (nepoliné sklaida akustiniais fononais);
,»Opt_intra“ (nepoliné netarpsléné sklaida optiniais fononais);

LHinterl —inter7¢  (nepoliné tarpsléné sklaida optiniais fononais);

Jeigu atliekamas I, II, III arba V variantas, tada parametra, kuris atitinka reikalinga sklaidos tipa, reikia
prilyginti vienetui, o visus kitus minétus parametrus reikia prilyginti 0. Jeigu atlickamas IV variantas, tada
reikia prilyginti vienetui parametra interl, o visus kitus minétus parametrus prilyginti nuliui. Jeigu
atlickamas VI — IX variantas, tada parametrai ,,ion®, ,,opt pol*, ,,ac* ir ,,inter]* turi biti lygiis 1, parametras
»inter3“ turi biiti lygus 3, o visi kiti minéti parametrai turi buiti lygiis nuliui. [vedus visy parametry reik§mes,
reikia {rasyti parametry faila (tam naudojama ,,Notepad* meniu komanda ,,File / Save* arba klavisy derinys
,,Ctrl + S%).

_| MC_GaAs_Tomizawa_rates.par - Notepad =OACEl X
File Edit Format View Help
-2e5 field f10.2 (4) Elektrinio Tauko stiprumas, v/m -
300 T f8.2 (5) Temperatara, K
1.e+22 Ni 1pe9.1 (6) Jonizuoty Eaudyk'lw tankis, 1,/mA3 (:liew‘gu <= 0,
! apskaiciuojamas pagal gaudykliy parametrus)
5000 nsteps f8.2 (7) Energijos vercCiy skaicius sklaidos sparty Tenteléje
! %energija keiciama nuo -camma/nsteps ki -Gamma,
! o jeigu Gamma=0 - nuo 2/nsteps ki 2 ev).
0. E_G .3 {8) G minimumo ener‘g'ija, ev
0.29 E_L 7.3 (9) L minimumo energija, ev
0.52 E_X 7.3 (10) X minimumo energija, ev
0.067 meff_G/m f7.3 (11) efektinés masés ir masés wvakuume santykis G minimumo aplinkoje
0.35 meff_L/m f7.3 (12) efektinés masés ir masés wvakuume santykis L minimumo aplinkoje
0.43 meff_x/m 7.3 (13) efektinés masés ir masés vakuume santykis X minimumo aplinkoje
! 0.6113 alphac f7.3 (14) G slenio neparabolikumo koeficientas, 1/ev (is zinyno) =
! 0. 2465 alphaL 7.3 (15) L slenio neparabolikumo koeficientas, 1/ev (is zinyno)
! 0.36 alphax 7.3 (16) X slenio neparabolikumo koeficientas, 1/ev (is zinyno)
0.64 alphac 7.3 (14) G slenio neparabolikumo koeficientas, 1/ev
0.46 alphaL f7.3 (15) L slenio neparabolikumo koeficientas, 1/ev
0.20 alphax f7.3 (16) X slenio neparabolikumo koeficientas, 1/ev
1 ion fz2.0 (17) Ar egzistuoja sklaida Eon'izuotom priemaisom?
0 opt_pol fz.0 (18) Ar egzistuoja poliné sklaida optiniais fononais?
0 ac fz2.0 (19) Ar egzistuoja nepolineé sklaida akustiniais fononais?
0 opt_intra fz2.0 (20) Ar_egzistuoja nepoline optiné fornonine sklaida L slenyje?
0.03536 E_p_Opt_G f8.4 (21) poliniy optiniy Torony energija G sléniui, ev
0.03536 E_p_opt_L 8.4 (22) poliniy optiniy fonony energija L sléniui, ev
0.0343 E_p_opt_x 8.4 (23) poliniy optiniy fonony energija x sleniui, ev
12.9 eps 7.3 (24) statine dielektrine skvarba
10.92 epsinf 7.3 (25) Auk3tadazné dielektriné skvarba
7 Ksi_d_G 7.3 (26) Akustinis deformac‘ijos potencialas G sléniui, ev
7 Ksi_d_L 7.3 (27) Akustinis deformacijos potencialas L slénfui, ev
7 Ksi_d_x 7.3 (28) akustinis deformacijos potencialas X sléniui, ev
5.24e3 vel_L fo.1 (29) Garso greitis, m/s
5360 ro f7.4 (30) Tankis, kE/’mAB
lell D_opt 1pel0.2 (31) optinés sklaidos L slényje deformacijos potencialas, ev/m
0.03 E_opt_intra 8.4 (32) optinés sklaidos L slényje fonony energija, ev
! Tarpslénés sklaidos tipai: 1 - 6L, 2 - GX, 3 - LL, 4 - LX, - XX, 6 - xxg, 7 - xxf. Jeigu < 1 arba > 7, nenaudojamas.
! Ekvivalenciy sleniy skaicdiai: ¢ - 1, L - 4, X - 6.
0 interl f3.0 (33) pirmojo tarpslenes sklaidos proceso tipas
lell D_interl 1pel0.2 (34) Pirmojo tarpslenes sklaidos proceso deformacijos potencialas, ev/m
0.03 E_interl 8.4 (35) pirmojo tarpslénés sklaidos proceso fonony energija, ev
0 inter2z f3.0 (36) Antrojo tarpslénés sklaidos proceso tipas
lell D_inter2 1pel0.2 (37) Antrojo tarpslénés sklaidos proceso deformacijos potencialas, ev/m
0.026 E_inter2 f8.4 (38) antrojo tarpslénes sklaidos proceso fonony energija, ev
0 inter3 f3.0 (39) Trefiojo tarpslénés sklaidos proceso tipas
lell D_inter3 1pel0.2 (40) TreCiojo tarpslénés sklaidos proceso deformacijos potencialas, ev/m
0.03 E_inter3 f8.4 (41) Treciojo tarpslénés sklaidos proceso fonony energija, ev
0 inter4 f3.0 (42) Ketvirtojo tarpslénés sklaidos proceso tipas
0.9e11 D_interd 1pel0.2 (43) Ketvirto]o tarpslénés sklaidos proceso deformacijos potencialas, ev/m
0.026 E_inter4 8.4 (44) Ketvirtojo tarﬁ:sWénés sklaidos proceso fonony energija, ev
0 inters f3.0 (45) Penktojo tarpslénés sklaidos proceso tipas
0.9e11 D_inters 1pel0.2 (46) Penkto]o tarpslénés sklaidos proceso deformacijos potencialas, ev/m
0.026 E_inters f8.4 (47) penktojo tarpslénés sklaidos proceso fonony energija, ev
0 interé f3.0 (48) Seitojo tarpslénés sklaidos proceso tipas
lell D_intera 1pel0.2 (49) Se5tojo tarpslénés sklaidos proceso deformacijos potencialas, ev/m
0.026 E_interd 8.4 (50) Sestojo tarpslénés sklaidos proceso fonony energija, ev
0 inter7 3.0 (51) septintojo tarpslénés sklaidos proceso tipas
lell D_inter7? 1pel0.2 (52) septintojo tarpslenes sklaidos proceso deformacijos potencialas, ev/m
0.026 E_inter? 8.4 (53) sSeptintojo tarpslenés sklaidos proceso fonony energija, ev
! -
b

21 pav. Modeliuojamos sistemos parametry failo fragmento pavyzdys
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Ivedus medziagos parametrus, reikia atidaryti faila MonteCarlo3.txt. Pvz., ta faila galima atidaryti
spusteléjus mygtuka ,,Atidaryti“, kuris yra programos SimFit.exe pagrindiniame lange $alia to failo vardo
(zr. 20 pav.). To failo turinio pavyzdys yra 22 pav. Kiekvienoje to failo eilutéje yra funkcijos vardas ir
atitinkamo DLL failo vardas. Jeigu eiluté prasideda komentaro simboliu — dviem istrizais briikSniais /¢ —
tada modeliavimo metu pagrindiné programa MonteCarlo3.dll nenaudos atitinkamo DLL failo, o vietoj jo
iSkvies viding paprograme (kuri yra faile MonteCarlo3.dll). Todé¢l, norint isbandyti savo DLL faila, reikia
iStrinti komentaro simbolj atitinkamoje eilutéje ir jrasyti faila MonteCarlo3.txt. Pvz. 22 pav. atveju yra
iSbandomas DLL failas MonteCarlo3 rate ion.dll, kuris apskai¢iuoja joninés priemaisinés sklaidos sparta.

Paskui reikia atidaryti valdymo parametry faila, kurio vardas nurodytas programos SimFit.exe lauke
»Valdymas® (zr. 20 pav.). Kad atidaryti ita faila, reikia spusteléti mygtuka ,,Atidaryti“, kuris yra Salia to
lauko. Tada atsidaro programos SimFit valdymo parametry dialogo langas, kurio pavyzdys pateiktas 23 pav.

Mj MonteCarlo3.txt - Notepad I&‘Elé]
Eile Edit Format View Help
I iD pLL failo vardas Funkcijos wvardas -
T L L
I ScatterTypes Models'\MonteCarlo3_scatterTypes.dl] SCATTERTYPES
I FlightTime Models'\MonteCarlo3_flighttime. d11 FLIGHTTIME
I scatter Models \MonteCarlo3_scatter.dl] SCATTER
i prift Models'\MonteCarlo3_drift.dl] DRIFT
/i Finalstate Models \MonteCar lo3_Finalstate. dl] FINALSTATE
/i Energy Models \MonteCar lo3_energy.dl] EMNERGY
Rate_ion Models \MonteCarlo3_rate_jon.dl1 RATE_ION
I Rate_acoustic Models \MonteCarlo3d_rate_acoustic.dl] RATE_ACOUSTIC
I Rate_opt_intra Models'\MonteCarlo3_rate_opt_intra.dl] RATE_OPT_INTRA
Iy Rate_opt_inter Models'\MonteCarlo3_rate_opt_inter.dl] RATE_OPT_INTER
’f Rate_opt_pol Mude15\M0ntecar103_rate_opt_qo1.d11 RATE_OPT_POL
Iy Lambda Models \MonteCarTo3_Tambda. d1 LAMEBDA
22 pav. Failo MonteCarlo3.txt pavyzdys
i '
Modeliavimo parametrai [Data\MonteCarlo3WMC_GaAs_rate.opt] I&

Mepriklausomas kintamasis

[ MNaudoti .dat faila Nukopijuoti duomenis i% aproksimavimo parametny
Neprildausomu ir priklausomu kintamuju numeriai:
11: 34, 33,36

r r
Neprildansomas kintamasis:

Prikla Eint. 181
Eintamojo numeris: |11 (K1) - Naujas |i-l- j;_.ls;ﬁmq —
("

~

i+ Ribinés vertés: | 0.001 —| 02 Vertiy skaitius: | 200
[ Gretimu verfiu santylis turl bt pastovus
Kintamas parametras:
~
~

{* Ribinés vertés: | le+22 —| let24 Vertiy skaitius: |3

[ Gretimu verfiu santykis tun biiti pastovus
v

Vardas: |

Cancel

......................................

23 pav. Programos SimFit valdymo parametry dialogo langas
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Valdymo parametru grupéje ,Nepriklausomas kintamasis® yra pasirenkamas kintamasis, kuris atlieka
apskai¢iuojamy funkcijy argumento vaidmeni (jis vadinamas ,,nepriklausomuoju kintamuoju®) ir, be to,
nurodomos funkcijos, kurias reikia apskaiCiuoti (t.y. ,,priklausomieji kintamieji“). Visi kintamieji
identifikuojami ju numeriais, kurie nurodyti modeliuojamos sistemos parametry faile (jis buvo minétas
anksCiau). Pvz., tame faile elektrinio lauko stipris pazymétas numeriu 4, vidutinis elektrono dreifo greitis
pazymétas numeriu 8, elektrono energija pazyméta numeriu 11, pilnutiné sklaidos sparta pazyméta numeriu
54, sklaidos sparta sugeriant fonona pazyméta numeriu 55, o sklaidos sparta emituojant fonona — numeriu
56. Todél, naudojant tokius numerius kaip parodyta 23 pav., programa apskaiciuos tris sklaidos spartas:
pilnuting, sugeriant fonona ir emituojant fonona, esant jvairioms elektrono energijos vertéms. Parametry
grupés ,Nepriklausomas kintamasis® laukuose ,,Ribinés vertés“ jvedamos didziausia ir maziausia
nepriklausomojo kintamojo vertés, o lauke ,,Ver¢iy skai¢ius“ ivedamas nepriklausomojo kintamojo verciy
skaiCius. Pvz., 23 pav. atveju elektrono energija bty keic¢iama nuo 0,001 eV iki 0,2 eV kas 0,001 eV (i$ viso
— 200 energijos ver¢iu). Pastabos: 1) Modeliuojant tampriajq sklaida, t. y. joning priemaising sklaida arba
nepoling sklaida akustiniais fononais, galima isStrinti numerius ,,55% ir ,,56%, nes §iuo atveju tos dvi funkcijos
bty tapaciai lygios nuliui. 2) Parametry grupéje ,,Kintamas parametras® galima analogiSkai apibrézti dar
vieng kintamaji, t.y. antra funkcijos argumenta, taciau Siame darbe to nereikia, todél tos grupés laukas
»Vardas® turi biiti tusCias (tada valdymo parametry reikSmeés, kurios nurodytos po tuo lauku, néra
naudojamos).

Ivedus valdymo parametrus, reikia spusteléti valdymo parametry dialogo lango mygtuka ,,Gerai, o
paskui spusteléti programos ,,SimFit*“ pagrindinio lango mygtuka ,,Pradéti modeliavima“. Tada atsidaro
programos SimFitC.exe langas (Zr.24 pav.). Jeigu programa sékmingai baigia modeliavimo procesa,
pasirodo uZrasas ,,Press any key to continue...“. Tada reikia spusteléti bet kuri klaviatiiros klavisa, kad tas
langas uzsidaryty. Uzdarius programos SimFitC.exe langa, programos SimFit.exe pagrindinio lango lauke
»Rezultatai* atsiranda rezultaty faily vardas. Tai yra teksto (ASCII) failas, kurj galima atidaryti su bet kuriuo
teksto redaktoriumi (pvz., spusteléjus mygtuka ,,Atidaryti®, kuris yra Salio to failo vardo, jis bus atidarytas
naudojant redaktoriy ,,Notepad*). Tai yra failas su dviem arba daugiau skaiCiy stulpeliy: pirmajame
stulpelyje nepriklausomoji kintamojo vertés, o kituose stulpeliuose — priklausomujy kintamyju vertés.

Modeliavimo metu gali iSryskéti jvairios programavimo klaidos, dél kuriy programa SimFitC.exe
gali biiti automatiskai nutraukta nebaigus modeliavimo. Tokiy klaidy pavyzdziai — dalyba i§ nulio, Saknis i§
neigiamo skaiCiaus, neteisingas masyvo indeksas ir pan. (tada programos SimFitC.exe lange atsiranda
standartiniai prane$imai apie klaidas). Gali buti, kad programa nebus nutraukta, taciau skai¢iavimo trukmé
bus nejprastai ilga arba rezultatai bus akivaizdziai neteisingi (pvz., visos apskai¢iuotos funkcijy vertés lygios
nuliui). Tada reikia grizti { Visual Studio aplinka ir pabandyti surasti ir iStaisyti tas klaidas. Tam galima
pasinaudoti Visual Studio programy derinimo galimybémis (meniu ,,Debug®).

Jeigu programa sékmingai sugeneruoja rezultaty failg ir rezultatai néra akivaizdziai neteisingi, tada
juos reikia palyginti su rezultatais, kurie gaunami naudojant viding funkcija (priklausancia failui
MonteCarlo3.dll). Tam reikia vél atidaryti faila MonteCarlo3.txt ir jterpti komentaro simbolj ,,//* pries
parasytos paprogramés varda (pvz., faile, kuris pavaizduotas 22 pav., reikia jterpti ,,/* pries ,,Rate ion®.
Tada reikia iraSyti faila MonteCarlo3.txt ir vél spusteléti mygtuka ,,Pradéti modeliavima“. Tada programa
atliks modeliavima naudodama viding paprogrameg (kurioje néra klaidy). Jeigu abiem biidais gauti rezultatai
sutampa, tari reiSkia, kad paraSytoje programoje klaidy néra.

EE CAWindows\system32icmd.exe |£|E|£_h]

SimFitC._exe by Andriuz Poskus July 16 2008

Elapzed time: 0:00: 00

Pres=z any key to continue . . .

24 pav. Programos SimFitC.exe langas
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25 pav. Origin failas (,,Sablonas®), kuris pritaikytas atvaizduoti programos SimFit modeliavimo rezultatus

I programy paketa SimFit ieina specialiis programos Origin projektai, kurie pritaikyti atvaizduoti
modeliavimo rezultatus. To failo vardas yra programos SimFit lauke ,,Sablonas® (Zr. 20 pav.). Jis atidaromas
spusteléjus mygtuka ,,Atidaryti“, kuris yra $alia to lauko, arba naudojant programos Origin meniu komanda
»File / Open*. Atidaryto Origin $ablono pavyzdys yra pavaizduotas 25 pav. Spusteléjus Sio Origin
projekto mygtuka ,,Add Latest Results®, jo grafiko lange atsiras kreives, kurios atitinka paskutinio
modeliavimo duomenis (anks¢iau buvusios kreivés nebus iStrintos). Tokio grafiko pavyzdys yra
pateiktas 26 pav.

Pastaba: Su mygtukais, kurie matomi 25 pav., yra susietos programos, kurios paraSytos Origin
Labtalk programavimo kalba. Kadangi programa SimFit buvo paraSyta 2000 m. ir nuo to laiko
nebuvo tobulinama, tos programos teisingai veikia tik naudojant Origin 6.x ir Origin 5.x. Su
naujesnémis Origin versijomis jos neveikia. Pvz., naudojant Origin 8.x nepavykty ikelti SimFit
rezultaty faily { Origin projekta. Tod¢l, jeigu yra naudojama nauja Origin versija, duomenis reikia
ikelti naudojant Origin meniu komanda ,.File / Import / Single ASCII*. Siuo atveju, prie$ jkeliant
duomenis, reikia iStrinti antrastines eilutes iS rezultaty failo.
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F OriginPro 6.1 - C:\Andrius\Modelia\SimFit\Templates\MonteCarlo3_rates - [Graph] _@ﬂlg

File Edit View Graph Data Analysis Tools Format Window Help [= =]
|l B2 w3 ® 20 = esE &k & S & EF % |5 @|
RR(E| &= DEE =8| T Q|+ ||| T[2]]/|m]|e]

|
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Sklaidos sparta (s'l)
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Add Latest Results | Select File Clear

e | 1 5 [

ﬂa ManteCarlo3_rates I MName Type
F B
2] Datal Worksheet
Graph Graph

=] opTIONS Worksheet

| |Graph™ [MUM | 4

26 pav. Programos SimFit rezultaty grafiko pavyzdys

Galutiniame darbo aprase turi biiti grafikas, kuriame pavaizduotos apskaiciuotos priklausomybés, ir
parasytos programos tekstas.
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Priedas A. Viendalel¢ Monte Karlo programa MonteCarlo3.dll

A.l. Bendros pastabos apie viendalelio Monte Karlo metodo programos sudarymgq
Su kiekvienu sklaidos tipu turi biiti susietas jo identifikatorius (numeris). Pvz.,

1 — jonin¢ priemaisin¢ sklaida,

2 — poliné fononin¢ sklaida,

3 — sklaida akustiniais fononais,

4 — sklaida optiniais fononais L slényje,
5 —sklaida tarp /"ir L sléniy,

6 — sklaida tarp /" ir X sléniy,

7 — sklaida tarp skirtingy L sléniy,

8 — sklaida tarp L ir X sléniy,

9 — sklaida tarp skirtingy X sléniy.

Jeigu sklaidoje dalyvauja optiniai fononai (procesai 2 ir 4 — 9), tada sklaida yra netamprioji,
t. y. elektrono energijos pokytis priklauso nuo to, ar fononas sugeriamas, ar emituojamas. Vadinasi,
kiekvienas 1§ Siy procesy tikroveje atitinka dvieju galimuy procesy pora, kurioje vienas procesas
atitinka fonono sugerti, o kitas — fonono emisija. Taigi, jeigu vyksta 1 — 9 tipo sklaida, tada i§ viso
egzistuoja 2 + 7-2 = 16 sklaidos tipy.

Lankstesniam sistemos aprasymui turéty buti numatyta galimybé uzduoti, kurie sklaidos
procesai vyksta, o kurie — ne. Tai galima pasiekti, pvz., kiekvienam i§ minétyju sklaidos tipy
pradiniy duomeny faile priskyrus logini kintamaji, kurio verté 1 reiskia, kad $is procesas vyksta, o
verté 0 reiSkia, kad Sis procesas nevyksta. Pagal Siuos kintamuosius programa turéty nustatyti
vykstanciu (,,aktyviyju®) procesu skai¢iu nScatter, sunumeruoti juos (iScatter = 1, 2, ..., nScatter)
ir kiekvienam i§ juy apskaiciuoti visus dydzius (koeficientus), kurie reikalingi, skaiCiuojant to
proceso sparta. Sie koeficientai bendruoju atveju priklauso nuo pradinio slénio. Vadinasi,
kiekvienos rusies koeficientai sudaro dvimati masyva Coef[iValley][iScatter] (iValley = 1, 2, 3); ¢ia
pirmasis indeksas (iValley) nusako pradini sléni (pvz., 1 atitinka /" slénj, 2 — L sléni, 3 — X slénj).
Koeficienty Coef riisSys yra $ios:

e Vykstancio (,,aktyviojo®) proceso identifikatorius (sklaidos tipas) iScat. Pvz., galima buty
naudoti aukS¢iau uzraSytus numerius. Jeigu procese dalyvauja optiniai fononai, tada fonono
emisija galima susitarti zZyméti teigiamu identifikatoriumi, o fonono sugerti — neigiamu
identifikatoriumi. Pvz., 2 galéty reiksti poling fononing sklaida, iSspinduliuojant fonona, o -2 —
poling fononing sklaida, sugeriant fonona.

e Elektrono energijos pokytis, vykstant duotosios riisies sklaidai, energyIncr. Procesy 1 ir 3 atveju
Sis pokytis lygus nuliui (akusting fononing sklaida galima apytiksliai laikyti tampriaja), o procesuy
2 ir4 — 11 atveju jis yra lygus arba prieSingas fonono energijai: + 7% . Reikia turéti omenyje, kad
visy risiu sklaidos procesu sparta priklauso nuo skirtumo tarp elektrono energijos ir slénio
energijos minimumo (Zr. sklaidos sparty iSraiskas). Tod¢l skaiciavimy metu elektrono energija
racionaliausia visada atskaityti nuo slénio, kuriame jis yra (arba kuriame jis atsiduria po
sklaidos), energijos minimumo. Todél procesu 5, 6 ir 8 atveju prie +#® dar reikia pridéti
pradinio ir galutinio sléniy energijy skirtuma.

e Galutinis slénis, kuriame atsiduria elektronas, ivykus duotosios rusies sklaidai, iFinalValley.
Sklaidos 1 — 4 atveju galutinis slénis lygus pradiniam sléniui (t. y. iValley), o sklaidos 5 — 11
atveju galutinis slénis vienareikSmiskai priklauso nuo sklaidos tipo iScat ir pradinio slénio
iValley . Pvz., jeigu iScat ==5, o iValley =2, tada iFinalValley =1 (Suolis L — I'). Jeigu
iScat = £5, o iValley = 1, tada iFinalValley =2 (Suolis ' — L).

Pastaba: Siekiant palengvinti programos skaityma ir derinima, pagrindinéms fizikinéms ir
matematinéms konstantoms reikéty priskirti lengvai suprantamus Zyméjimus. Visos
reikalingos konstantos su zyméjimuy pavyzdziais yra pateiktos Zemiau. Medziagos
parametrams taip pat patartina priskirti lengvai suprantamus vardus, pvz., eff_mass[3].
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Pagrindinés konstantos, kurios reikalingos, skaic¢iuojant sklaidos sparta

Prasmé Zyméjimas Verté Kintamasis
Skaicius "pi" T 3.14159265358979324 |pi
Elektrono kriivis e 1.6021892:10™"° C elch
Elektriné konstanta £ 8.8541878-10" F/m eps0
Bolcmano konstanta k 1.380658:10 J/K boltz
Elektronvoltais iSreikSta Bolecmano konstanta kle 8.6173218:10° eV/K  |boltz el
Elektrono masé vakuume m 9.1093897-10”' kg elmass
Planko konstanta h 6.626176-10°* J-s planck
Elektronvoltais iSreiksSta Planko konstanta hle 4.1357013:10™"° eV-s planck el
Redukuotoji Planko konstanta h=h/2r) 1.0545886-10* Js planck red
Elektronvoltais isreiksta redukuotoji Planko konstanta |7i/e 6.582173-10"° eV's planck red el
Sviesos greitis vakuume c 299792458 m/s vel light

Elektronvoltais iSreikStos Bolcmano ir Planko konstantos naudingos tada, kai programa operuoja
elektronvoltais iSreikStomis elektrony ir fonony energijomis.

Be medziagos parametry ir temperatiiros, pradiniy duomeny faile turi buti pateikti keli

modeliavimo proceso valdymo parametrai. Sie parametrai yra:

Elektrinio lauko stiprio ribinés vertés ir verdiy skaiGius. Sie parametrai reikalingi todél, kad
modeliavimo tikslas — iStirti elektrono dreifinio grei€io ir vidutinés energijos priklausomybg nuo
elektrinio lauko stiprio. Taigi, visus Zemiau apraSytus skaiCiavimus reikés pakartoti kelioms
elektrinio lauko stiprio vertéms.

Pilnutinis sklaidos jvykiy skai¢ius, esant kickvienam lauko stipriui. Sis skaiius nusako, po
kelinto sklaidos ivykio programa turi nutraukti elektrono judéjimo modeliavima ir apskaiciuoti
elektrono vidutinj greitj, viduting energija bei judri. Siekiant sumazinti atsitiktines paklaidas, Sis
skaiius turi bati kuo didesnis (ne maziau uz 10°).

Atsitiktiniy skaiGiy generatoriaus inicializavimo parametras (angliskas terminas "seed"). Sis
parametras naudingas, patikrinant, kokia jtaka turi atsitiktinés paklaidos (t.y. ar pakankamai
didelis sklaidos ivykiy skaicius). Jeigu, naudojant skirtingas Sio parametro vertes, gaunami
beveik vienodi rezultatai, tai reiSkia, kad sklaidos jvykiy skaicius yra pakankamas.

DidZiausia elektrono energija Emax. Sis parametras nusako energijos intervala, kuriam
sudaroma sklaidos sparty lentelé (Zr. Zemiau). Kambario temperatiiroje §is parametras neturéty
virSyti keliy elektronvolty, pvz., 3 eV. Jeigu yra abejoniy dé¢l Sio parametro vertés, skai¢iavimus
reikia pakartoti, esant kelioms Sio parametro vertéms, ir palyginti rezultatus: jeigu rezultatai
nesiskiria, tai reiSkia, kad didziausia elektrono energija yra pakankamai didelé. Pastaba: kai
elektrono energijos verté tampa didesné¢ uz draustinés juostos plotj, tampa jmanoma smiginé
jonizacija, kurios metu elektronas iSlaisvina dar viena elektrong i§ valentinés juostos. Kadangi
Sio vyksmo metu laisvyjy elektrony skaiCius padidé€ja vienetu, tai viendalelis Monte Karlo
metodas $iuo atveju netinka.

Elektrono energijos verdiy skai¢ius nSteps. Sis skai¢ius lemia intervala tarp energijos verdiu,
sudarant sklaidos sparty lentele (zr. Zemiau): $is intervalas lygus Emax / nSteps.

Siekiant sumazinti skaiciavimuy trukme, prie§ elektrono judéjimo modeliavima reikia

sudaryti 5.3 skyriuje apibrézty funkcijy 4,(E) verciy lentelg ir judéjimo modeliavimo metu imti
A,(E) vertes 15 Sios lenteles (A4,(E) — tai visy sklaidos procesy su numeriais nuo 1 iki j sparty suma,
padalinta i§ pilnutinés sklaidos spartos, i kuria ieina virtualiosios sklaidos sparta). Tada nereikia po
kiekvieno sklaidos jvykio skaiciuoti i§ naujo visas sklaidos spartas, ir pilnutiné skai¢iavimy trukmé
sumazgja kelis kartus. Naudojant $ia sklaidos sparty lentele, padidéja skai¢iavimy paklaidos (nes
diskretizuojama elektrono energija), taCiau Sias paklaidas visada galima sumazinti, optimizavus
energijos verciy skaiiy ir intervalg tarp ju. Funkcijy 4;(E) verciy lentelé yra trimatis masyvas, kurio
pirmieji du indeksai nusako pradini slénj ir sklaidos tipo numeri (t. y. auks$c¢iau minétieji iValley ir
iScatter), o treCiasis indeksas nusako tam tikra fiksuota elektrono energijos vertg:
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Lambda[iValley|[iScatter|[iStep]| (iValley =1, 2, 3; iScatter = 1, 2, ..., nScatter; iStep =1, 2, ...,
nSteps). Cia iStep yra energijos intervalo (,,Zingsnio) numeris; nSteps yra tokiy intervaly pilnutinis
skaiCius. Elektrono energijos vertés, kurios atitinka kiekviena indekso iStep reikSme (E_el[iStep])
turi biiti parinktos taip, kad, i$ vienos pusés, intervalas tarp ju bty kuo mazesnis (siekiant padidinti
tiksluma), o 1§ kitos pusés, kad elektrono energija nickada netapty mazesné uz
E _el[1] = Emax / nSteps arba didesn¢ uz E_el[nSteps] = Emax. Tod¢l E_el[1] turéty biiti Zymiai
mazesné uz elektrono viduting Siluminio judéjimo energija k7, o Emax turéty buti lygi keliems
elektronvoltams. Pvz., galima naudoti vertes Emax = 3 eV ir nSteps = 3000. Reikia turéti omenyje,
kad visos Sios energijos vertés atskaitomos nuo atitinkamo slénio dugno, t.y., norint nusakyti
elektrono tikraja energija, reikia pridéti atitinkamo slénio dugno energija.

Skai¢iuojant masyvo Lambda|3][nScatter]|[nSteps] elementus, randama ir konstanta 7, kuri
reikalinga funkcijy 4(E) normavimui (Zr. formulg (5.3.1)) bei lékio trukmeés skaiCiavimui (Zr.
(5.2.5)): si konstanta yra lygi didziausiai pilnutinei sklaidos spartai tiriamajame energiju intervale.
Si konstanta turi biti apibrézta kiekvienam sléniui atskirai, t. y. reikalingas triju elementy masyvas
Gam|[iValley] (iValley =1, 2, 3).

A.2. Viendalelés Monte Karlo programos MonteCarlo3.dll struktiira

Programos MonteCarlo3.dll, kuri modeliuoja elektrono judéjima vienaly¢iame elektriniame
lauke, struktiiriné schema pavaizduota 27a—b pav. Zemiau pateiktas pagrindiniy programos etapu
aprasymas.

ParuoSiamieji veiksmai:

1. Medziagos parametrai, valdymo parametrai ir pradin¢ elektrono biisena skaitomi i§ pradiniy
duomeny faily (zr. paprogramiy readParms ir readlnitState apraSymus A.3 skyriuje).

2. Pagal pradinius duomenis nustatomi aktyviyju sklaidos tipy skaicius, kiekvieno sklaidos tipo
identifikatorius bei kiekviena sklaidos tipa ir kiekviena pradini slénj atitinkantys elektrono
energijos poky¢iai ir galutiniai sléniai (zr. scatterTypes).

3. Apskaiciuojama funkcijy 4; verciy lentele.

4. Inicializuojamas atsitiktiniy skaiciy generatorius.

Pats svarbiausias paruoSiamasis zingsnis, prie§ pradedant modeliuoti elektrono judéjima
duotajame elektriniame lauke — tai funkcijy 4; verciy lentelés sudarymas (zr. formulg (5.3.1) ir A.1
skyriaus paskutines dvi pastraipas). Tuo tikslu atliekamas dviejy lygiuy ciklas — atzvilgiu slénio
iValley =1, 2, 3 ir energijos vertés numerio iStep =1, 2, ..., nSteps. Esant kiekvienai indeksu
iValley ir iStep porai, iSkvieciama sklaidos sparty skai¢iavimo paprogramé (Zr. paprogrameés rates
apraSyma), kuri apskai¢iuoja nScatter konstanty 4; (j =1, ..., nScatter). Sios vertés priskiriamos
trimacio masyvo elementams Lambda(iValley, iScatter, iStep) (Cia iScatter = 1, 2, ..., nScatter).

Kaip matyti formuléje (5.3.1), i konstanty A, apibrézima jeina normavimo daliklis I". Sis
daliklis turéty biiti lygus didZiausiai pilnutinei sklaidos spartai duotajame energijy intervale, kai
elektronas yra duotajame slényje. Taigi, normavimo dalikliai /" sudaro trijy elementy masyva
Gam|[iValley]l (iValley =1, 2, 3). Sis masyvas turéty biti naudojamas kaip paprogramés rates
1€¢jimo parametras. Taciau, kadangi i§ pradziy normavimo dalikliai yra nezinomi, tai visy pirma
dydziai LambdaliValley][iScatter][iStep] apskaiCiuojami, laikant, kad visi trys normavimo dalikliai
Gam[iValley] yra lygiis 1, ir kickvienai iValley reik§mei randama didziausioji Lambda reikimé. Sie
trys skai€iai ir yra ieSkomieji Gam[iValley]. Tokiu biidu radus normavimo daliklius 7, visi masyvo
Lambda elementai padalinami i§ atitinkamy normavimo konstanty, t. y. atlickamas pakeitimas

Lambda[iValley][iScatter][iStep] = Lambda[iValley][iScatter][iStep] / Gam[iValley].
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Atlikus Siuos paruoSiamuosius veiksmus, pradedamas ciklas atzvilgiu elektrinio lauko
stiprio ver¢iy. Kiekvienam elektrinio lauko stipriui sumodeliuojamas duotasis sklaidos ivykiy
skaiCius. T.y. atlickamas antrojo lygio ciklas, kurio kintamasis yra sklaidos ivykio numeris. Prie§
pradedant §; cikla, elektrong reikia "patalpinti" i pradini sléni, o jo banginiam vektoriui ir
koordinatéms reikia priskirti pradines vertes. Be to, pries pradedant $i cikla, laikas ir sklaidos ivykiu
skai¢ius turi bati prilyginti nuliui. Sio ciklo kiekvienas Zingsnis prasideda dreifu ir baigiasi sklaidos
tvykiu. Kiekviename $io ciklo zingsnyje (t. y. tarp dviejuy sklaidos ivykiy) programa atlieka Siuos
veiksmus:

5. Naudojant atsitiktini skai¢iy 7, (zr. 5.2 skyriy), sugeneruojama laisvojo Iékio trukmé (Zr.
[flighttime).

6. Apskaic¢iuojamos elektrono bangos vektoriaus komponentés laisvojo lékio pabaigoje (zr. formulg
(5.2.6) ir drift).

7. Apskai¢iuojami elektrono energija (zr. energy) ir Sie dydziai:
1) pilnutinis laikas,
2) elektrono energijos integralas laiko atzvilgiu (reikalingas vidutinés energijos skaiciavimui),
3) pilnutinis elektrinio lauko atliktas darbas (reikalingas dreifinio greicio skai¢iavimui).

8. Kiekvienos riisies sklaidai funkcijy 4; verciy lenteléje randama verté, kuri geriausiai atitinka
einamaja elektrono busena (t.y. sléni ir energija). Tokiu biidu suformuojamas vienmatis
masyvas, kurio elementai nusako 4; vertes (Zr. lambda).

9. Naudojant atsitiktini skai¢iy r, (Zr. 5.3 skyriy), pasirenkamas sklaidos tipas (Zr. scatter) ir
sklaidos ivykiy skai¢ius padidinamas vienetu (net jeigu pasirinktoji sklaida yra virtualioji).

10. Jeigu pasirinktasis procesas néra virtualusis (t.y. jeigu r; nevirsija 4,, kur n yar aktyviyjy
procesy skai¢ius), tada apskai¢iuojamos elektrono energija po sklaidos (5.3.3), bangos
vektoriaus absoliuting verté po sklaidos (5.3.5), ir, naudojant atsitiktinius skai€ius 73 ir r4 (Zr.
5.3 skyriu), apskai¢iuojama bangos vektoriaus kryptis (zr. finalState).

Sis ciklas baigiamas, kai pilnutiné modeliuojamojo proceso trukmé arba pilnutinis sklaidos jvykiy
skaiCius trukmé pasiekia duotaja didziausiaja reikSme¢. Tada programa apskaiCiuoja elektrono
viduting energija, dreifini greit] ir judri, iraso $iuos duomenis i failg (paprogramé output), pakeicia
elektrinio lauko stipri ir vél pakartoja tuos pacius veiksmus. Skai¢iavimy rezultatas — ASCII failas
su keturiais skaiciy stulpeliais:

1) elektrinio lauko stipris,

2) elektrono dreifinis greitis,
3) elektrono judris,

4) elektrono vidutiné energija.

A.3 skyriuje pateiktos paprogramiy, kurios naudojamos auksc¢iau apraSytiems veiksmams, antrastes
ir paaiskinti jy argumentai.
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27a pav. Viendalelés Monte Karlo programos MonteCarlo3.dll struktiiriné schema.
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27b pav. ParuoSiamieji veiksmai, vykdant viendalele¢ Monte Karlo programa MonteCarlo3.dll.
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A.3. Pagrindiniy paprogramiy antrastés

Paprogramé readParms skaito medziagos parametrus ir valdymo parametrus i§ pradiniy duomeny
failo.

Paprogramés readParms argumentai (dydziai, kurie skaitomi i§ failo):

field min — maziausias elektrinio lauko stipris (V/m)

field max — didZiausias elektrinio lauko stipris (V/m)

nField — elektrinio lauko stiprio verciy skaicius

nScat — didZiausias sklaidos ivykiy skaicius

seed — atsitiktiniy skai¢iy generatoriaus inicializavimo parametras
Emax — didziausia elektrono energija (atzvilgiu slénio dugno), eV
nSteps — energijos verciy skaiCius sklaidos sparty lenteléje

ion — ar vyksta sklaida jonizuotom priemaiSom? (1 — taip, 0 — ne)
opt_pol — ar vyksta polin¢ sklaida optiniais fononais?

ac — ar vyksta nepoliné sklaida akustiniais fononais?

opt_intra — ar vyksta nepoliné optiné fononiné sklaida L slényje?
iPair[1...7] — septyniy elementy masyvas, kurio vertés nusako sléniy poras, kurios dalyvauja tarpslénéje

sklaidoje. Galimos vertés:

1 — sklaida tarp tarp /" ir L sléniy,

2 — sklaida tarp tarp /" ir X sléniy,

3 — sklaida tarp skirtingy L sléniy,

4 — sklaida tarp L ir X sléniy,

5 — sklaida tarp skirtingy X sléniy,

6 — sklaida tarp dvieju X sléniy, kurie yra priesinguose Brijueno zonos kraStuose, 7 — sklaida
tarp dviejy gretimy X sléniy.

Jeigu kuris nors §io masyvo elementas yra mazesnis uz 1 arba didesnis uz 7, tada laikoma, kad
atitinkamas procesas nevyksta, t. y. programa ignoruoja atitinkamas sklaidos parametry D _inter
ir E_inter vertes (Zr. Zemiau).

T — temperatiira, K
Ni — jonizuoty priemaisy tankis, m™
E[1,2,3] — trijy elementy masyvas, kurio elementu vertés nusako sléniy energijas, eV (pirmasis

elementas atitinka /" slénj, antrasis — L slénj, tre¢iasis — X slénj)
eff mass[1,2,3] — triju elementy masyvas, kurio elementy vertés nusako elektrono efektinés masés ir masés
vakuume santykius kiekviename slényje

alpha[l1,2,3]  — sléniy neparaboliskumo koeficientai, 1/eV

E opt pol[1,2,3] — poliniy optiniy fonony energijos kiekvienam sléniui, eV
eps — statiné dielektriné skvarba

epsinf — aukstadazné dielektriné skvarba

Ksi_d[1,2,3] — akustiniai deformacijos potencialai kiekvienam sléniui, eV
vel L — i8ilginiy garso bangy greitis, m/s

ro — tankis, kg/m’

D opt intra  — optinés sklaidos L slényje deformacijos potencialas, eV/m
E opt intra  — optinés sklaidos L slényje fonony energija, eV

D inter[1...7] — tarpslénés sklaidos procesy, kuriuos nusako masyvo iPair atitinkami elementai, deformacijos
potencialai, eV/m
E inter[1...7] - tarpslénés sklaidos procesy fonony energijos, eV
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Paprogramé readlInitState skaito prading elektrono biisena i$ failo ,,MonteCarlolnit.txt*:
readInitState(iValley0, kx0, ky0, kz0, x0, y0, z0)
Argumentai (dydziai, kurie skaitomi i§ failo):
iValley0 — pradinis slénis (1, 2 arba 3)

kx0 - pradiné bangos vektoriaus Dekarto dedamoji X kryptimi, t. y. elektrinio lauko kryptimi (matavimo
vienetas —m™)

kyO — pradiné bangos vektoriaus Dekarto dedamoji Y kryptimi
kz0 — pradiné bangos vektoriaus Dekarto dedamoji Z kryptimi
x0 — pradiné x koordinaté (m)

y0 — pradiné y koordinaté

z0 — pradiné z koordinaté

Elektrono bangos vektorius, kaip ir elektrono energija, visada atskaitomas nuo slénio, kuriame yra
elektronas, dugno. Todél parametry kx0, kyO ir kz0 vertés turéty biiti zymiai mazesnés uZz Brijueno zonos
matmenis. Taciau pradinés biisenos pasirinkimas neturi didelés reikSmés, nes po keliy desim¢iy sklaidos
ivykiy elektronas "uzmirsta" savo prading biisena. Pvz., bet kuriuos du i§ parametry kx0, kyO ir kz0 galima
prilyginti nuliui, o treciaji apskaiCiuoti, remiantis salyga, kad elektrono energija lygi vidutinei Siluminio
judéjimo energijai k7.

Paprogramé scatterTypes nustato aktyviyjy sklaidos tipu skaiciy, kiekvieno sklaidos tipo
identifikatoriu bei kiekviena sklaidos tipa ir kiekviena pradini slénj atitinkancius elektrono energijos
poky¢ius ir galutinius slénius:

scatterTypes (ion, opt pol, ac, opt_intra, E, E_opt pol, E opt_intra, E_inter, iPair,
nScatter, iScat, energylIncr, iFinalValley)

Pirmieji 9 argumentai (nuo ion iki iPair) yra paprogramés readParms apskaiciuotieji dydziai (Siuo atveju jie
naudojami kaip "iéjimo parametrai"). Paskutiniyju keturiy argumenty ("i$éjimo parametry") vertes
apskaiciuoja paprogramé scatterTypes:

nScatter — vykstan¢iyju ("aktyviyjy ") sklaidos tipy skaicius,

iScat— vienmatis masyvas, kurio ilgis nScatter ir kurio elementai nusako aktyviuyju procesuy tipus (galimos
vertés — 1, £2, 3, +4, ..., £9),

energylncr — dvimatis masyvas, kurio pirmasis indeksas nusako pradinj sléni (nuo 1 iki 3), antrasis indeksas
nusako aktyviojo sklaidos tipo numerj (nuo 1 iki nScatter), o kiekvieno elemento verté nusako
elektrono energijos pokyti, vykstant duotosios riiSies sklaidai i§ duotojo pradinio slénio,

iFinalValley — dvimatis masyvas, kurio indeksai turi ta pacia prasme, kaip energylncr indeksai, o kiekvieno
elemento verté nusako galutinj slénj po sklaidos.

Paprogramé rates apskaiciuoja kiekvieno aktyviojo sklaidos proceso sparta, esant duotajai elektrono
energijai duotajame slényje:

rates (nScatter, iScat, energylncr, iFinalValley, iPair,
T, Ni,eff mass,E _opt pol,eps, epsinf,Ksi_d, vel L, ro,E opt _intra, D_opt intra,
D _inter, E_inter, alpha, Gam, iValley, energ, k _abs, k squared, aLambda, W)
[éjimo parametrai:
Pirmieji 4 argumentai yra paprogramés scatterTypes apskaiciuotieji dydziai,
argumentus Nr. 5-19 (nuo iPair iki alpha) nuskaité paprogramé readParms,
Gam — triju elementy masyvas, kuris nusako sklaidos sparty normavimo konstantos /" vertes kiekvienam
sléniui (Sie dydziai apskaic¢iuojami pagrindingje programoje),
iValley — slénis, kuriame yra elektronas pries pat sklaida (galimos vertés — 1, 2, 3),
energ — nuo slénio dugno atskaityta elektrono energija,
k_abs — elektrono bangos vektoriaus modulis (bangos skaiciaus),
k squared — elektrono bangos vektoriaus kvadratas.
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I8¢jimo parametrai:

alLambda — vienmatis masyvas, kurio ilgis lygus aktyviyjy sklaidos tipy skaiciui (nScatter) ir kurio n-tasis
elementas nusako procesy su numeriais nuo 1 iki # sparty suma einamajai elektrono buisenai,

W — kiekvieno aktyviojo sklaidos proceso sparta einamojoje biisenoje.

Kiekvienos riiSies sklaida apskaiiuojama atskiroje paprograméje, kuria iSkvieCia paprogramé rates.
Kiekviena i§ ty paprogramiy turi vienintelj i§éjimo parametra — duotosios rusies sklaidos sparta W (t.y.
tikimybé per laiko vieneta). Zemiau yra pateiktos ty paprogramiy antrastés:

Paprogramé rate_ion apskaiciuoja joninés priemaisines sklaidos sparta:

rate_ion(eff mass, alpha, energ, iValley, k squared, Ni, n, eps, T, W)

Cia ,,n“ yra laisvyjy elektrony koncentracija (paprograméje rates kintamajam ,,n“ priskiriama priemaisiniy
jony koncentracijos verté, t. y. n = Ni).

Paprogramé rate_acoustic apskaiciuoja akustinés fononinés sklaidos sparta:

rate_acoustic(eff mass, alpha, energ, iValley ro, vel L, Ksi d, T, W)

Paprogramé rate_opt_intra apskaiciuoja optinés nepolinés (ir netarpslénés) sklaidos L slényje sparta (kai

optiné nepoliné sklaida vyksta I' arba X slényje, tada ji visada yra tarpsléné, todél jos sparta skai¢iuoja kita
paprograme):

rate opt intra (eff mass, alpha, energ, iValley, finalEnergy, E opt intra, D_opt intra, isAbs, ro, T, W)

Cia argumentas ,,isAbs“ nusako, ar optinis fononas yra sugeriamas, ar emituojamas. Jeigu isAbs = 1, tada
optinis fononas yra sugeriamas (elektrono energija padidéja), o jeigu isAbs =0, tada optinis fononas yra
emituojamas (elektrono energija sumazéja). Argumentas ,,finalEnergy* nusako galuting elektrono energija
(atskaityta nuo slénio dugno).

Paprogramé rate opt_inter apskaiCiuoja optinés nepolinés tarpslénés sklaidos sparta:
rate_opt inter (eff mass, alpha, energ, iValley, finalEnergy, finalValley, E inter, D_inter, isAbs, ro, T, W)
Cia argumentas ,.finalValley* nusako galutinj slénj, o ,.finalEnergy” nusako galuting elektrono energija

(atskaityta nuo galutinio slénio dugno

Paprogramé rate_opt_pol apskaiciuoja optinés polinés (netarpslénés) sklaidos sparta:
rate_opt _pol (eff _mass, alpha, energ, iValley, finalEnergy, E_opt_pol, eps, epsinf, isAbs, T, W)

Paprogramé lambda i sklaidos sparty sumy lentelés, kuria nusako trimatis masyvas Lambda (zr.
A.1 skyriaus paskutines dvi pastraipas ir A.2 skyriy), iSrenka nScatter veréiy, kurios atitinka einamaja
elektrono energijq ir einamaji sléni:

lambda(lambda_table, nScatter, nSteps, de, iValley, energ, alLambda)

[éjimo parametrai:

lambda table — trimatis masyvas Lambda[iValley]|iScatter][iStep] su visomis sklaidos sparty sumuy
vertémis,

nScatter — aktyviyju sklaidos tipy skaicius,

nSteps — elektrono energijos verciy (,,diskretizavimo zingsniy“) skaicius,

de — gretimy energijos verciy skirtumas (,,diskretizavimo Zingsnis®),

iValley — elektrono energijos slénio numeris,

energ — elektrono energija (atskaitoma nuo slénio dugno).

I8¢jimo parametrai:

alambda — nScatter ilgio vienmatis masyvas, kurio elementai lygiis apytiksléms funkcijy 4, vertéms (jos
paimtos i§ verciy lentelés Lambda[iValley|[iScatter][iStep)).
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Paprogramé scatter pasirenka sklaidos tipa:
scatter(nScatter, alLambda, r2, iScatter)
[éjimo parametrai:
nScatter — aktyviyjy sklaidos tipy skaicius,
alambda — nScatter ilgio vienmatis masyvas, kurio elementai lygis apytiksléms funkcijy 4, vertéms (jos

paimtos i§ verciy lentelés Lambda[iValley|[iScatter][iStep)),
r2 — atsitiktinis skaicius, kuris tolygiai pasiskirstes intervale nuo 0 iki 1.

I8¢jimo parametras:

iScatter — sklaidos jvykio tipas. Galimos vertés — nuo 0 iki nScatter. Jeigu iScatter = 0, tai reiskia, kad sklaida
yra virtualioji, t. y. sklaidos faktiSkai néra.

Paprogramé finalState apskai¢iuoja elektrono biisena (slénj, energija ir bangos vektoriy) i§ karto po
sklaidos:

finalState (iScat, energylIncr, iFinalValley, eff mass, alpha, n, T, eps, iScatter, 13, r4, iValley, energ, k abs,
k squared, kx, ky, kz)

[éjimo parametrai:

argumentai nuo Nr. 1 (iScat) iki Nr. 8 (eps) aprasyti auk$Ciau. Vienintelis pakeitimas yra tas, kad
eff mass[1,2,3] yra tikrosios efektinés masés (kg), o ne santykinés masés;

iScatter — paskutiniojo sklaidos jvykio riiSies eilés numeris.

r3 ir r4 — atsitiktiniai skaiciai, kurie tolygiai pasiskirste intervale nuo 0 iki 1,

18¢jimo parametrai:

iValley — slénis, kuriame elektronas atsidiiré po sklaidos,

energ — elektrono energija §io slénio dugno atzvilgiu,

k abs — elektrono bangos vektoriaus modulis po sklaidos,

k_squared — elektrono bangos vektoriaus kvadratas po sklaidos,

kx, ky, kz — elektrono bangos vektoriaus komponentés galutinio slénio dugno atzvilgiu.

Paprogramé flighttime sugeneruoja elektrono laisvojo lékio trukme:
flighttime (Gam, iValley, r1, tau)
[éjimo parametrai:
Gam - trijy elementy masyvas, kuri sudaro pagrindinéje programoje apskai¢iuoti dalikliai I (Zr. A.2 skyriu
ir A.1 skyriaus pabaiga),
iValley — slénis, kuriame yra elektronas.
rl — atsitiktinis skaicius, kuris tolygiai pasiskirstgs intervale nuo 0 iki 1,
I8¢jimo parametras:

tau — laisvojo 1ékio trukmé.
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Paprogramé drift apskaiciuoja elektrono bangos vektoriy laisvojo 1ékio pabaigoje (pries pat
kita sklaidos ivyki):

drift(eff mass, iValley, tau, field, x, y, z, kx, ky, kz, k_abs, k squared)

[éjimo parametrai:

eff mass — efektinés masés kiekviename slényje (kg),

1Valley — slénis,

tau — 1ékio trukmé,

field — elektrinio lauko stipris,

ky, kz — elektrono bangos vektoriaus Dekarto dedamosios statmena laukui kryptimi (laukas
nukreiptas X asies kryptimi).

[¢jimo/is¢jimo parametrai:

X, y, z — elektrono Dekarto koordinatés,
kx — elektrono banginio vektoriaus x dedamoji (dedamosios ky ir kz laisvojo lékio metu nekinta,
nes elektrinis laukas nukreiptas X kryptimi)

I8¢jimo parametrai:
k_abs — bangos vektoriaus modulis,
k squared — bangos vektoriaus kvadratas.

Paprogramé energy apskaiciuoja elektrono energija laisvojo 1ékio pabaigoje (pries pat kita
sklaidos ivyki):

energy(eff _mass, alpha, iValley, k_squared, energ)

[éjimo parametrai:

eff mass — elektrono efektinés masés kiekviename slényje (kg),

alpha — kiekvieno slénio neparaboliSkumo koeficientai,

1Valley — slénis,

k squared — elektrono bangos vektoriaus kvadratas (atzvilgiu slénio dugno),

I$¢jimo parametras:

energ — elektrono energija.

Paprogramé output iraso skaiciavimy rezultatus i tekstini (ASCII) faila:
output(field, drift velocity, miu, mean_energy)

Argumentai (dydziai, kurie raSomi { failg):

field — elektrinio lauko stipris,
drift velocity — elektrono dreifinis greitis,
miu — elektrono judris,

mean_energy — elektrono vidutiné energija.
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Priedas B. Bendros Zinios apie Monte Karlo modeliavimo laboratoriniy darby atlikimo tvarka

Monte Karlo modeliavimo laboratoriniai darbai atlieckami, naudojant modeliavimo ir
netiesinio aproksimavimo sistema SimFit. Sia sistema sudaro dvi programos:

1) aproksimavimo modeliy redaktorius SimFit.exe;
2) modeliy skai¢iavimo bei aproksimavimo programa SimFitC.exe.

Aproksimavimui SimFit naudoja vartotojo sudarytuose DLL failuose esancias funkcijas, o duomeny
grafiniam atvaizdavimui naudoja programa Origin.

Galimi du SimFit darbo rezimai — aproksimavimo ir modeliavimo. Aproksimavimo atveju
SimFit apskaiciuoja teorinio modelio, kuri nusako duotoji funkcija, parametry vertes, kurios atitinka
maziausia teorinio skai¢iavimo duomenuy nuokrypi nuo duotyju matavimo duomeny. Modeliavimo
atveju SimFit apskaiCiuoja teorinio modelio priklausomyjuy kintamyjy vertes, kurios atitinka
duotasias modelio parametry ir nepriklausomyju kintamyju (argumenty) vertes. Pastarosios vertés
gali buti skaitomos i§ duotojo failo arba gali biiti apskaiciuotos, naudojantis vartotojo pateiktomis
ribinémis vertémis.

SimFit.exe sudaro modeliy sarasa, kickvienam modeliui sudaro sarasa su faily,
kuriuose saugomi skai¢iavimo parametrai, vardais, pateikia grafinj interfeisa kai kuriy
valdymo parametry modifikavimui. Kiekvienam modeliui vienas 1§ ty parametry yra
DLL failo su vartotojo sudaryta programa vardas (pvz., MonteCarlo3.dll).
SimFit.exe iSkviecia programa SimFitC.exe, kuri atlieka visus skai¢iavimus (tame
tarpe — ir aproksimavima).

Programa SimFitC.exe skaito parametry vertes i$ faily, kuriy saraSa sudaré¢ SimFit.exe
ir periodiskai iSkviecia vartotojo programa (pvz., MonteCarlo3.dll), naudodama
i§ anksto apibrézta jos argumento verciy seka.

A 4

Vartotojo DLL programa (pvz., MonteCarlo3.dll) apskai¢iuoja duotojo priklausomojo
kintamojo (pvz., elektrono dreifo greicio arba judrio arba sklaidos spartos) vertg, esant
duotai argumento (pvz., elektrinio lauko stiprio arba elektrono energijos) vertei ir
duotoms pastoviyjy parametry (pvz., medziagos parametry) vertéms.

A 4

Kai kurios paprogrames, kurias iskviecia programa MonteCarlo3.dll, turi du variantus:
"viding¢" paprogramé (ji jeina i pacia programa MonteCarlo3.dll) ir "iSoriné" paprogramé
(ji yra atskirame DLL faile). Nustatymui, kuria 1§ ty funkcijy naudoti, programa
MonteCarlo3.dll naudoja faila "MonteCarlo3.txt". Tame faile yra minétyjy paprogramiy
ir atitinkamy DLL faily vardai (po viena varda eilutéje). Jeigu eiluté prasideda komentaro
simboliu "//", tuomet atitinkamus skai¢iavimus atlieka vidiné paprogramé, o prieSingu
atveju tuos skaiCiavimus atlieka iSorine paprograme, kurios ieSkoma atitinkamame DLL
faile.

Analogiska tekstini faila ,,MonteCarlo5.txt“ naudoja ir daugiadalelé Monte Karlo programa
,MonteCarlo5.dll*.
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Failas ,,MonteCarlo3.txt* turi biiti tame paciame kataloge, kaip failas MonteCarlo3.dll, o failas
»MonteCarlo5.txt* turi biiti tame paciame kataloge, kaip failas MonteCarlo5.dll. Zemiau yra failo
,MonteCarlo3.txt* turinio pavyzdys.

// ID DLL failo vardas Funkcijos vardas

//

/I ScatterTypes Models\MonteCarlo3_scatterTypes.dll SCATTERTYPES
/I FlightTime Models\MonteCarlo3 flighttime.dll FLIGHTTIME

//" Scatter Models\MonteCarlo3_scatter.dll SCATTER

/I Drift Models\MonteCarlo3_drift.dll DRIFT

//" FinalState Models\MonteCarlo3_FinalState.dll FINALSTATE

/I Energy Models\MonteCarlo3 energy.dll ENERGY

/I Rate_ion Models\MonteCarlo3 rate ion.dll RATE ION

// Rate_acoustic ~ Models\MonteCarlo3 rate acoustic.dll RATE ACOUSTIC

Rate opt_intra

Models\MonteCarlo3 rate opt intra.dll

RATE OPT INTRA

//" Rate_opt_inter Models\MonteCarlo3 rate opt inter.dll RATE OPT INTER
/I Rate_opt pol  Models\MonteCarlo3 rate opt pol.dll RATE OPT POL
// Lambda Models\MonteCarlo3 lambda.dll LAMBDA

Tie DLL failai raSomi programavimo kalba C++ ir kompiliuojami kompiliatoriumi Microsoft
Visual Studio 2010 Professional. Ta¢iau DLL failus galima raSyti ir bet kuria kita kalba, naudojant
bet kuri kita kompiliatoriy, kuris gali generuoti DLL failus: vienas i§ DLL panaudojimo privalumy
yra tas, kad juy programavimo kalba gali skirtis nuo juos iSkvie€iancios programos programavimo
kalbos (pvz., anks€iau minétosios programos ,,MonteCarlo3.dll* ir ,,MonteCarlo5.dll* paraSytos
FORTRAN-90 kalba).

C++ kalba yra papildyta C kalba. Esminé C++ kalbos ypatybé yra ta, kad programose, kurios
paraSytos ta kalba, galima naudoti vadinamasias ,klases”. Taciau aptariamuoju atveju klases
nenaudojamos. T. y. minétosios paprogrames raSomos C kalba, naudojant kai kurias neesmines C++
kalbos ypatybes.

Kiekvienam i§ minétyjy faily yra sudarytas atskiras Visual Studio projektas ir yra paraSytas
»sablonas® — .cpp failas, kuriame yra paprogramés antrasté ir jos argumenty apibréztys. Zemiau yra
paprogramés DRIFT, kuria iSkviec€ia programa MonteCarlo3.dll, Sablonas:

#define X86

#include <windef.h>

#include <stdio.h>

#include <stdlib.h>

#include <string.h>

#include <math.h>

#include "MonteCarlo3 drift.h"
#include "..\Constants.h"

void FAR PASCAL DRIFT
{

double *eff mass = drift args->eff mass-1;
int ivalley = drift args->iValley;

double tau = drift args->tau;

double field = drift args->field;

double x = drift args->x;

(TMC3 _drift *drift args)

double y = drift args->y;
double z = drift args->z;
double kx = drift args->kx;

double ky = drift args->ky;
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double kz = drift args->kz;
double k abs = drift args->k abs;
double k squared = drift args->k squared;

drift args->x = Xx;

drift args->y = y;

drift args->z z;

drift args->kx = kx;

drift args->k abs = k abs;

drift args->k squared = k squared;

}

Programos dalis, kurig reikia paraSyti, yra tarp komentary eiluciy su zodziais ,,START* ir ,,END*
(C++ kalboje komentary eilutés pradedamos simboliu ,,/*). Prie§ eilute su zodziu ,,START* yra
visy argumenty apibréztys.

Visy argumenty prasmé yra paaiskinta Priede A. Be to, ten nurodyta, kurie argumentai yra ,,j¢jimo*,
o kurie — ,,i8¢jimo*. [¢jimo argumentai yra tie, kuriy vertés yra zinomos i$ anksto. Juos apskai¢iuoja
pagrindiné programa (pvz., MonteCarlo3.dll), prie§ iSkviesdama duotaja paprogramg. ,,IS€¢jimo*
argumentai yra tie, kuriy vertes turi apskaiciuoti duotoji paprogramé. Skai¢iavimams naudojamos
formulés, kurios pateiktos Sio darbo apraSo teoringje dalyje.

Visos minétosios paprogramés naudoja antrastini faila ,,Constants.h®, kuriame yra apibrézti
kintamieji, kuriy vertés lygios pagrindiniy fizikiniy konstanty vertéms. Todé¢l visose formulése
vietoj minétyjy konstanty galima naudoti juy vardus (tie vardai paaiskinti lentelé¢je, kuri yra Priedo A
skyrelyje A.1). Pvz., vietoj Planko konstantos galima rasyti ,,planck*.

Rasant programas, reikia turéti omenyje, kad programoje MonteCarlo3.dll energija visur isreiksta
elektronvoltais (visi kiti dydziai iSreiksti SI sistemos vienetais). Todél, jeigu vienas 1§ duotosios
paprogramés i€jimo parametry yra energija, o skaic¢iavimus ketinama atlikti SI sistemoje, tada, pries
pradedant skaiCiavimus, ta energija reikia iSreikSti dzauliais. AnalogiSkai, jeigu paprograméje
skaiCiavimai atliekami SI sistemoje, o vienas i i§¢jimo parametry yra energija, tada, pries iSeinant
1§ paprogrames, ta energija reikia iSreiksti elektronvoltais.

SkaiCiuojant sklaidos sparta, pradinis slénis (,,iValley*) skaitomas i§ failo ,,MonteCarlolnit.txt*,
kuris turi biiti tame paciame kataloge, kaip ir programa SimFitC.exe. Atliekant modeliavima
viendaleliu Monte Karlo metodu, pradin¢ elektrono biisena skaitoma i§ to paties failo. Atliekant
modeliavima daugiadaleliu Monte Karlo metodu, minétasis failas néra naudojamas, nes daleliu
pradinés biisenos yra generuojamos, naudojant atsitiktiniy skai€iy generatoriy. Skaic¢iuojant sklaidos
spartas, i§ failo MonteCarlolInit.txt skaitomas tik slénio numeris (jis nurodytas pirmojoje minétojo
failo eilutéje).
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Priedas C. Programavimo C kalba pradmenys

C.1. Duomeny tipai

Pagal C kalbos taisykles, kiekvieno kintamojo apibréztis prasideda jo tipo vardu, po kurio yra
kintamojo vardas. Po kintamojo vardo gali biiti lygybés Zenklas ir to kintamojo pradiné verté
(konstanta arba aritmetinis reiSkinys). Galimieji duomeny tipai yra Sie:

int — sveikasis skai¢ius su Zenklu (4 baitai; galimos reikimés —nuo —2°' + 1 iki 2°' - 1),
unsigned — sveikasis skaiius be Zenklo (4 baitai; galimos reik§meés — nuo 0 iki 2% — 1),

float —slankaus tasko skaiCius (4 baitai, tikslumas — 7 reikSminiai skaitmenys),

double — dvigubo tikslumo slankaus tasko skaiCius (8 baitai, tikslumas — 15 reikSminiy skaitmeny).

Specialus kintamojo tipas yra vadinamieji masyvai. Masyvas yra atminties sritis, kurioje saugomi
keli skai¢iai. Masyvo apibréztis ypatinga tuo, kad joje reikia nurodyti masyvo dydi. Masyvo dydis
nurodomas tarp lauztiniy skliausty. Pvz., Zemiau apibréztas vienmatis slankaus taSko skaiciy
masyvas, kurio dydis lygus 3:

double eff mass[3];

(C kalboje visi operatoriai baigiami kabliataskiu). I atskirus masyvo elementus taip pat kreipiamasi,
naudojant lauZtinius skliaustus, tarp kuriy nurodomas elemento indeksas (eilés numeris duotajame
masyve). Numeruojama, pradedant nuo 0. Pvz., auk$¢iau apibréztojo masyvo atveju galimos
indekso vertés yra 0, 1 ir 2.

Kitas specialus kintamojo tipas yra vadinamosios redyklés. Rodyklé — tai kintamasis, kurio prasme
yra kito kintamojo adresas. Rodyklé apibréziama, pries jos varda iterpiant zvaigzdute. Pvz., zemiau
apibréZzta rodyklé 1 slankaus tasko kintamaji:

double *pointer;

Siame pavyzdyje rodyklés pointer verté yra neapibrézta. Zemiau tai rodyklei priskiriamas
masyvo eff mass[3] pirmojo elemento adresas:

pointer = eff mass;

Masyvo vardas yra specialaus tipo rodyklé. Kaip matome pastarajame pavyzdyje, masyvo varda
galima naudoti kaip rodyklg i to masyvo pirmaji elementa. Prie bet kurios rodyklés pridéjus sveikaji
skaiCiy, gaunama rodyklé i kita to paties tipo kintamaji, kurio adresas skiriasi nuo pradinio adreso
dydziu, kuris lygus to sveikojo skaiciaus ir to tipo kintamojo dydzio sandaugai. Pvz., jeigu rodyklé
pointer apibrézta taip, kaip auksCiau, tada pointer+1 nusako rodykle | masyvo eff mass antraji
elementy (t.y. i eff mass[1]). Kintamojo, { kur] nukreipta rodyklé, vert¢ galima suzinoti,
naudojant ,deadresavimo* operatoriy ,,*“. Pvz., pastarajame pavyzdyje *pointer arba
*eff mass yra lygus eff mass[0], o * (pointer+l) arba * (eff mass+1) yra lygus

eff mass[1].

Iki $iol buvo kalbama tik apie vienmacius masyvus. Dvimati masyva galima apibrézti, pvz., taip:
int al[l10][20];

Tokia apibréztis rodo, kad dvimatis masyvas a turi 10 eiluciy, o kiekviena eiluté¢ turi po 20
elementy. Kaip zinome, masyvo vardas — tai rodyklé i jo pirmaji elementa. Dvimacio masyvo
elementai kompiuterio atmintyje iSdéstyti eilutémis (t.y., pereinant nuo vieno elemento prie
gretimo, pirmiausia kinta antrasis indeksas). Todé¢l, naudojant aukS$Ciau pateiktaja masyvo a
apibrézti, uzraSymas ,,* (a + 19)“ yra tapatus ,,a[0] [19]%, o uZraSymas ,,* (a + 20)“ yra
tapatus ,,a [1] [0]“. Dvimacio masyvo atveju savo vardus turi ir jo eilutés. Minétame pavyzdyje —

tai yra vienmaciai masyvai a [0],a[1],a[2], .., a[9]. Vél pasinaudoj¢ tuo, kad masyvo vardas

(13
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yra rodykle { jo pirmaji elementa, gauname, kad uzraSymas ,,*a [0]“ yra tapatus ,,a[0] [0]°,
uzraSymas ,,*a [1]“ yra tapatus ,,a [1] [0]“ir t.t.

Dar vienas specialusis kintamojo tipas yra vadinamosios struktiiros. Struktira nuo masyvo skiriasi
tuo, kad jos elementai gali buti skirtingy tipy. Minétyjy paprogramiy, kurias reikés paraSyti, visi
argumentai yra tam tikry struktiiry laukai. Kiekviena struktiira apibréziama, naudojant operatoriy
otypedef struct®. Pvz, Zemiau apibréZta struktiira TMC3 drift, kurios laukai yra
paprogramés DRIFT argumentai.

typedef struct
{
double *eff mass;
int ivValley;
double tau;
double field;
double *x;
double *y;
double *z;
double *kx;
double ky;
double kz;
double *k abs;
double *k squared;
} TMC3 drift;

Apibrézus struktiira, jos varda galima naudoti kaip kintamojo tipa kintamyju apibréztyse. Pvz.,
Zemiau apibréztas kintamasis tempStruct, kurio tipas yra TMC3 drift:

TMC3 drift tempStruct;

Atskiry struktiiros lauky vertes galima suzinoti, naudojant tasko operatoriy. Pvz., jeigu kintamasis
tempStruct apibréztas taip, kaip auksciau, tada yra leistini tokie operatoriai:

tempStruct.eff mass[0] = 1.;
tempStruct.field = 0.;

Turint rodykle i struktiira, jos atskiry lauky vertes galima suzinoti, naudojant operatoriy ,,—>“. Pvz.,
jeigu ptr yra rodyklé | aukSciau apibréztaja tipo TMC3 drift struktiira, tada minétuosius du
operatorius reikia raSyti taip:

ptr->eff mass([0] = 1.;
ptr->field = 0.;

C kalboje kintamuyjy apibréztys turi biiti pacioje programos pradzioje (prie§ visas aritmetines
operacijas). Taciau C++ kalba leidzia talpinti kintamyjy apibréZztis bet kurioje programos vietoje.
Reikia turéti omenyje, kad kintamasis, kuris apibréztas sudétinio operatoriaus viduje (t.y. tarp
riestiniy skliausty ,,{* ir ,,}*), yra ,,matomas* tik to operatoriaus viduje. Pvz., Zemiau pateiktajame
pavyzdyje kintamojo i reikSmé sudétinio operatoriaus viduje yra 2, o to paties kintamojo reikSmeé,
1Séjus 18 to operatoriaus, yra lygi 1:

int 1 = 1;

{

int 1 = 2;



C.2. Operacijos

Pagrindiniai operaciju tipai:

e aritmetinés operacijos,
palyginimo operacijos,
loginés operacijos,
priskyrimo operacijos,
sekos operacija (kablelis).

Aritmetinés operacijos:
e sudétis (+),
e atimtis (—),
e dalyba (/),
e daugyba (*).

Palyginimo operacijos:
o “lygu” ==) ’
e “nelygu” (!=),
e “maziau” (<),
e ‘“maziau arba lygu” (<=),
e ‘“daugiau” (>),
e “daugiau arba lygu” (>=).
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Visy palyginimo operaciju rezultatas yra int tipo skaicius: jeigu duotoji salyga galioja, tada
rezultatas yra vienetas, o prieSingu atveju — nulis. Pvz., reiSkinio 2==2 rezultatas yra 1, o reiskinio
1>2 rezultatas yra 0. Todél palyginimo operacijas galima naudoti reiSkiniuose kartu su
aritmetinémis operacijomis (taciau reikia turéti omenyje, kad palyginimo operacijy prioritetas yra

mazesnis, negu aritmetiniy operacijy).

Loginés operacijos:
e “ir (&&),
e “arba” (] 1),
e neigimas (!).

Loginiy operacijy argumentai (,,operandai®) gali biiti bet kokie reiSkiniai, kuriy rezultatas yra
skaiCius. Visi skaiciai, kurie skiriasi nuo nulio, interpretuojami kaip ,tiesa® (t. y. kaip vienetas).
Loginiy operaciju reikSmés skai¢iuojamos i§ kairés | deSing ir nutriiksta, kai tik galima
vienareikSmiSkai nustatyti rezultata. Pvz., jeigu operacija ,,arba“ atlickama su dviem reiskiniais,
kuriy pirmasis skiriasi nuo nulio, tada programa nebando skaiiuoti antrojo reiSkinio, nes nuo jo

reikSmeés galutinis rezultatas nepriklauso.

Priskyrimo operacijos:

e desSiniosios pusés reikSmes priskyrimas kairiajai pusei (=),

e kairiosios pusés padidinimas dydziu, kuris lygus deSiniajai pusei (+=),

e kairiosios pusés sumazinimas dydziu, kuris lygus desiniajai pusei (—=),

e kairiosios pusés pakeitimas, dauginant ja 1§ dydZio, kuris yra deSiniojoje pusé¢je (*=),
o kairiosios pusés pakeitimas, dalijant ja 1§ dydzio, kuris yra deSiniojoje puséje (/=),

e dydzio padidinimas vienetu (++), pvz., 1 ++

e dydzio sumazinimas vienetu (—), pvz., 1—.
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Operacija ,,kablelis* vartojama reiskiniy tarpusavio sujungimui. Reiskiniy, kurie atskirti vienas nuo
kito kableliu, saraSas yra interpretuojamas kaip vienas reiskinys ir skai¢iuojamas i$ kairés i desing.
Toks reiskinys visada igauna paskutiniojo skai¢iavimo reikSmg.

C.3. Operatoriai

Pagrindiniai operatoriy tipai:
e salygos operatoriai,
e ciklo operatorius,
e funkcijos iSkvietimo operatoriai.

Visi operatoriai baigiami kabliatagkiu. Zemiau pateiktose operatoriy apibréztyse Zodis ,,operatorius
gali reik$ti ir vieng operatoriy, ir sudétini operatoriy, t.y. kelis operatorius, kurie suraSyti tarp

riestiniy skliausty ,,{* ir ,,}“. Po uzdaranciojo skliausto ,,}“ kabliataskis neraSomas.

Salygos operatoriai yra keturiy rasiy:

1.1f (loginis reiskinys)
operatorius

2.if (loginis reiskinys)
operatorius_1
else
operatorius_2

3. loginis reiskinys ? reiSkinys 1 : reiSkinys 2

4. operatorius switch ... case (8 operatoriy daZniausiai galima pakeisti vienu 1§ auk$ciau
minétyjy salygos operatoriy, tod¢l Cia jis neaprasomas).

Pvz., Zemiau pateiktame operatoriaus if ... else pavyzdyje kintamajam a priskiriamas
didesnysis 1§ dviejy skaiciy b ir c:

if (b > ¢c) a = b;

else a = c;

Ta pati rezultata galima gauti ir Sitaip:
a= (b>c) ? b : c;

Ciklo operatoriaus veikimas pasireiSkia tuo, kad duotasis operatorius (kuris gali buti sudétinis)
vykdomas kelis kartus i§ eilés, kol yra tenkinama tam tikra salyga. Tas operatorius kartais
vadinamas ,,ciklo kiinu“ (siekiant ji atskirti nuo ,ciklo antrastés®), o vienas to operatoriaus
skai¢iavimas vadinamas ,,iteracija““. Ciklo operatoriai yra triju rasiy:
1. while (loginis reiSkinys)

operatorius;

2. do
operatorius_ 1
while (loginis reiskinys)

3. for (inicializavimas; loginis reiskinys; nauja reikSme)
operatorius;
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»while® ciklas vykdomas tol, kol loginis reiskinys yra nelygus nuliui, o jeigu tas reiSkinys jau yra
lygus nuliui prie§ pradedant vykdyti cikla, tada ciklas i§ viso nevykdomas. ,,do* ciklas skiriasi nuo
»while* ciklo tik tuo, kad loginio reiSkinio reikSmé tikrinama ne pries§ operatoriaus vykdyma, o po
jo. Taigi, ,,do* ciklo atveju operatorius visada ivykdomas bent viena karta. ,,for* ciklas skiriasi
nuo ,,while* ciklo tuo, kad ,,for* cikle numatytos dar dvi operacijos: inicializavimo operacija,
kuri jvykdoma pacioje ,,for* ciklo pradzioje, ir naujos reikSmés skaiCiavimo operacija, kuri
ivykdoma kiekviena karta, apskaiGiavus operatoriy (t. y. po kiekvienos iteracijos). Zemiau pateiktas
»for® ciklas, kuris skai¢iuoja sveikojo skaiciaus n faktorialan! =1-2-3 - ... - n:

int i, fact;
for (1 = 1, fact = 1; i <= n; i++) fact *= i;

Siuo atveju ciklo inicializavimas pasireiskia tuo, kad kintamiesiems i ir fact priskiriama reik§mé
1. Atlikus operatoriy ,,fact *= 1% kintamasis i padidinamas vienetu (operacija ,,i++). Prie§
atliekant operacija ,,fact *= 1i“, tikrinama salyga ,,i <= n‘ (jeigu ta salyga negalioja, tada
operacijos ,,fact *= 1i“ir,,i++“ nevykdomos).

»for® ciklo antrastéje inicializavimo ir naujos reik§més skai¢iavimo operacijos néra biitinos. Pvz.,
zemiau pateiktas ,,for* ciklo pavyzdys, kuris skiriasi nuo ankstesniojo pavyzdzio tik tuo, kad
kintamyjuy inicializavimas atlieckamas prie§ ciklo vykdyma, o naujos reikSmeés skaiCiavimas
»prijungtas‘ prie ciklo kiino, kurj Siuo atveju sudaro du operatoriai:

int 1 = 1, fact = 1;
for (; 1 <= n;) {
fact *= 1i;
i++;

Tokio pavidalo ,,for* ciklas yra tapatus ,,while® ciklui (t. y. pastarajame pavyzdyje ciklo antrasté
galéty biiti ,while (i <= n)®).

Auksciau aprasSytieji ciklo operatoriai priklauso bendresnei ,,valdymo operatoriu™ kategorijai.
Valdymo operatoriai — tai operatoriai, kurie valdo operatoriy atlikimo tvarka (seka). Kiti valdymo
operatoriai yra ,,oreak®, ,,continue® ir ,goto®. Jeigu, vykdant ciklo operatoriy, aptinkamas
operatorius ,,break®, tada iSeinama i§ duotojo ciklo operatoriaus. Jeigu, vykdant ciklo operatoriy,
aptinkamas operatorius ,,continue®, tada praleidziama visa likusioji ciklo kiino dalis ir pereinama
prie kitos iteracijos. Operatorius ,,goto* perduoda valdyma programos eilutei, kuri prasideda
duotaja zyme. Zymé — tai bet kokia simboliu seka, kuri uzsibaigia dvitagkiu. Zymé (be dvitaskio)
turi biiti nurodyta po ,,goto*. Pvz., zemiau pateiktame pavyzdyje operatorius ,,got o naudojamas
skaiciaus n faktorialo skaiCiavimui:

int 1 = 1, fact = 1;
if (n<=0) goto END;
START :

fact *= i;

i++;

if (i <= n) goto START;
END:
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C.4. Kai kurios matematinés funkcijos

Toliau iSvardytos kelios standartinés funkcijos. Kiekvienos funkcijos apibréztyje yra nurodyti jos
vardas, argumenty tipai ir skai¢iuojamos reikSmes tipas (taciau, iSkvieciant funkcija, tipy nurodyti
nereikia, pvz., ,,y = sin(x)*). Uzrasas ,,void® reiskia, kad funkcija negrazina jokios reik§més
(tokios funkcijos negali buiti naudojamos aritmetiniuose reiskiniuose ir priskyrimo operacijose).

double acos(double X) — parametro x arkkosinusas (galimoji verté — nuo 0 iki 7).

double asin(double X) — parametro x arksinusas (galimoji verté — nuo —m/2 iki +m/2).

double atan(double X) — parametro x arktangentas (galimoji verté — nuo —m/2 iki +n/2).

double atan2(double Yy, double X) - santykio y/x arktangentas (galimoji verté — nuo 0 iki 7).
double ceil(double X) —maziausias sveikasis skai¢ius, kuris yra nemazesnis uz x (t.p. zr. f1oor () ).
double cos(double X) —parametro x kosinusas (x turi bati iSreikStas radianais).

double exp(double X) — parametro x eksponenté (e).

double Ffabs(double X) — parametro x modulis.

double Floor(double X) — didziausias sveikasis skaicius, kuris nevirsija x (t.p. zr. ceil ()).
double fmod(double X, double Yy) - skai¢iaus x dalybos i§ skaiciaus y liekana.

double log(double X) —skaifiaus x natiiralusis logaritmas.

double 10glO(double X) - skaifiaus x deSimtainis logaritmas.

double pow(double X, double Yy) - skaitiaus x kélimas laipsniuy (x*).

double sin(double X) —parametro x sinusas (x turi biiti iSreikstas radianais).

double sgrt(double X) —kvadratiné Saknis i$ x.

double tan(double X) —parametro x tangentas (X turi biiti iSreikStas radianais).

int rand() - generuoja atsitiktini sveikaji skai¢iy, kurio vert¢ yra nuo 0 iki RAND MAX. Konstanta
RAND_ MAX apibrézta standartiniame antrastiniame faile ,,stdlib.h* (RAND MAX dazZniausiai lygus 32767).
void srand(unsigned random) — inicializuoja atsitiktiniy skaic¢iy generatoriy (Zr. rand () ). Atsitiktiniy
skaic¢iy seka, kuria generuoja rand (), priklauso tik nuo parametro random.
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