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Darbo tikslas

I — V variantai: Sumodeliuoti puslaidininkio pertekliniy kriivininky koncentracijos mazéjimg laike
sustabdzius Salutiniy kriivininky injekcija, nustatyti to mazéjimo biidingyjy laiky priklausomybe nuo
lokalizacijos centry parametry ir nuo sluoksnio storio.

VI — X variantai: Sumodeliuoti silpnai legiruoto puslaidininkio sluoksnio su dviem uztvariniais
kontaktais poliarizacijg jjungus iSoring jtampa; nustatyti poliarizacinés srovés kitimo spartos ir lokalizacijos
centry parametry sary$j bei tos spartos priklausomybe nuo temperatiiros.

1. Uzduotys

I — Vvariantai:

1. Naudojant programa GraphiXT, sumodeliuoti skyliy injekcija j n puslaidininkio sluoksnj, kuriame
egzistuoja rekombinacijos centrai, stacionariomis sglygomis, kai sluoksnio storis yra daug mazesnis uz
skyliy difuzijos ilgj ir kai sluoksnio storis yra daug didesnis uz skyliy difuzijos ilgj.

2. Abiem minétais atvejais sumodeliuoti pertekliniy skyliy koncentracijos mazéjima iSjungus injekcijos srove
ir atvaizduoti vidutinés skyliy koncentracijos sluoksnyje priklausomybe¢ nuo laiko.

3. Patikrinti, ar vidutinés pertekliniy krivininky koncentracijos mazéjimas laike iSjungus Salutiniy
kriivininky injekcija yra eksponentinis. Nustatyti to mazéjimo laiko konstanta. Palyginti gautgsias laiko
konstantas su teorinémis vertémis. Paaiskinti pastebétus désningumus.

VI — X variantai:

1. Naudojant programg GraphiXT, sumodeliuoti skyliy persiskirstyma silpnai legiruoto p puslaidininkio
sluoksnyje su dviem uztvariniais kontaktais jjungus iSoring jtampag, esant dviem temperatiiros vertéms.
[Sluoksnyje egzistuoja dviejy rasiy skyliy prilipimo centrai. |

2. Palyginti gautajj stacionaryjj skyliy pasiskirstymg esant iSorinei jtampai su tuo, kurj numato teorija.

3. Atvaizduoti sluoksnio srovés priklausomybes nuo laiko, atitinkancias kiekvieng temperatiira, ir tose
priklausomybése rasti tiesines arba eksponentines sritis. Apskaiciuoti atitinkamas laiko konstantas. Palyginti
gautgsias laiko konstantas su teorinémis vertémis. Paaiskinti pastebétus désningumus.

2. Kontroliniai klausimai

Kas yra tiesioginiai ir netiesioginiai Suoliai? Kas yra rekombinacijos centrai?

2. Kaip apibréziama elektrony ir skyliy rekombinacijos spartos? Elektrony ir skyliy tolydumo lygtys, jy
démeny prasmé. Kas yra pertekliniai kriivininkai? Kaip apibréziama pertekliniy kriivininky gyvavimo
trukmé?

3. Elektrony bei skyliy iSlaisvinimo koeficienty ir gyvavimo trukmiy israiskos gaudykliy parametrais (be
iSvedimo).

4. Kaip apskaifiuojama uzimty gaudykliy koncentracija kitame laiko zingsnyje modeliuojant kriivininky
kinetika skaitiniais metodais?

5. Koks yra injektuoty i puslaidininkj Salutiniy kriivininky elektros kriivio neutralizavimo fizikinis
mechanizmas? Kokie vyksmai vyksta sluoksnyje po to, kai elektros kriivis yra neutralizuotas?
Remdamiesi bendrgja srovés tankio iSraiSka ir tolydumo lygtimis, iSveskite diferencialing lygtj, kurios
sprendinys nusako pertekliniy kravininky koncentracija visuose sluoksnio taskuose visais laiko
momentais.

6. Injektuoty Salutiniy pertekliniy kriivininky koncentracijos priklausomybé nuo koordinatés stacionariu
atveju ir koncentracijos priklausomybé nuo laiko, kai pagrindinis vyksmas yra rekombinacija (uzrasykite
atitinkamas diferencialines lygtis ir jy sprendinius). Difuzijos nuotolio sgvoka.



7.

10.

Injektuoty Salutiniy pertekliniy krivininky koncentracijos priklausomybé nuo koordinatés stacionariu
atveju ir koncentracijos priklausomybé nuo laiko, kai pagrindinis vyksmas yra difuzija (uzraSykite
atitinkamas diferencialines lygtis ir jy sprendinius). Difuzijos trukmés savoka.

Kodé¢l silpnai legiruoto puslaidininkinio sluoksnio, kurio abu kontaktai yra uztvariniai, pusiausviroji
kruvininky koncentracijos priklausomybé nuo koordinatés esant iSorinei jtampai yra eksponentiné?
Kodé¢l silpnai legiruoto puslaidininkinio sluoksnio, kurio abu kontaktai yra uztvariniai, sroveés
priklausomybé nuo laiko jjungus jtampa i$ pradziy yra tiesiné? Kodél vélesnéje poliarizacijos stadijoje ta
priklausomyb¢ tampa eksponentine?

Kodél silpnai legiruoto puslaidininkinio sluoksnio, kurio abu kontaktai yra uztvariniai, depoliarizacinés
srovés priklausomybé nuo laiko skiriasi nuo poliarizacinés srovés laikinés priklausomybés?



3. Darbo teorija

3.1. Tiesioginiai ir netiesioginiai Suoliai. Rekombinacijos centrai

Kai kuriuose puslaidininkiuose, pvz., GaAs laidumo juostos minimumo padétis k erdvéje yra tokia
pati kaip valentinés juostos maksimumo padétis. Kaip matome 3.1 pav., tas taskas yra k=0. Todel, kai
laidumo juostos elektronas rekombinuoja su valentinés juostos skyle, yra tenkinamas impulso (judesio
kiekio) tvermés désnis. Tai reiskia, kad tokiai rekombinacijai jvykti nereikia jokiy papildomy sglygy. Taciau,
pvz., Ge ir Si laidumo ir valentinés juostos sléniy padétys k erdvéje yra skirtingos: valentinés juostos
maksimumas yra taske k=0 o laidumo juostos minimumas yra taSke k,, # 0 (pastarasis taSkas atitinka
vadinamajj ,,X slénj“, kuris yra ant Brijueno zonos krasto [100] kryptimi). Taigi, tokiame puslaidininkyje
rekombinacijos metu elektronas, kurio impulsas k,,, rekombinuoja su skyle, kurios impulsas 0. Tod¢l, kad
neblity pazeistas impulso tvermés désnis, elektronui arba skylei reikia suteikti atitinkama impulsg
(atitinkamai —k,,, arba k). Tai gali atsitikti sugeriant arba emituojant vieng arba kelis fononus. Taciau toks
jvykis yra labai mazai tikétinas. Todél silicyje arba germanyje tarpjuostiné rekombinacija praktiskai
nepasireiskia. Siuose puslaidininkiuose rekombinacija vyksta per tarpines bisenas, kurias atitinka diskretiis
energijos lygmenys draustinéje energijy juostoje. Tie lygmenys atitinka vadinamuosius rekombinacijos
centrus. Krivininky rekombinacija per rekombinacijos centrus vadinama Shockley-Read-Hall
rekombinacija.

Krivininko, kuris pagautas | rekombinacijos centra, palyginti didelé rekombinacijos tikimybé
iSplaukia i§ Heizenbergo neapibréztumy sarysio:

AkAx > % (3.1.1)
Cia Ak yra pagautojo krivininko bangos skaiGiaus (k=p /#) neapibréztumas, o Ax yra jo koordinatés
neapibréztumas. Kadangi Ax yra tarpatominio atstumo eilés, tai i§ (3.1.1) iSplaukia, kad Ak yra atvirkstinio
tarpatominio atstumo eilés, t. y. tos pacios eilés kaip I Brijueno zonos matmenys. Todél yra palyginti didelé
tikimybé, kad lokalizuotojo kriivininko impulsas bus lygus O arba 7k, ir taps galima jo rekombinacija su
tokio paties impulso prieSingo kriivio laisvuoju kriivininko (impulso tvermés désnj Siuo atveju uZztikrina
lokalizacijos centro arba visos kristalo gardelés atatranka). Toliau bus aptariama tik tokia netiesioginé
kriivininky rekombinacija.

__/
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-4 » -
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3.1 pav. Kriivininky tarpjuostinés rekombinacijos riiSys: tiesioginiai kvantiniai Suoliai (kairéje) ir netiesioginiai Suoliai
(desinéje)

3.2. Rekombinacijos sparta. Tolydumo lygtis

Dél kristalo gardelés defekty, kuriy yra visuose (net ir pa¢iuose gryniausiuose) puslaidininkiuose, jy
draustinéje juostoje egzistuoja energijos lygmenys. Pvz., 3.2 pav. pavaizduotas vienas toks lygmuo FE;
(indeksas ,,t* kilo i§ anglisko Zodzio ,trap* — ,,gaudyklé). Akivaizdu, kad yra galimi keturiy riiSiy kvantiniai



Suoliai, kuriuose gali dalyvauti tas energijos lygmuo: jis gali priimti elektrong i§ laidumo juostos (A Suolis),
atiduoti elektrong j valenting juosta, t. y. priimti skyle i§ valentinés juostos (C Suolis), priimti elektrong i§
valentinés juostos, t. y. atiduoti skyl¢ i valenting juosta (D Suolis), arba atiduoti elektrong j laidumo juosta (B
Suolis). Lygmuo, kuris neturi elektros kriivio, kai jj uzima elektronas, ir turi teigiama elektros kriivj, kai jo
neuzima elektronas, yra vadinamas donoriniu lygmeniu, o lygmuo, kuris neturi elektros kriivio, kai jo
neuzima elektronas, ir turi neigiama elektros kriivi, kai ji uzima elektronas, yra vadinamas akceptoriniu
lygmeniu.

Ec

3.2 pav. Galimi elektrono kvantiniai Suoliai per rekombinacijos centra, kurj atitinka energijos lygmuo £,

Lygmenys, egzistuojantys draustinéje juostoje, kartais yra klasifikuojami dar ir pagal tai, kokia yra
tikimybe, kad | toki lygmen]j pagautas kriivininkas grj$ atgal j tg juosta, i$ kurios jis buvo pagautas. Jeigu
tokio jvykio tikimybé yra palyginti didelé (t. y. jeigu Suoliy A ir B tikimybés daug didesnés uz Suoliy C ir D
tikimybes arba atvirks¢iai), tada lygmuo vadinamas ,,prilipimo lygmeniu® (tiksliau, jeigu vyrauja Suoliai A ir
B, tada lygmuo vadinamas ,.elektrony prilipimo lygmeniu®, o jeigu vyrauja Suoliai C ir D, tada lygmuo
vadinamas ,,skyliy prilipimo lygmeniu®). Jeigu tikimybe¢, kad po Suolio A jvyks Suolis C yra daug didesné,
negu tikimyb¢, kad po Suolio A jvyks Suolis B, arba jeigu tikimybé, kad po Suolio C jvyks Suolis A yra daug
didesné, negu tikimybé, kad po Suolio C jvyks Suolis D, tada lygmuo vadinamas ,,rekombinacijos centru®.
Taciau nuo Siol visus lygmenis, kuris yra draustinéje juostoje, vadinsime ,,rekombinacijos centrais“ (iSskyrus
3.6 skyriy, kuriame bus aptariama sistema, kurioje egzistuoja tik prilipimo lygmenys). Be to, terminu
,rekombinacija“ vadinsime visus elektrony arba skyliy Suolius i§ atitinkamy leistiniy juosty j tuos lygmenis,
o terminu ,,generacija“ — visus elektrony arba skyliy Suolius i$ ty lygmeny j atitinkamas leistines juostas.

I8 3.2 pav. aiSku, kad rekombinacijos centry energijos lygmuo elgiasi kaip ,,tarpininkas®, pereinant
elektronui i§ laidumo juostos j valentine juosta arba atvirkSciai. Kai kuriuose puslaidininkiuose (pvz.,
silicyje) toks elektrony ir skyliy rekombinacijos mechanizmas yra pagrindinis.

Kiekvienas i§ keturiy Suoliy, kurie parodyti 3.2 pav., yra apibiidinamas savo sparta, t.y. tos riiSies
Suoliy skaiCiumi tiirio vienete per laiko vienetg (tas spartas Zymésime tomis paciomis raidémis, kuriomis
3.2 pav. yra zymimi atitinkami Suoliai, t. y. 4, B, C ir D). Nuo $iol apibendrinsime ,,rekombinacijos spartos*
savoka: elektrony rekombinacijos spartg apibréSime sarysiu

R,=4-B, (3.2.1a)
o skyliy rekombinacijos spartg apibréSime sarysiu
R,=C-D. (3.2.1b)

Sitaip apibréztos rekombinacijos spartos gali biti ir teigiamos, ir neigiamos, priklausomai nuo to, ar vyrauja
tos rusies kriivininky pagavimas j rekombinacijos centrus, ar iSlaisvinimas i§ jy. ,,Generacijos sparta“
vadinsime iSoriniy veiksniy (pvz., apSvietimo) sglygotos generacijos spartg (nes ,,vidiné* generacijos sparta,
kuri susijusi su kriivininky islaisvinimu i§ gaudykliy, jeina j rekombinacijos spartos apibréztj). Pazyméjus
elektrony ir skyliy generacijos spartas atitinkamai G, ir G,. galima uZzraSyti Sias elektrony ir skyliy tolydumo
Iygtis:

M _Liivj, +(G,-R,). (3.2.20)
ot e

w1, .
a—ft’ =——divj, +(G,-R,). (3.2.2b)
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Toliau tarsime, kad iSoriné generacijos sparta lygi nuliui: G, = G, = 0. Rekombinacijos spartas R, ir R,
galima susieti su pilnosios kriivininky koncentracijos (n ir p) ir krivininky koncentracijos termodinaminéje
pusiausvyroje (atitinkamai ny ir po) skirtumais An=n —ny ir Ap =p — po (Sie du krivininky koncentracijos
pokyciai vadinami, atitinkamai, pertekliniy elektrony koncentracija ir pertekliniy skyliy koncentracija).
Kadangi izoliuotoji sistema visada savaime grjzta j termodinaminés pusiausvyros biisena, tai tuo atveju, kai
kriivininky koncentracija yra didesné uz pusiausvirgjg (t.y. kai pertekliniy krivininky koncentracija yra
teigiama), turi vyrauti rekombinacija, o prieSingu atveju turi vyrauti generacija. Turint omenyje, kad bet
kokig tolydziaja funkcijg pakankamai siaurame intervale galima aproksimuoti tiesés atkarpa, galima teigti,
kad tuo atveju, kai pertekliniy krivininky koncentracija yra pakankamai maza, rekombinacijos sparta yra
proporcinga pertekliniy krivininky koncentracijai:

R, = an (3.2.3a)
Tﬂ
R =2, (3.2.3b)
14
z-P

Cia 7, ir 7, yra atitinkamai elektrono ir skylés vidutiné gyvavimo trukmé, t.y. vidutinis laikas, kurj iSbtna
elektronas laidumo juostoje arba skylé valentinéje juostoje iki rekombinacijos. Taigi, (3.2.2a,b) lygtis
vienmacio judéjimo atveju galima uzrasyti Sitaip:

on__g 1% _ M 109, (3.2.42)
ot e Ox T, eox

oj oj
P__p 19 _ M 19, (3.2.4b)
ot P e ox r, edx

3.3. Kriivininky gyvavimo trukmés iSraiSka rekombinacijos centry parametrais

Elektrony rekombinacijos spartg R, iSreikSime suma dviejy démeny, kuriy vienas nusako elektrony
pagavimo ] rekombinacijos centrus sparta (R,), o kitas yra prieSingas elektrony terminio i§laisvinimo i$
rekombinacijos centry spartai (R,,). Rekombinacijos centry, kuriuos uzima elektronai, koncentracija
zymésime n,, o pilnuting rekombinacijos centry koncentracijg Zymeésime N,. Pagavimo sparta R,, yra tiesiog
proporcinga laisvy elektrony koncentracijai # ir neuzimty centry koncentracijai N, — n;:

R, =vy,0,n(N, —n). (3.3.1)

n

Cia vy, yra vidutinis elektrony Siluminio judéjimo greitis, o o, yra elektrony pagavimo skerspjiivis.
Pagavimo skerspjiivis — tai plotas jsivaizduojamos plokscios srities, kuri susieta su kiekvienu neuzimtu
rekombinacijos centru. Pagavimo skerspjiivio verté parinkta taip, kad geometriné elektrono pataikymo ] ta
plota tikimybé sutapty su elektrono pagavimo tikimybe (tariama, kad minétoji plokscia sritis yra statmena
elektrono judéjimo krypciai, o elektrono biiseng nusako plokscia banga, kurios amplitudé yra vienoda visame
kristalo skerspjiivyje). Greitis vy, yra apibréziamas kaip elektrono grei¢io modulio vidurkis. Maksvelo ir
Bolcmano pasiskirstymo atveju Sis vidurkis yra lygus

8kT

Uth,n = * 9 (3.32)
m,
Cia m: yra elektrony efektiné¢ masé. Kadangi
n =N f(E), (3.3.3)
kur f{E}) yra santykiné dalis uzimty rekombinacijos centry, kuriy lygmens verté E,, tai
R, =vy,0,nN (- f(E)). (3.34)

Elektrony terminio iSlaisvinimo i§ rekombinacijos centry sparta yra proporcinga uzimty centry
koncentracijai:
R, =an =a,N f(E). (3.3.5)

Proporcingumo koeficientg a, vadinsime islaisvinimo koeficientu. Tai yra tikimybé per laiko vieneta, kad
elektronas bus islaisvintas i§ vieno uzimto rekombinacijos centro (dydis, kuris atvirkstinis a,, yra lygus
vidutinei elektrono gyvavimo trukmei rekombinacijos centre). Proporcingumo koeficienta a, galima
apskaiCiuoti naudojantis tuo, kad termodinaminéje pusiausvyroje abiejy krypciy Suoliy sparta yra vienoda,
ty.

R,=R,. (3.3.6)

Irasius (3.3.4) ir (3.3.5) 1 (3.3.6) ir pasinaudojus tuo, kad f{E,) yra Fermio ir Dirako pasiskirstymo funkcija



J(E)= IE = (3.3.7)
1+exp( tkT j

o elektrony koncentracija neiSsigimusiame puslaidininkyje yra lygi

F-E
n=N_ex <, 3.3.8
c p( T j (3.3.8)
gaunama tokia elektrony islaisvinimo koeficiento iSraiska:
E -E,
a, =vy,0,N, exp| ———= |. 339
n thn n p( kT ] ( )

Taigi, elektrony islaisvinimo koeficientas eksponentiSkai mazéja didéjant energijos lygmens ,,gyliui*
draustin¢je juostoje, atskaitytam nuo laidumo juostos krasto E. AnalogiSkai iSreiSkiamas ir skyliy
iSlaisvinimo koeficientas (t. y. elektrony suzadinimo i$ valentinés juostos j lygmenij E; koeficientas). Skyliy
atveju laisvi ir uzimti rekombinacijos centrai ,susikeifia vaidmenimis“, nes centras, kurio neuZima
elektronas — tai yra centras, kurj uzima skylé. Vadinasi, skyliy pagavimo ir iSlaisvinimo spartos yra lygios

R, =vy,0,pN f(E), (3.3.10)
R, =a,N (- f(E)). (3.3.11)
Cia vy, yra vidutinis skyliy $iluminio judéjimo greitis (jo iSraiska yra analogiska (3.3.2), tac¢iau vietojm,
reikia naudoti skyliy efekting mase m; ). Be to, kadangi skylés yra iSlaisvinamos j valenting juosta, tai vietoj

laidumo juostos efektinio biiseny tankio N, reikia naudoti valentinés juostos efektinj biiseny tankj N,, o
energijos lygmens ,gylji“ reikia atskaityti nuo valentinés juostos krasto F,. Taigi, skyliy iSlaisvinimo
koeficiento iSraiska yra

a,=vy,,0,N, exp(%). (33.12)

Tarkime, kad rekombinacijos centrai yra palyginti giliai draustinéje juostoje (pvz., arti jos centro), o
puslaidininkis yra p tipo. Tada pagal Fermio ir Dirako pasiskirstymo funkcijg (3.3.7) didzioji dalis
rekombinacijos centry bus laisvi (nes p puslaidininkio Fermio lygmuo yra daug aréiau valentinés juostos,
negu draustinés juostos centro). Vadinasi, jeigu i tokj puslaidinink]j jterpiama pertekliniy elektrony (tiek, kad
pilnutiné elektrony koncentracija padidéty keliomis eilémis), tada jy pagavimo sparta (3.3.4) taps daug
didesné uz islaisvinimo spartg (3.3.5). Siomis salygomis

R, =R, ~vy ,0,nN =V, 0,AnN,. (3.3.13)

thyn™~' n
Cia, uZrasant paskutiniaja lygybe, pasinaudota tuo, kad pagal prielaida n>>n,, t.y. n~ An. Palyginus
(3.3.13) su (3.2.3a), galima teigti, kad pertekliniy elektrony gyvavimo trukmé p puslaidininkyje yra lygi
1

r = 3.3.14a
! th no-nN ( )
Analogiskai, pertekliniy skyliy gyvavimo trukmé n puslaidininkyje yra lygi
1
T, = (3.3.14b)
oy, pO'pN

Dinaminéje pusiausvyroje (kai elektrony ir skyliy koncentracijos bei visy energijos lygmeny uZzpildos
nepriklauso nuo laiko) galioja lygybé
R, =R,. (3.3.15)

Kaip bus aisku i§ 3.5 skyriaus, jterpus i puslaidininkj pertekliniy Salutiniy kravininky (t. y. pertekliniy
elektrony p puslaidininkyje arba pertekliniy skyliy n puslaidininkyje), atsiranda tiek pat ir pertekliniy
pagrindiniy kruvininky, t.y. galioja apytikslé lygybé An ~ Ap. Todél i§ (3.3.15) lygybés isplaukia, kad
dinaminéje pusiausvyroje pertekliniy pagrindiniy kruvininky (t. y. pertekliniy skyliy p puslaidininkyje arba
pertekliniy elektrony n puslaidininkyje) vidutiné gyvavimo trukmé yra lygi pertekliniy Salutiniy kriivininky
vidutinei gyvavimo trukmei (atitinkamai (3.3.14a) arba (3.3.14b)).

3.4. Krivininky kinetikos skaitinis modeliavimas esant rekombinacijos centrams
Skaitmeniskai modeliuojant kriivininky kinetika, kai egzistuoja pagavimo j rekombinacijos centrus ir
i§laisvinimo i$ jy vyksmai, pilnutinéje laisvyjy kriivininky koncentracijos kitimo spartos israiskoje (3.2.4a,b)
atsiranda papildomas démuo, kuris nusako kiekvienos riiSies kriivininky rekombinacijos sparta. Ta
rekombinacijos sparta reikia apskaiCiuoti remiantis rekombinacijos centry parametrais, t.y. pagavimo



skerspjuviais o, ir o, bei rekombinacijos centry energijos lygmens ,,gyliu“ draustinéje juostoje. Taigi, reikia
naudoti Sias formules:

R, =vy,,0,n(N,—n)—-a,n,, (3.4.1a)
R, =vy,0,pn —a,(N,—n,), (3.4.1b)
Cia
AE
a =v, o N exp| —=|, 3.4.2a
n thyn~'n* Ve p( kT) ( )
AE
a,=vy,0,N, exp[— kij. (3.4.2b)

Siose formulése AE, zymi lygmens gylj, atskaityta nuo laidumo juostos krasto (AE, = E, — E)), o AE, zymi
lygmens gylj, atskaityta nuo valentinés juostos kraSto (AE,=E,—E,). Taigi, suma AE,+ AE, yra lygi
draustinés juostos plociui E,:

AE,+AE,=E,. (3.4.3)

Minétojo papildomo démens (R, arba R,) atsiradimas turi jtakos tik koncentracijy kitimo sparty
apskaiciavimui, taciau neturi jtakus bendram modeliavimo algoritmui. Pvz., jeigu yra taikomas isreikstinis
metodas, tada kiekvienos ruSies laisvyjy kriiviniy koncentracija vélesniuoju laiko momentu #; = ¢ + At
apskaiCiuojama dauginant koncentracijos kitimo spartg, atitinkancig ankstesnjjj laiko momentg ¢, i§ laiko
zingsnio At ir paskui pridedant ta sandauga prie koncentracijos vertés, kuri buvo laiko momentu #. Taciau,
kai yra rekombinacijos centrai, tada reikia analogiSkai apskaiCiuoti ir uzimty rekombinacijos centry
koncentracijg kiekvienu laiko momentu. Uzimty rekombinacijos centry koncentracijos laikiné iSvestin¢ yra
lygi

%:RH—RP. (3.4.4)
Jeigu yra taikomas iSreikstinis algoritmas, tada », verté kiekvienu laiko momentu apskaiciuojama Sitaip:

0
m(enti) = (xa0) + 2 AL (3.4.5)

Xl

3.5. Salutiniy kriivininky injekcija. Difuzijos nuotolis

Kai kurie puslaidininkiniai prietaisai, pvz., diodas ir dvipolis tranzistorius, veikia kriivininky
injekcijos principu. Krivininky injekcijos esmé yra ta, kad | kazkurig prietaiso sritj nuolat jvedami
pertekliniai kriivininkai.

Pirmasis procesas, kuris vyksta puslaidininkyje, j kurj buvo injektuoti kriivininkai, — tai jy erdvinio
elektros kriivio neutralizavimas. Sis kriivis neutralizuojamas per vadinamaja dielektrinés relaksacijos
trukme arba Maksvelo relaksacijos trukme, kuri lygi

_Ef |
W (3.5.1)
¢ia ¢ yra puslaidininkio laidumas. Turint omenyje, kad legiruoty puslaidininkiy laidumas dazniausiai btina
didesnis uz 1 (Q-cm)”, o tipidka dielektriné skvarba yra vienety eilés, Maksvelo relaksacijos trukmé yra
mazesné uz 10" s.

Sio neutralizavimo mechanizmas priklauso nuo to, ar injektuotieji kravininkai yra pagrindiniai (t. y.
elektronai n puslaidininkyje arba skylés p puslaidininkyje), ar $alutiniai (t. y. skylés n puslaidininkyje arba
elektronai p puslaidininkyje). Injektavus pagrindinius kriivininkus, jie greitai (per Maksvelo relaksacijos
trukme) pasiskirsto po visg bandinj ir nuteka pro elektrinius kontaktus. Taip atsitinka dél injektuotyjy
kriivininky tarpusavio elektrostatinio atostiimio. Jeigu buvo injektuoti $alutiniai kriivininkai, tada jy erdvinis
kriivis neutralizuojasi dél to, kad jie per Maksvelo relaksacijos trukme “sutraukia” tokj patj skaiCiy
pagrindiniy kravininky. Paskui pertekliniy Salutiniy kriivininky koncentracija pradeda mazéti dél
rekombinacijos. Ta¢iau rekombinacija yra daug létesnis vyksmas negu kriivio neutralizavimas, nes gyvavimo
trukmés 7, ir 7, yra daug didesnés negu 7,. Todél iki rekombinacijos pertekliniai kriivininkai spéja
nudifunduoti tam tikrg atstumg gilyn j puslaidininkio tarj. Pvz., jeigu injektuojami elektronai i p tipo
puslaidininkj (zr. 3.3 pav.), tada injektuotieji elektronai kartu su juos supanciais pertekliniy skyliy
“debeséliais” difunduoja gilyn j puslaidininkj. Sios difuzijos metu vyksta rekombinacija, todé¢l pertekliniy
kriivininky koncentracija mazéja ir tam tikrame gylyje tampa lygi nuliui.



. o S 1 laidininki
Toliau bus aptariami tik vyksmai, kurie vyksta p tipo pusia d S

po to, kai injektuoty Salutiniy pertekliniy kravininky
elektros kriivis jau yra neutralizuotas, t.y. galiojant An

©
lygybei — s |® 8 C]
©

An=Ap . (3.5.2)
Siuo atveju elektrinis laukas yra silpnas, todél
Salutiniy krivininky srové yra grynai difuziné.
Pertekliniy pagrindiniy kriivininky srové néra grynai
difuziné, nes juos “tempia” paskui save injektuotieji
Salutiniai krivininkai (dé¢l Kulono traukos tarp
Salutiniy ir pagrindiniy kriivininky). Taciau, kalbant
apie pertekliniy kriivininky koncentracijos
priklausomybe nuo koordinatés, atskiras pagrindiniy
kriivininky aptarimas néra bitinas, nes pertekliniy
pagrindiniy kriivininky koncentracija visuose taskuose
yra apytiksliai lygi pertekliniy Salutiniy kriivininky 3.3 pav. Pertekliniy elektrony injekcija j p tipo
koncentracijai (zr. (3.5.2)). Galima sakyti, kad puslaidininkj
pertekliniy  Salutiniy  krGivininky  pasiskirstymas
“valdo” pertekliniy pagrindiniy kriivininky pasiskirstyma. Tarkime, kad Salutiniai kriivininkai yra elektronai
(kaip 3.3 pav.). Tada jy elektros srové (kuri yra grynai difuziné) lygi

dn dAn
| =eD —=eD —. 3.5.3
-]I’l n dx n dx ( )
Irase (3.5.3) i (3.2.4a), gauname:
2
An_p,ZAn, on_y (3.5.4)

T, " ox? ot
Praktiskai yra svarbiis trys atskirieji Sios lygties atvejai, kuriy kiekvieng atitinkanti lygtis yra gaunama i$
(3.5.4) lygties, prilyginus nuliui kurj nors vieng i$ trijy démeny kairiojoje lygybés puséje. Toliau aptariami
tie trys atskiri atvejai.
3.5.1. Stacionarioji veika esant Salutiniy kritvininky injekcijai

Jeigu procesas stacionarus, tada kriivininky koncentracija ir laidumo srovés tankis nepriklauso nuo
laiko. Todeél (3.5.4) lygties treciasis démuo (laikiné iSvestiné) lygus nuliui. Taigi, stacionariaja veika apraso
lygtis

2
Ohn_An_q (3.5.5)

D

n" o2
Ox T,

Kaip zinoma i§ diferencialiniy lygc¢iy teorijos, (3.5.5) lygties bendrasis sprendinys yra

X X
A =A4- -—|+8B- —_— | 3.55
n(x) exp[ M}_ exp[ D,,T,,] ( a)

Tolstant nuo pavirsiaus x = 0, pro kurj injektuojami elektronai, An turi artéti i nulj dél pertekliniy kravininky
rekombinacijos. Vadinasi, (3.5.5) lygties viena krastiné salyga yra

An(+0) =0. (3.5.6)
Kita krastiné salyga nusako pertekliniy elektrony koncentracija prie injekcijos pavirSiaus An(0). Aisku, kad
Sis dydis priklauso nuo iSoriniy veiksniy (injekcijos intensyvumo), todél laikysime, kad jis yra zinomas.
(3.5.5a) funkcija tenkina krasting salyga (3.5.6) tik tuo atveju, kai B=0. Vadinasi, vykstant elektrony
injekcijai | p tipo puslaidininkj, pertekliniy kriivininky koncentracija eksponentiskai mazéja, tolstant nuo
injekcijos pavirSiaus (Zr. 3.3 pav.):

An(x) = Ap(x) = An(0) exp[— Lij’ (3.5.7)

n

Cia L, yra elektrony difuzijos nuotolis, kuris lygus

L =Dz, . (3.5.8)

Elektrony difuzijos nuotolis — tai vidutinis atstumas, kurj nudifunduoja injektuotas elektronas p tipo
puslaidininkyje iki rekombinacijos. Matematiskai difuzijos nuotolis nusako atstuma, kuriame pertekliniy
kriivininky koncentracija (An ir Ap) sumazéja e = 2,7 karty, lyginant su didziausia verte (zZr. (3.5.7)).
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Skyliy injekcijos j n tipo puslaidininkj atveju galioja analogiski sarysiai. Siuo atveju pertekliniy
kriivininky pasiskirstyma “valdo” skyliy pasiskirstymas, todél

An(x) = Ap(x) = Ap(0) exp(— Li] ; (3.5.9)

P

L,=JDs,. (3.5.10)

3.5.2. Pertekliniy kravininky koncentracijos mazéjimas sustabdzius injekcijq: rekombinacijos ribota veika

Cia L, yra skyliy difuzijos nuotolis, kuris lygus

Tarkime, kad laiko momentu ¢ = 0 kriivininky injekcija sustabdoma. Tada krGvininky koncentracijos
pradeda relaksuoti link pusiausviryjy verciy. T.y. pertekliniy krivininky koncentracijos An ir Ap artéja |
nulj. Taip yra dél kriivininky rekombinacijos ir dél kriivininky difuzijos link elektrodo, pro kurj pertekliniai
kriivininkai pasSalinami i§ sluoksnio. Jeigu pagrindinis relaksacijos mechanizmas yra rekombinacija, tada
(3.5.4) lygtyje galima nepaisyti antrojo démens (kuris proporcingas difuzijos srovés divergencijai). Pvz., taip
yra tada, kai pradinis pertekliniy kravininky pasiskirstymas yra vienalytis, t.y. pertekliniai krtvininkai
tolygiai uzpildo visg tiriamgjg sluoksnj. Tada laidumo srové tapaciai lygi nuliui (nes koncentracijos
gradientas lygus nuliui, o elektrinio lauko néra), todél néra kriivininky nuotékio pro elektrodus, o srovés
divergencija lygi nuliui . Atitinkama lygtis yra

&—@:O. (3.5.11)
r, dt
Sios lygties sprendinys yra eksponentiskai mazéjanti laike funkcija:
An(x,1) = An(x,0) exp[—LJ . (3.5.12)

Taciau aptariamuoju krtvininky injekcijos atveju kriivininky pasiskirstymas yra nevienalytis. Stacionarioje
veikoje ta pasiskirstyma nusako (3.5.7) funkcija. Injekcijos i§jungimo momentu galioja (3.5.5) lygybé, t.y.
negalioja (3.5.11) lygybe. Siame mazy laiky etape dar negalima nepaisyti $alutiniy kriivininky difuzijos:
pertekliniai kriivininkai vis dar difunduoja tolyn nuo injekcijos plokStumos, taciau jie jau néra papildomi.
Todél prie injekcijos plokStumos kriivininky koncentracija pradeda mazéti ir (kas yra svarbiausia)
koncentracijos priklausomybé nuo koordinatés pasidaro maziau stati, t. y. kravininky koncentracijos
maz¢jimas didéjant x tampa daug létesnis uz eksponentine funkcijg (3.5.7) (zr. 3.4 pav.). Todél tolesniame
kriivininky koncentracijos mazéjimo etape galima nepaisyti kriivininky difuzijos ir apytiksliai galioja
(3.5.12) lygybé.

3.5.3. Difuzijos ribota veika

Jeigu pagrindiné kruvininky koncentracijy kitimo priezastis yra jy persiskirstymas erdvéje dél
Salutiniy pertekliniy kriivininky difuzijos, tada (3.5.4) lygtyje galima nepaisyti pirmojo démens (kuris nusako
rekombinacijos spartg). Pvz., taip buna tada, kai atstumas nuo injekcijos plokstumos iki elektrodo yra daug
mazesnis uz Salutiniy kravininky difuzijos nuotolj L,. Tada didzioji dalis injektuoty pertekliniy Salutiniy
kriivininky pasiekia elektroda. Jeigu tas elektrodas yra ominis, tada ji pasieke pertekliniai kriivininkai
praktiskai akimirksniu rekombinuoja (kitaip sakant, ,,nuteka* i elektroda). Vietoj ominio elektrodo gali biiti
ir pn sandiira, kurios vaidmuo yra toks pats kaip ominio elektrodo (t. y. pertekliniy kriivininky pasalinimas).
Pvz., jeigu tiriamasis sluoksnis yra dvipolio npn tranzistoriaus baze, tada injekcijos plokStuma atitinka
emiterio-bazés sandiiros nuskurdintojo sluoksnio krastg i§ bazés pusés, o vietoj minétojo ominio elektrodo
yra Dbazés-kolektoriaus sandura, kurios nuskurdintajame sluoksnyje egzistuojantis elektrinis laukas
ekstraguoja perteklinius elektronus i kolektoriy. Tada difuzijos srové biina daug didesné, negu tada kai
atstumas iki elektrodo yra didesnis uz L,. Matematiskai §is difuzijos srovés sustipréjimas iSplaukia i$ to, kad
Siuo atveju (kai prie elektrodo nuolat palaikoma nuliné pertekliniy kriivininky koncentracija) vietoj krastinés
salygos (3.5.6) reikia naudoti krasting salyga

An(w,)=0, (3.5.13)
kur w, yra elektrodo koordinaté, t. y. p puslaidininkio sluoksnio storis. Tada, galiojant salygai
w,<<L,, (3.5.14)

eksponentines funkcijas, kurios jeina j bendrojo (3.5.5) lygties sprendinio iSraiSkg (3.5.5a), galima
aproksimuoti tiesinémis funkcijomis (tam reikia pasinaudoti apytiksle lygybe exp(x) = 1 +x, kai x <<'1).
Vadinasi, $iuo atveju (3.5.5) lygties sprendinys, kuris atitinka krasting salyga (3.5.13), yra lygus
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Elektrony koncentracija sustabdzius jy injekcija j p puslaidininkj. Injekcijos srové 0,1 A / cm?, z, = 400 cm?*/Vs,
p=10"cm>, m,=0,5mg, T=300K, vy, =1,5- 10" cm/s, N;=2-10% cm™, 6=7- 102 cm?, 7,=4,8- 10" s

oy t=03s
§ 1002
5
g
_E IDID i
7
3 t==2e-7s
g 107
=
=
&
5
o 106 |
=
g
-
(a) ] T T T
0 50 100 150 200
%, Ut
23
g 1012 — : y
= Aproksimuojant eksponentine funkcija,
~ gaunama laiko konstanta 7=4,7 - 1078 s.
= Si reikSmeé yra artima teorinei elektrony
% 1010 4 gyvavimo trukmei (7, =4,8 - 107 s).
=]
e
=
e
o g
= 10
=
g
=
_;::,-: 105 i
=
5
L
=
2
b ,_g T T T T
(b) i 0 2% 107 4% 107 6% 107 g% 107 1% 10

t, s

3.4 pav. Pertekliniy kriivininky koncentracijos mazéjimas sustabdzius injekcija, kai injekcijos salygos atitinka
rekombinacijos ribota veika. (a) Pertekliniy kravininky koncentracijos priklausomybé nuo koordinatés esant
nuolatinei Salutiniy kriivininky injekcijai ir pra¢jus tam tikram laikui po injekcijos sustabdymo. (b) Vidutinés
pertekliniy kriivininky koncentracijos priklausomybé nuo laiko sustabdzius injekcija
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An(x) = An(O)(l —i] : (3.5.15)
WP
Siuo atveju pertekliniy kriivininky koncentracijos gradientas yra vienodas visame sluoksnio tiryje ir lygus
A A
dan __an(0). (3.5.16)
dx w,

Palyginimas: kai difuzijos nuotolis yra daug maZesnis uz w,, tada injekcijos i§jungimo momentu pertekliniy
kriivininky koncentracija atitinka (3.5.7) lygybe, i§ kurios i$plaukia, kad

dan __An@) ol — X | (3.5.17)
dx L L

Kadangi aptariamuoju atveju w, <<L,, tai pastarojo reiSkinio modulis yra daug maZesnis uz An(0)/w,.
Vadinasi, kai galioja (3.5.14) nelygybé, tada difuzijos srové (kuri yra proporcinga kriivininky koncentracijos
iSvestinei x atzvilgiu), yra daug didesné negu tada, kai galioja prieSinga nelygybeé (t. y. kai w, >> L,).

Taigi, kai atstumas nuo pavirSiaus, pro kurj injektuojami Salutiniai kriivininkai, iki ominio elektrodo
(arba pn sandiiros, kuri ekstraguoja perteklinius kriivininkus) yra daug mazesnis uz Salutiniy krtvininky
difuzijos nuotolj, tada (3.5.4) lygtyje galima nepaisyti pirmojo démens ir ta lygtis virsta Sia lygtimi:

OAn d*An
or "’

Tai yra vadinamoji difuzijos lygtis. Siuo atveju pertekliniy kriivininky koncentracijos kinta erdvéje ir laike
tik dél difuzijos ir dél jy pasalinimo per ominj kontakta. Tada pertekliniy kruvininky koncentracijos
mazejimo laike spartg lemia vidutinis laikas, per kuriy perteklinis kriivininkas pasiekia elektroda. Tg laika
vadinsime difuzijos trukme. Difuzijos vyksmo analizé rodo, kad vidutinis laikas, per kurj difunduojantis
elektronas nueina atstuma w, yra lygus

(3.5.18)

2
w
T(w)=—, 3.5.19
(W) D, ( )
t. y. sary$is tarp 7(w) ir w yra toks pats kaip sarysis tarp z, ir L, (Zr. (3.5.8)). Kadangi injektuoti elektronai yra
skirtingais atstumais nuo elektrodo, tai skirtingi elektronai tg atstuma nueis per skirtingg laikg. Siuo atveju
vidutiné difuzijos trukmé 7y randama apskaiciavus visy 7 verCiy svertinj vidurkj, naudojant elektrony
koncentracija n(x) kaip svorinj daugiklj (¢ia w =w, —x). T. y.

1Y

Ty =——— | An(x,0)z(w, —x)dx ; (3.5.20)
0,(0) J ’

Cia atsizvelgta ] tai, kad atstumas w nuo taSko x iki ominio elektrodo yra lygus w, —x. Daliklis O, yra

pertekliniy elektrony koncentracijos integralas x atzvilgiu nuo 0 iki w, (t. y. pertekliniy kriivininky skaicius

ploto vienetui):

0,()= fAn(x,t)dx. (3.5.21)
0

Kadangi elektrony pradinis pasiskirstymas erdvéje yra apytiksliai tiesinis, i$ (3.5.20) ir (3.5.19) formuliy
iSplaukia
2
w
T..=—2"
dif 2 Dn

Siuo atveju pilnutinis pertekliniy kriivininky skai¢ius mazéja laike apytiksliai eksponentiskai, su laiko
konstanta zyr. T. y.

(3.5.22)

0,~0, (@exp[—%) (35.23)

Taif
Sis eksponentinis mazéjimas yra akivaizdziai matomas 3.5 pav.
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Elektrony koncentracija sustabdzius jy injekcija j p pusl. Injekcijos srové 0,1 A / cm?, 44, = 400 cm*/Vs,
p=10"cm™, m,=0,5my, T=300K, vy, = 1,5- 10" cm/s, N;=2- 10" em™, =7 - 10" em?, x=4,8 - 107" s

5% 1012

t=03¢g

4% 101 4
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Salutiniy krivininky koncentracija ( 1/em™3)

3110 ~
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51012 4 Aproksimuojant eksponentine funkcija,

= gaunama laiko konstanta 7=3,9 - 107" s.

5, Si reikSmé yra artima teorinei vidutinei

£ 0 elektrony difuzijos trukmei (zgir=4,8 - 107" ).
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3.5 pav. Pertekliniy kriivininky koncentracijos mazéjimas sustabdzius injekcija, kai injekcijos salygos atitinka
difuzijos ribota veikg. (a) Krivininky koncentracijos priklausomybé nuo koordinatés esant nuolatinei Salutiniy
kravininky injekcijai ir pra¢jus tam tikram laikui po injekcijos sustabdymo. (b) Vidutinés pertekliniy kriivininky
koncentracijos priklausomybé nuo laiko sustabdzius injekcija
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3.6. Sluoksnio poliarizacija dél kruvininky persiskirstymo, esant prilipimo lygmenims

Tarkime, prie sluoksnio, kuris yra termodinaminéje pusiausvyroje, pradiniu laiko momentu
prijungiama nuolatiné jtampa. Dél atsiradusio elektrinio lauko prasidés laisvyjy krivininky persiskirstymas.
Jeigu abu sluoksnio kontaktai yra uztvariniai, tada po tam tikro laiko nusistovés stacionari biisena, kai
visuose sluoksnio tagkuose dreifo srove kompensuos difuzijos srové. Sioje biisenoje prie vieno sluoksnio
kraSto egzistuoja perteklinis teigiamas krtivis, o prie kito — perteklinis neigiamas krtvis, t.y. sluoksnis
poliarizuojasi. Todél elektros srove, kuri teka iSorinéje grandinéje jjungus arba i§jungus iSoring¢ jtampa,
vadinsime atitinkamai poliarizacine srove arba depoliarizacine srove. Si elektros srové nuolat mazéja nuo
pradinés (didziausios) vertés iki nulio. Aptarsime kriivininky koncentracijos ir sluoksnio srovés
priklausomybe nuo laiko Siomis salygomis. Kad analizé buty paprastesné, laikysime, kad kriivininky
koncentracijos pokytis neturi Zymios jtakos elektrinio lauko stipriui, todél galima teigti, kad elektrinis laukas
yra konstanta (t. y. nepriklauso nei nuo laiko, nei nuo koordinatés). Si prielaida tinka, kai laisvyjy kriivininky
koncentracija sluoksnyje yra palyginti maza.

Visy pirma aptarsime paprasciausig atveji, kai sluoksnyje yra tik vienos rusies kriivininkai (skylés)
ir pastovi vienos rusies jony (akceptoriy) koncentracija. Laikysime, kad visi akceptoriai yra jonizuoti.
Kadangi sluoksnio pilnutinis elektros kriivis lygus nuliui, tai akceptoriy jony skaicius lygus skyliy skaiciui.
Kaip minéta, stacionarioje biisenoje dreifo srové lygi difuzijos srovei, t. y.

dp
epulE =eD— 3.6.1
DM i ( )

¢ia p yra skyliy koncentracija, ¢ yra jy judris, E yra elektrinio lauko stipris, o D yra difuzijos koeficientas.
Laikysime, kad difuzijos koeficientas ir judris susij¢ vienas su kitu EinSteino sarysiu:

p=,,. (3.62)
e
Tada (3.6.1) lygtj galima uzrasyti taip:
dp eE
——-—p=0. 3.63
o ir? (3.6.3)
Kadangi pagal prielaidg £ yra konstanta, tai (3.6.3) lygties sprendinys yra eksponentiné funkcija
ek
=poexp| —x |. 3.64
P=D p( T j (3.6.4)

T.y. stacionarioje biisenoje skyliy koncentracija eksponentiskai didéja nuo vieno sluoksnio krasto link kito,
elektrinio lauko kryptimi (zr. 3.6 pav.).

-
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3.6 pav. Skyliy koncentracijos priklausomybé nuo koordinatés silpnai legiruotame p puslaidininkyje su prilipimo
centrais, kai prie sluoksnio prijungta 1 V jtampa, o sluoksnio abu kontaktai yra uztvariniai. Sistemos parametrai:
sluoksnio storis w =1 pm, jonizuoty akceptoriy (prilipimo centry) koncentracija N;=5- 102 cm™, pagavimo
skerspjavis o= 107" cm?, skyliy i§laisvinimo darbas AE, = 0,4 eV, temperatiira 7= 300 K
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Filnutinés elektros srowveés tankis (Afcm™2)

3.7 pav. Poliarizacinés srovés tankio pradiné priklausomybé nuo laiko, kai prie sluoksnio, kurio parametrai pateikti
3.6 pav. parastéje, prijungiama 1 V jtampa (pradiné sluoksnio biisena atitinka termodinaming pusiausvyra)

3.7 pav. pateikti sluoksnio poliarizacinés elektros srovés priklausomybés nuo laiko skaitinio
modeliavimo rezultatai Siomis sglygomis. Matome, kad srovés priklausomybéje nuo laiko egzistuoja tiesiné
sritis:

1(0)=1, (1 —ij . (3.6.5)
Tar
Cia 7y apytiksliai lygus skylés dreifo trukmei nuo vieno sluoksnio krasto iki kito, t. y.
woow
T, =— =, 3.6.6
dr Vdr ﬂE ( )

kur vy, = pE yra skyliy dreifo greitis, o w yra sluoksnio storis. Tokia pradine sroveés priklausomybe nuo laiko
galima suprasti, atsizvelgus i tai, kad pradinéje poliarizacijos vyksmo stadijoje didZiojoje sluoksnio dalyje
skyliy dreifo srové yra daug didesné uz difuzijos srove, t. y. didzioji skyliy dalis juda pastoviu greiciu lauko
kryptimi ir ,,sustoja“ pasiekusios desinjjj sluoksnio krastg. Kadangi Siame judanciy skyliy rinkinyje skyliy
koncentracija yra apytiksliai pastovi, tai ty skyliy skaiCius tiesiSkai mazg¢ja laike, todél ir pilnutiné srove
tiesiSkai mazéja (zr. 3.7 pav.). TaCiau véliau srovés maz¢jimas tampa netiesinis, nes skyliy koncentracija
didziojoje sluoksnio dalyje pasidaro jau nebe pastovi ir pradeda labiau pasireiksti difuzija, kurios kryptis
priesinga dreifui.

Dabar issiaiskinsime, kaip srovés priklausomybé nuo laiko pasikeicia esant kriivininky pagavimui j
lokalizacijos centrus. Nagrinésime atvejj, kai lokalizacijos centrai yra vadinamieji ,,prilipimo lygmenys®.
Taip vadinamos diskrecios energinés biisenos puslaidininkio draustingje juostoje, i§ kuriy kriivininkas gali
tik grizti ta pacig leistiniy energijy juosta, kurioje jis buvo iki pagavimo. Pvz., jeigu nagring¢jami skyliy
prilipimo lygmenys, tada, lyginant su rekombinacijos centro energijos lygmens diagrama, kuri pavaizduota
3.2 pav., néra Suoliy A ir B, o yra tik Suoliai C ir D (Suolis C atitinka skylés pagavimg j lygmenj £, o Suolis
D atitinka skylés iSlaisvinimg). Anksciau aprasytos sistemos (kurig atitinka 3.6 pav. ir 3.7 pav.) akceptoriy
lygmenys realiame p puslaidininkyje elgiasi kaip prilipimo lygmenys. Vadinasi, labiau realistiSkas modelis
yra toks, kai ne visi akceptoriai yra jonizuoti, o jonizuoty akceptoriy koncentracija priklauso nuo
pusiausvyros tarp kriivininky pagavimo ir i§laisvinimo vyksmy. Tarkime, kad i§ pradziy yra termodinaminé
pusiausvyra, t. y. abiejy krypciy Suoliy spartos yra vienodos. Laiko momentu ¢ = 0 sluoksnio kairiojo krasto
potencialas Suoliskai padidéja 1 V. Todél skylés persiskirsto i§ kairiojo krasto j deSinjji. Sumazéjus skyliy
koncentracijai prie kairiojo sluoksnio krasSto, sutrikdoma skyliy pagavimo ir iSlaisvinimo vyksmy
pusiausvyra prie to krasto: i§laisvinimo sparta tampa daug didesné negu pagavimo sparta. Siame pavyzdyje
skyliy prilipimo lygmenys yra palyginti giltis (skylés iSlaisvinimo darbas yra 0,4 eV), o skyliy judris yra
palyginti didelis (400 cm?/V/s), todél skyliy dreifas yra daug greitesnis vyksmas negu skyliy islaisvinimas.
Todél pacioje pradzioje pagrindinis vyksmas yra skyliy dreifas nuo kairiojo krasto link desSiniojo.
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3.8 pav. Gaudykliy, kurias uzima skylés (t.y. neutraliy akceptoriy atomy) koncentracijos priklausomybé nuo
koordinatés iSorinés jtampos jjungimo momentu (¢ = 0), tarpiniu momentu (¢= 13,7 - 10™"" s) ir nusistovéjus dinaminei
pusiausvyrai (1=2,5 - 107 s)

Atitinkamai srovés priklausomybé nuo laiko yra tiesiné (zr. (3.6.5) formule ir 3.7 pav.). Paskui, kai visame
sluoksnyje nusistovi apytikslé pusiausvyra tarp dreifo ir difuzijos, pradeda pasireiksti iSlaisvinamy skyliy
srautas: skylés palaipsniui iSlaisvinamos i§ gaudykliy prie kairiojo krasto ir dreifuoja link deSiniojo krasto,
kur jy dalis yra pagaunamos j gaudykles, o dalis lieka laisvos (zr. 3.8 pav.). Kadangi pagal prielaidg vidutinis
laikas iki skylés iSlaisvinimo yra daug didesnis negu skylés 1ékio trukmé, tai Siame etape pilnutinés srovés
priklausomybé nuo laiko yra tokia pati kaip iSlaisvinimo spartos priklausomybé nuo laiko kairiajame
sluoksnio kraste, t. y.
V 1) ~ @, pl o (3.6.7)
Cia a, yra skyliy iSlaisvinimo koeficientas, kurio bendroji iSraiSka yra (3.4.2b), o p, yra pagauty skyliy
koncentracija, t. y. gaudykliy, kuriy neuzima elektronai, koncentracija:

pr=N;—n,. (3.6.8)
IS (3.4.4) ir (3.4.1b) lygciy iSplaukia, kad tuo atveju, kai R, =0, o laisvy skyliy koncentracija yra praktiskai
nuling,

op

a_;:RP ==a,p,. (3.6.9)
Vadinasi, prie sluoksnio kairiojo krasto pagauty skyliy koncentracija eksponentiskai mazéja laike:

Py Lo~ exp(=a,t) . (3.6.10)

Todél tokiu paciu désniu mazéja ir elektros srove (Zr. (3.6.7) formule ir 3.9 pav.).

Dabar tarkime, kad po tam tikro laiko iSoriné jtampa i$jungiama. 3.10 pav. matome, kad srovés
maz¢jimas laike i§jungus jtampg taip pat turi eksponenting sritj. Taciau to mazéjimo sparta yra kitokia negu
jjungus jtampa. Tai rodo, kad skyliy persiskirstymo mechanizmas i$jungus jtampg yra kitoks negu jjungus
jtampg. Taciau Siuo atveju to maz¢jimo spartos nejmanoma taip paprastai susieti su gaudykliy parametrais
kaip ankstesniuoju atveju (jjungus jtampa). Taip yra todél, kad iSjungus jtampg srovés stiprj lemia skyliy
difuzija i§ sluoksnio deSiniojo kraSto. O jjungus itampa, pagrindinis veiksnys yra skyliy iSlaisvinimas.
3.13 pav. matome, kad iSjungus jtampa difuzijos srové yra daug didesné¢ uz dreifo srove. [jungus jtampa,
didziojoje sluoksnio dalyje yra atvirksciai: skylés pereina i$ sluoksnio kairiojo krasto j desinjji dél jas
veikian€io elektrinio lauko (Zr. 3.12 pav.). Kad, iSjungus jtampa, kruvininky difuzijos vaidmuo yra daug
didesnis negu pagavimo ir i§laisvinimo vaidmuo, galima jsitikinti, pakartojus modeliavimg su kitokia judrio
verte. Pvz., 3.11 pav. pavaizduota srovés priklausomybé nuo laiko naudojant dukart didesnj skyliy judrj.
Matome, kad srovés laikineé priklausomybe jjungus jtampa beveik nepasikeicia, o srovés priklausomybé
iSjungus jtampa pasikeicia Zymiai: laiko konstanta sumazgja beveik du kartus. Taip yra todél, kad, padidinus
judrj, difuzijos koeficientas padidéja tiek pat karty (dél Einsteino sarysio).

Jeigu sluoksnyje yra keliy tipy skyliy gaudyklés, kuriy islaisvinimo koeficientai yra labai skirtingi,
tada sroves priklausomybé nuo laiko jjungus jtampa turi kelias eksponentines sritis (zr. 3.14 pav.).
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3.9 pav. Poliarizacinés srovés tankio priklausomybé nuo laiko vélesniame etape (kai srove lemia skyliy iSlaisvinimas)
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3.10 pav. Poliarizacinés ir depoliarizacinés srovés tankio priklausomybé nuo laiko (jtampa prijungiama laiko
momentu 7= 0, o i§jungiama laiko momentu z=3 - 107 s)
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3.11 pav. Poliarizacinés ir depoliarizacinés srovés tankio priklausomybé nuo laiko, kai skyliy judris yra du kartus didesnis
negu 3.10 pav. Punktyriné ir taskiné linijos atitinka tiesinio aproksimavimo rezultatus naudojant 3.10 pav. duomenis
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3.12 pav. Skyliy laidumo srové ir jos komponentés (dreifo ir difuzijos srovés) poliarizacijos metu (laiko
momentu £=12-10"5s)
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3.13 pav. Skyliy laidumo srové ir jos komponentés (dreifo ir difuzijos srovés) depoliarizacijos metu (praéjus
2,4 - 107" s nuo jtampos i&jungimo momento)
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3.14 pav. Poliarizacinés srovés tankio priklausomybé nuo laiko, kai kartu su skyliy prilipimo centrais, kuriy
parametrai nurodyti 3.6 pav. paraitéje, egzistuoja skyliy prilipimo centrai, kuriy koncentracija 10> cm™, skyliy
i8laisvinimo darbas 0,5 eV, o pagavimo skerspjivis 107" cm?
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4. Darbo eiga

4.1. Darbo eiga atliekant I — V variantus

Startuojama programa GraphiXT. Naudojant meniu juostos komandg ,,Modeliavimo nuostatos / Modelio
funkcijy failas“, jkeliamas j atmintj failas ,,CarrierFunc.dll“. Sis failas turéty buti tame padiame
kataloge, kaip ir failas GraphiXT.exe.

Ivykdoma meniu komanda ,,Modeliavimo nuostatos / Modelio parametrai...“. Parametry redaktoriaus
pasirinkimo lange pasirenkamas failas ,,CarrierParms.exe®.

Parametry redaktoriaus lange reikia jvesti visg informacijg apie tiriamajg sistemg. Parametrai sugrupuoti
pagal kategorijas. Kiekvieng kategorija atitinka tam tikra parametry redaktoriaus kortelé:

(a) Korteléje ,,Laisvyjy kravininky parametrai® jterpiami nauji kravininkai (mygtukas ,,Iterpti arba pasa-
linti kriivininkus®, o atsidariusiame dialogo lange — mygtukas ,,Gerai*) ir jvedami elektrony bei skyliy
parametrai, t. y. pavadinimai (atitinkamai ,,Elektronai® ir ,,Skylés*), trumpieji pavadinimai (atitinkamai
el ir ,,sk.), kruviai (atitinkamai —1 ir 1), efektinés masés (atitinkamai 0,32m, ir 0,5my), elektrony
judris (1200 cm?/(Vs)), skyliy judris (I ir II variantuose — 400 cm”/(Vs), III variante — 300 cm*/(Vs),
IV ir V variantuose — 200 cm?/(Vs)), difuzijos koeficiento apskai¢iavimo metodas (,,Einsteino
sarysis®), laidumo ir valentinés juosty biseny tankiai (atitinkamai 2,8 - 10" cm™ ir 1,04 - 10" cm™).
Galutinis Sios kortelés pavidalas, kai pasirinktieji kriivininkai yra elektronai, turéty biti toks, kaip
parodyta 4.1 pav.

x
Pradinig krdvininky pasiskirstymas | Skaiiavimo algoritmo parametrai | |Zoriniai parametrai ir kradtinés salygos I Fotogeneracijos parametrai |
Slucksnio storis ir kiti parametrai Laiswujly knvininky parametrai | Skiramujy pavirsiy pralaidumas I Tiiriniy gaudykliy parametrai I Pavirsiniy gaudykliy parametrai
Slucksniy skaitius: 1 Krivininky ragiy skaidius: 2 Biseny tankis (Nc1):
: P | Konstarta | 2824019 1som3
| e I ttempti arba pagalinti krdvininkus |
Pasirinktieji knivininkai: |‘| vl r Dwvipalés rekombinacijos parametrai
Pasirinktasis siuoksnis: I-I j' S .- Viyksmuy skaidius: [ 0 ftemti arba pasalinti vyksm |
Knivininky pavadinimas Trumpas pavad.: Y : P 3
Slucksnio pavadinimas | Elektronai I el Pasirinktasis vyksmas: I vl
| m Kraivis () IT‘e Mase {m‘I)IT “mil Rekombinacijos vyksmo pavadinimas
™ herti pries funkcios pavadinima Judris {miu): I
[~ tempti po funkcios pavadinimo IKonstanta jl 1200 em”™ 2/ | Priedingo krdvio krdvininkai: I 'l
Difuzijos koeficiertas (D1): Rekombinacijos skerspjdvis
IEinéteino sanydis j II‘\-:-netanta jl em”2
r Krawvininky virsmy parametrai r Dwvipolés generacijos parametrai
Virsmy skaigius: | 0 lterpti arba pasalinti virsma | Vylesmy skaidius: | 0 terpti arba pagalinti vylksma |
Pasirinktasis virsmas: m Pasirinkiasis vylsmas: m
Virsmo pavadinimas Generacijos vyksmo pavadinimas
Antriniai krdvininkai: I 'I Prieingo krdvio krdvininkai: I 'l
Wirsmo koeficientas Generacijos sparta
IK-:-nstan[a j I 1/s I Konstarta j I 1/em™3/s
Gemi | AGaukti | Takyti |

4.1 pav. Parametry redaktoriaus kortelé ,,Laisvyjy kriivininky parametrai®, kai pasirinktieji kriivininkai yra elektronai

(b) Korteléje ,,Sluoksnio storis ir kiti parametrai® jvedami sluoksnio storis (w =200 um) ir dielektriné
skvarba (= 11,8).

(c) Korteléje ,,ISoriniai parametrai* uzduodami parametrai, kurie matomi 4.2 pav.
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x
Sluoksnio storis ir kiti parametrai I Laisvyjy kndvininky parametrai I Skinamujy pavirsiy pralaidumas I Tiriniy gaudyldiy parametrai I Paviriniy gaudykliy parametrai I
Pradinis krdvininky pasiskirstymas | Skaidiavimo algoritmo parametrai [Soriniai parametrai ir krastinés salygos I Fotogeneracijos parametrai
Temperatara (T) 300 K Kairiojo elektrode pradinis potencialas (U0} I 0 Vv g g
i, R Ip if rnn
2 — D — 1
Elektrody skaidius ir padétis ———————————————— Desiniojo elektrodo pradinis potencialas (L) I ] Vv
* Du elektrodai
Keifiamas io elektrodo potencialas: (% kairgjo ¢ deSiniojo C'__
= Vienas elektrodas kaiizjame kradte . . . -1
|Zorinio jtampos Ealtinio pradinis potencialas (U2)————— icl
" Vienas elektrodas deSiniajame kradte ’7 & Uz-10 CUz- l— v r/—\"
NS
¥ Sistemos kairojo kradto koordinaté fe) I 0 um Elektrodo plotas (S) I 1 cm™2
" Sistemos deginiojo kradto koordinate 1) I 200 um l3orinés grandinés varia (R) I ] Om

lZorinés grandinés talpa (C) I 0 F

[Zorinio jtampos Ealtinio potencialo laiking priklausomybe:

Muelating tampa j

Gerai I Atsauldi Tkt

4.2 pav. Parametry redaktoriaus kortelé ,,ISoriniai parametrai* (I — V variantai)

(d) Korteléje ,, Turiniy gaudykliy parametrai® reikia uzduoti, kad sluoksnyje egzistuoja dviejy rtsiy
gaudyklés: donorai ir rekombinacijos centrai. Kaip ir kitose kortelése, sukuriant naujg parametry rinkinj
(Siuo atveju — naujas gaudykles), reikia spusteléti mygtuka ,.Iterpti arba pasalinti...“ ir t.t. Donory
koncentracija yra 10'® cm™. Visi donorai turi biiti jonizuoti, todél nereikia apibrézti jokiy pagavimo j
donory jonus arba iSlaisvinimo i§ donory atomy vyksmy. Taigi, kai pasirinktosios gaudyklés yra
donorai, tada kortelé ,,Turiniy gaudykliy parametrai“ turi atrodyti taip, kaip parodyta 4.3a pav.
Rekombinacijos centry koncentracija I, III ir V variantuose turi biti 2-10” cm™, o II ir IV
variantuose 5-10" cm™. Rekombinacijos centrai turi elgtis kaip tarpininkai rekombinuojant
elektronams ir skyléms arba termiSkai generuojant elektrony ir skyliy poras. Todél turi biiti du pagavimo
i juos vyksmai (vienas — elektrony, kitas — skyliy) ir du iSlaisvinimo i§ jy vyksmai (vienas — elektrony,
kitas — skyliy). Apibréziant pagavimo j rekombinacijos centra vyksma, reikia lauke ,,Pagaunami
kriivininkai* nurodyti pagaunamus krtvininkus (elektronai arba skylés), lauke ,,Pradinis gaudykliy
kriivis* nurodyti rekombinacijos centro kriivj prie$ pagaunant tg kriivininkg (atitinkamai +1-e arba 0), o
teksto jvesties lauke, kuris yra Salia saraSo lauko ,,Pagavimo skerspjiivis®, jvesti pagavimo skerspjuvi
(atitinkamai 5 - 107" cm® arba 7 - 107" cm?). ApibréZiant ilaisvinimo i§ gaudykliy vyksma, reikia lauke
»ISlaisvinami kriivininkai® nurodyti i§laisvinamus kriivininkus (elektronai arba skylés), lauke ,,Pradinis
gaudykliy kriivis® nurodyti rekombinacijos centro kriivj pries iSlaisvinant tg kriivininkg (atitinkamai 0
arba +1-e), sgraso lauke ,,ISlaisvinimo koeficientas” pasirinkti ,,Shockley-Read-Hall modelis®, paskui
spusteléti Salia esant] mygtuka ,,Modelio param.”, o atsidariusiame dialogo lange jvesti iSlaisvinimo
darbo verte (0,54 eV — ir elektronams, ir skyléms). Minétoji iSlaisvinimo darbo verté atitinka lygmenis,
kurie yra Si draustinés juostos centre (Si draustinés juostos plotis yra 1,08 eV). Taigi, kai pasirinktosios
gaudyklés yra rekombinacijos centrai, o pasirinktieji vyksmai yra elektrony pagavimas ir ilaisvinimas,
tada kortelé¢ ,, Tairiniy gaudykliy parametrai* turi atrodyti taip, kaip parodyta 4.3b pav.



Modelio parametrai

Pradinis krivininky pasiskirstymas
Sluoksnio storis ir kiti parametrai I

Sluoksniy skaitius: 1

| lterpti arba pagalinti slucksnj I

Pasirinktasizs sluoksnis: |1 VI

Sluokenio pavadinimas

| 01

[~ ltempti prie3 funkcijos pavadinima
™ Itermti po funkcijos pavadinimo

I Skaitiavimo algoritmo parametrai I |Zoriniai parametrai ir krastinés salygos I Fotogeneracijos parametrai I
Triniy gaudykliy parametrai | Pavirginiy gaudyldiy parametrai

Laigvuju krdvininky parametrai I

Skiramuju pavirsiy pralaidumas
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x|

Gaudykliy risiy skaicius:

[2~

lterpti arba pagalinti tirines gaudykles |

Pasirinktosios gaudyklés:

Tdriniy gaudyldiy pavadinimas

[

Trumpas pavad.:

I Donorai

Gaudykliy koncentracija (MNt1):

I don.

II{onstanta

Sridiy skaitius: 0

 Tdriniy gaudykdiy snciy parametrai

x| tesDlE 1/em”3

ftempti arba pasalinti sritj |

Pasirinktoiji sritis: Ij
Srities plotis
Srities poslinkis
DidZiausia koncentracija
Kairysis pus&jimo nuctolis

Desinysis puséjimo nuotolis

[ um
[ um
[ tem
[ um
[ um

r Kndvininky pagavima | tdrines gaudykles parametrai

Viyksmu skaidius:| 0 lterpti arba pasalinti wyksma |

Pasirinktasis wykemas: I VI

Pagavimo vyksmo pavadinimas
Pagaunami krivininkai: I i I
Pradinis gaudyldiy knivis I ‘e

Pagavimo skerspjdvis
I Konstanta j I om”2

 Kndvininky iSlaisvinimo i tariniy gaudykliy parametrai
Vyksmy skaidius:| 0 ltermpti arba pasalinti vyksma I

Pasirinktasis wyksmas: I vl

[Zlaisvinimo wyksmo pavadinimas
3laisvinami krdvininkai: I ]'
Pradinis gaudykdiy knivis I e

[Elaisvinimo koeficientas
Konstanta j I 1/s

Gemi | Atsaukti |

Taiksti |

4.3a pav. Kortel¢ ,, Turiniy gaudykliy parametrai®, kai pasirinktosios gaudyklés yra donorai (I — V variantai)

Modelio parametrai

I Skaitiavimo algoritmo parametrai I |Zoriniai parametrai ir krastinés salygos I Fotogeneracijos parametrai I
Tiriniy gaudyliy parametrai | Pavirginiy gaudyidiy parametrai

Pradinis krivininky pasiskirstymas
Sluoksnio storis ir kiti parametrai I

Sluoksniy skaitius: 1

| lterpti arba pagalinti slucksnj I

Pasirinktasizs sluoksnis: |1 VI

Sluokenio pavadinimas

| 01

[~ ltempti prie3 funkcijos pavadinima
™ Itermti po funkcijos pavadinimo

Laigvuju krdvininky parametrai I Skiramuju pavirsiy pralaidumas

x|

Gaudykliy risiy skaicius:

[2~

lterpti arba pagalinti tirines gaudykles |

Pasirinktosios gaudyklés:

Tdriniy gaudyldiy pavadinimas

o

Trumpas pavad.:

Sridiy skaitius: 0

 Tdriniy gaudykdiy snciy parametrai

I Rekombinacios centrai I rek.c.
Gaudykliy koncentracija (Mt2):
| Konstanta || 2012 1em”3

ftempti arba pasalinti sritj |

Pasirinktoiji sritis: Ij
Srities plotis
Srities poslinkis
DidZiausia koncentracija
Kairysis pus&jimo nuctolis

Desinysis puséjimo nuotolis

r Kndvininky pagavima | tdrines gaudykles parametrai

Viyksmy skaidius:| 2 lterpti arba pasalinti wyksma |

Pasirinktasis wykemas: I‘I 'l

Pagavimo vyksmo pavadinimas

I rek.c. (+1) <-el. pagav.

Pagaunami krivininkai: |9|- 'I {ferivis: -1)
Pradinis gaudyldiy knivis (get1) I 1 %
Pagavimo skerspjvis (ct1):

|Konstarta =l 013 am2

 Kndvininky iSlaisvinimo i tariniy gaudykliy parametrai
Vyksmy skaidius:| 2 ltermpti arba pasalinti vyksma I

Pasirinktasis vyksmas: |1 vl

[Zlaisvinimo wyksmo pavadinimas

| rek.c. (+0) -= el. Blaisv.

3laisvinami krdvininkai: |9|- ]' {krdvis: -1)
Pradinis gaudykliy knivis (ggt1) I 0 e
[Elaisvinimo koeficientas (gt 1):

Shockley-Read-Hall modelis j Modelio pamm.l

Gemi | Atsaukti |

Taiksti |

4.3b pav. Kortelé ,, Turiniy gaudykliy parametrai®, kai pasirinktosios gaudyklés yra rekombinacijos centrai, o
pasirinktieji vyksmai yra elektrony pagavimas ir elektrony i§laisvinimas (I — V variantai)
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(e) Korteléje ,Pradinis kriivininky pasiskirstymas® uzduodamos pradinés elektrony ir skyliy
koncentracijos ir pradiniai gaudykliy kriiviai. Sie parametrai turi biti tokie, kad pilnutinis pradinis
erdvinio elektros kriivio tankis buity lygus nuliui (elektrinio neutralumo biisena). Todél pradiné elektrony
koncentracija turi buti lygi donory koncentracijai, pradiné skyliy koncentracija turi biiti lygi nuliui,
donory jony krivis turi buti +le, o pradinis rekombinacijos centry krovis turi bati 0. Pvz., kai
pasirinktieji laisvieji krivininkai yra elektronai, o pasirinktosios gaudyklés yra donorai, tada kortelés
»Pradinis kriivininky pasiskirstymas® pavidalas turi bati toks kaip parodyta 4.4 pav.

Muodelio parametrai x|
Sluoksnio stariz ir kit parametra | Laisvjy kiGvininky parametrai I Skinamyjy pavirdiy pralaidumas I Triniy gaudykly parametrai I Pavirginiy gaudypkliy parametrai I
Pradinis kiivininky pasiskirstpmas Skaigiavimo alqaritma parametrai | |3ariniai parametrai i kradtings salvaos | Fatageneracios parametrai
r— Laizwiyju kitivininky prading koncentraciia
Sllugbsiny et Pagirinktigi kiiivininkai:
| Iterpti arba padalinti sluokshj I |11 Elektronai ﬂ
» ) ) Prading kiivininky koncentracija [ni01)] Tirinés gaudyklés:
Pasziiinktasis shioksnis: I‘I 'I — — - - - -
ILygl #$in daugiklio ir nurodyty gaudykliy koncentracijos zandaugai; jl 1 * 1. Donarai j

Sluoksnio pavadinimas

I m r— Tariniy gaudykliy pradinis uZpildymas — Pavirfiniy gaudykliy pradinis uzpildymas

[~ lterpti pries funkciios pavadinima Pasininktosios Trings gaudyklés: Pasinnktosios pavirdinés gaudyklés:

[ lterpti po furksios pavadinimo 1: Danorai j I j

% iz gaudykliy pradinis kidvis yra vienodas ir lpgus I 1 ‘e ) Wizy gaudykiiy pradinis keivis wra vienodas it lygus I i
™ Gaudypkliy pradinis kivis yra I atba I | Gaudykliypradinis kiivis pra I arba I
e« 8 - o

Gaudykliy, kuriy kibivis nurodptaz, koncentracija Gaudykliy, kuriy kibivis nurodptas, pavirfiniz tankis

= 1/em3 =| 1em2

Goa | Akaki | Taloi

4.4 pav. Parametry redaktoriaus kortelé ,,Pradinis krivininky pasiskirstymas®, kai pasirinktieji laisvieji
kriivininkai yra elektronai, o pasirinktosios gaudyklés yra donorai (I — V variantai)

(f) Kortel¢je ,,Skiriamyjy pavirSiy pralaidumas®™ jvedami parametrai, kurie nusako laidumo srovés
skaiCiavimo taisykle ant skiriamyjy pavirSiy. Kadangi yra du skiriamieji paviriai ir dviejy rasiy
kriivininkai, tai egzistuoja keturi tos kortelés variantai. DeSinysis elektrodas abiejy rusiy kroivininky
atzvilgiu turi elgtis kaip ominis kontaktas. Kad biity teisingai sumodeliuota intensyvi kravininky
pavirSiné rekombinacija prie ominiy kontakty (kuri uztikrina beveik pastovig krivininky koncentracija),
reikia uzduoti pastovias elektrony ir skyliy koncentracijas prie deSiniojo skiriamojo pavirSiaus. Tos
koncentracijos turi biiti lygios termodinamiskai pusiausvirosioms vertéms. Kad nustatyti tas vertes, visy
pirma reikés modeliuoti termodinaminés pusiausvyros biiseng. Termodinaminés pusiausvyros biisena —
tai stacionari sistemos biisena, kai prie elektrody prijungta nuliné jtampa, o elektros kriivio tankis visame
sluoksnio tiiryje lygus nuliui. Modeliuojant termodinaminés pusiausvyros bliseng, néra svarbu, ar
elektrodai yra ominiai, ar uZtvariniai, t. y. nepralaidiis abiejy rai$iy krivininkams (abiem kryptimis).
Taciau stacionari blisena yra greiCiausiai pasiekiama tada, kai abu elektrodai yra uztvariniai. Be to, Siuo
atveju yra maziausios apvalinimo paklaidos. Todé¢l modeliuojant termodinaming pusiausvyrg abu
skiriamieji pavir§iai turi biti nepralaidiis abiejy rusiy krivininkams. Pvz., kai yra pasirinktas deSinysis
skiriamasis pavirSius ir kai pasirinktieji kriivininkai yra elektronai, tada kortelé ,,Skiriamyjy pavirsiy
pralaidumas® i§ pradziy turi atrodyti taip, kaip parodyta 4.5 pav. (paskui, kai bus zinomos kriivininky
koncentracijos termodinaminéje pusiausvyroje, reikés uzduoti, kad desinysis elektrodas yra ominis).
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Modelio parametrai x|

Skaiiavimo algoritmo parametrai | |{oriniai parametrai I Fotogeneracijios parametrai

Fradiniz kiivininky pasiskirstymas I
Sluoksnio storis ir kiti parametrai I Laizvyjy kitivininky parametrai Skiriarngiy pavirsiy pralaidurnas I Tiriniy gaudpkliy parametrai I Pavirfiniy gaudykliy parametrai
Pasirinktasis sluoksnis: |1 'I Pasirinktigji kidvinink ai: el = Pasirinktasis sluoksnis: IDe§inysis elekbrodas j

= Skiriamasis pavisius néra pralaidus fios miies kivininkams

i+ Skinamasis pavirsius néra pralaidus $ios midies kivininkams

" Skiriamasis pavirdius elgiasi kaip ominis kontaktas fios mifies kivinink at3vilgiu = Skiriamasis pavisivs elgissikaip ominis kontaktas fios imidies kivininky at2vilgiu

I 1/em™3 |—|_ Prie payirdiaus yra pastoyi kivininky kene I 1/em™3

|—|_ Frie pavirdiaus pra pastayi kivininkyg kone.
| Skiriamasis payisivs ya skaidus $ios mides kivininkans

| Skiriamasis pavirsivs ya skaidus $ios isies kitvininkans

" Pavirfiuje yra potenciala barjeras. per kuij die kifvininkai injektuojami | gretima sluoksng " Payirdiuje yra potencialo bareras, per kur $ie kiivininkal injektuciami] aretima sluoksn

Potencialo barjero aukétisl &y Fatencialo barjero auk§tis| e | AsidvelatijSatkin efekts

Wirgharerinés injekcijos sroveés tankis

jl cm/'s I jl

Injekcijos srauta tankio ir koncentraciios santykis
Adom™2

Geai | Atauki | Takei |

4.5 pav. Parametry redaktoriaus kortelé ,,Skiriamyjy pavir$iy pralaidumas®, kai pasirinktasis skiriamasis pavir$ius
yra sluoksnio ir desiniojo elektrodo kontakto plok§tuma, o pasirinktieji kriivininkai yra elektronai (atliekant I — V
variantus, toks Sios kortelés pavidalas atitinka tik darbo pradzia; paskui ja reikés pakeisti)

(g) Korteléje ,,Skaiciavimo algoritmo parametrai* uzduodami parametrai, kurie matomi 4.6 pav.

Modelio parametrai

| Laizvyjy kidvininky parametrai | Skiriamyjy paviréiy pralaidumaz | Triniy gaudykliy parametrai | Paviréiniy gaudpkliy parametrai
Skaiiavimo algaritma parametrai |Forinial parametrai i krastings salygos I Fotogeneracios parametral

Didéiausias santykiniz koncentracijy pokytis per vieng modeliavimo laika Zingzn) [maxChange] 0.00m DidZiausias modeliavimo laika Zingsnis [tk ax] IT s

Grafiko ir modeliavimo laiko Zingshiy santykio min. i maks, vertés: minH:I 1 maxF!:I 3000 DidZiausiaz grafike laiko Zingsnis (dth ax_graph) IT 3
Magiauziaz modeliuojamo procesa trukmés i grafiko laike Zingsnio santykis [minF_graph] IT

Kiekviename mazge didfiausia santykinj konc. pokyt apibrést at3vilgiu kilvininky arba gaudykliy, kuriy kiivio tankis tame mazge: © pra didgiausias
Daugikliz f sk aitiugjant zlenk stine koncentracia [jeigu n < [ * nkax, tada n laikoma lyaia 0] [f]lw

Kitivirinky koncentracijas glodinti kas I 1 laik.a Zingzhiy (jeigu = 0, neglodinamal. Kaoncentraciiy alodinimo metodas: ) pagal tris taskus

Slucksnio staoriz ir kit parametrai
Fradinis kilivininky pasiskirstymas

% greitiausiai kinta laike

" pagal perkis taskus

v Glodinti koncentraciiy laikiniy i$vestinig priklausomybes nuo laiko

[V Sustahdyti modeliavimg pasiskus stac. blisena, Biizenos stacionarumna kriterijus: magiausioji adaptyvaus ek sponentinio glodinima parametra verté [alphabdin) I 01

I~ Apskaiiuoti stacionariy sistemos bllseny seka, atitinkandia kelias pastovias iforiniy poveikiy [i$orinés jtampos ir apévietimo) vertes
Intervalas tarp laiko verdiy, kurios naudojamos sk aiiuojant ioriniy poveikiy vertes pagal atitinkamas laikines priklausomybes (interval) I 3
DidZiausia modeliuojama stacionarios blizenos nuzistovejimo proceso tukme [maxT ime) I 3

x|

Koordinatés intervaly tarp gretimy mazgy apskaidiavimo nuostatos: L.
Daugelio gijy veikos nuostatos:
Pazirinktasiz sluoksnis: |1 YI Pradinis mazay skaitiuz sluoksnyie (1] I 20 0 @it i @y shefiy
DidZiauszio ir maZiausio intervaly zantykiz [d=R) I 1 € Naudati pastovy modeliavimo giy skaisiy

I— Modeliavimo gijy skaidiug [NThreads) I

Kairizjame sluoksnio kraste intervalas wa: (¢ didfiausias { mafiausias

Dediniajame sluoksnio kraste intervalas wia: ¢ didfiausiaz { mafiausias

Goai | Akaki | Takui |

4.6 pav. Parametry redaktoriaus kortelé ,,Skai¢iavimo algoritmo parametrai* (I — V variantai)
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Patartina pasSalinti ,,pauk$¢iuka™ nuo zymimyjy laukeliy ,Iterpti prie§ funkcijos pavadinimg® ir
»lterpti po funkcijos pavadinimo”, kurie yra kai kuriy korteliy kairiojoje puséje (pvz., zr. 4.4 pav.). Tai
uztenka padaryti tik vienoje korteléje. Sie laukeliai nurodo, ar j funkcijy pavadinimus reikia jterpti sluoksnio
pavadinimg (numatytasis sluoksnio pavadinimas — tai sluoksnio numeris). To galéty prireikti, jeigu sistemag
sudaryty daugiau negu vienas sluoksnis, o skirtinguose sluoksniuose biity vienartsiai krivininkai (pvz.,
elektronai), kad skirtysi tuos kriivininkus atitinkan¢iy funkcijy pavadinimai. Taciau Siame darbe
modeliuojama sistema sudaro tik vienas sluoksnis, todél to nereikia.

4. Jvedus visus sistemos parametrus, parametry redaktoriaus lange reikia spusteléti mygtuka ,,Gerai®.
Paskui reikia jvykdyti meniu komanda ,,Modeliavimo nuostatos / Ribiniai laikai ir duomeny kiekis...”.
Atsidariusiame lange reikia jvesti galutinj laika, kuris yra 1-107°s. Be to, reikia pazyméti zymimajj
laukelj ,,Pirminés funkcijos* (Zr. 4.7 pav.). Tada reikia spusteléti Sio dialogo lango mygtuka ,,Gerai‘.

Ribiniai laikai ir duomenuy kiekis x|
Pradinis rmodeliavimo laikas: I 0
MazZiausias vaizduojamas laikas: I 0
i
Paskutinio apskaifiuata FiE) kreiviy tasko laikas: I
Skaitiuojama Fik) kreiviy tasko laikas: | 0
Galutinis laikas: | 1e-006
Akmintyje esandiy laiko verdiy skaidius: ’T [strinti modelio duomemis
Modelio i laiswyiy kreivig duormeny kiekis: ’7|:| kB
Maudojamas operatyviosios akminties kiskis: 18364 kB
Laisvos operatyviosios atminties kiekis: 1395364 kB

[~ MeEtrint modelio duormeny, kurie atitinka pirmaig laiko verte

Skaifiavimo trukme: | 000 00.000 =|:|:|:|D:|:u:||

Fix, £ Funkeijos, kurioms reikia dvigubai daugiau atminties (5 baitai vienai reikimei)

[+ Pirminés Funkcijos [ Visos Funkcijos

UZdunti kigkwvienai Fix, B Funkeijai skiriamg atminties kiekj. .. I

4.7 pav. Programos GraphiXT dialogo

Pradeti skaiciuoti | Gera | atsauki | Takpti | langas, kuriame nurodomas galutinis
modeliavimo laikas

5. Naudojant programos GraphiXT meniu komandas ,Failas/Naujas laiko funkcijy f(t) grafikas® ir
»Failas / Naujas koordinatés funkcijy f(x, t = const) grafikas® (arba atitinkamus jrankiy juostos mygtu-
kus) ir komanda ,,Grafiko nuostatos / Pasirinkti vaizduojamas funkcijas...”, sukuriami Sie grafikai:

e laiko grafikas ,,Vidutiné koncentracija“ (kreivés ,,Elektronai: vid. konc. (1/cm”3)“ ir ,,Skylés:
vid. konc. (1/cm”3)%),

e koordinatés grafikas ,,Skyliy koncentracija* (kreivé ,,Skylés: konc. (1/cm”3)%).
Patartina uzduoti logaritminj abiejy grafiky Y aSies mastel] (nes teorija numato eksponentines
priklausomybes ir nuo laiko, ir nuo koordinatés). Kreiviy parametry dialogo lange (jis atsidaro
pasirinkus komandag ,,Kreivés pavidalas ir pavadinimas® i§ kontekstinio kreivés meniu, kuris atsidaro
spusteléjus desinjjj pelés mygtuka ant kreivés pavadinimo kreiviy sarase) reikia uzduoti kreivés plotj,
lygy 1 arba 2, ir pakankamai didelj vaizduojamy tasky skaiCiy (pvz., 1000), kad taSkai nebuty
»praretinami. Be to, jeigu grafike vaizduojamos dvi arba daugiau kreiviy, tada turi skirtis jy pavidalas
(pvz., spalva). Uzduodama sinchronizavimo veika (t. y. tokia veika, kai visy grafiky einamieji laikai yra
vienodi). Tam reikia pazyméti Zymimajj laukelj ,,visi langai* programos GraphiXT pagrindinio lango
apacioje.

Bendri patarimai atvaizduojant modeliavimo duomenis su programa GraphiXT:

e Kad bty lengviau nustatyti vaizduojamy dydziy vertes i$ jy grafiky, patartina uzduoti automatinj Y aSies riby
optimizavimg (Y aSies riby ,,optimizavimas® reiskia, kad Y aSies apatiné ir vir§utiné ribos tampa lygios maziausiai
ir didZiausiai vaizduojamy funkcijy vertéms duotajame X veréiy intervale). Tam reikia spusteléti deSinjjj pelés
mygtuka ant kairiosios arba deSiniosios Y asSies, atsidariusiame kontekstiniame meniu pasirinkti komanda ,,Y aSies
nuostatos” ir atsidariusiame dialogo lange pazyméti laukelius ,,optimizavimas pasikeitus kreivems® ir
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»optimizavimas pasikeitus einamajam laikui arba X aSies riboms®. Tas pats dialogo langas atsidaro jvykdzius
meniu juostos komandg ,,Grafiko nuostatos / Parastés ir aSiy nuostatos...“ (tg pacia komanda galima pasirinkti ir i§
meniu, kuris atsidaro spusteléjus desinjjj pelés mygtukag grafiko lango taske, kuriame néra jokio objekto).

Einamajj laika galima pakeisti trim budais: (a) tempiant slankiklj, kuris yra pagrindinio lango apacioje;
(b) aktyvavus bet kurj koordinatés grafikg ir surinkus reikalingg einamojo laiko vert¢ lauke, kuris yra Salia
slankiklio (kai aktyvusis grafikas yra laiko grafikas, Salia slankiklio rodomos to grafiko laiko aSies ribos, o ne
einamojo laiko verté); (c) jvedus reikalinga einamojo laiko verte dialogo lange, kuris atsidaro jvykdzius meniu
komanda ,,Grafiko nuostatos / ASiy ir slankiklio ribos...” (ta pacia komanda galima pasirinkti ir i§ meniu, kuris
atsidaro spusteléjus deSinjji pelés mygtuka grafiko lango taske, kuriame néra jokio objekto). Patogesniam
einamojo laiko keitimui galima uzduoti, kad laiko grafikuose biity atvaizduojamas einamojo laiko zZymeklis. Tam
reikia aktyvuoti laiko grafika (t. y. spusteléti kairjjj pelés mygtuka jo lango plote) ir jvykdyti meniu komanda
,»Qrafiko nuostatos / Rodyti einamagjj laika“ (ta pacig komanda galima pasirinkti ir i§ meniu, kuris atsidaro
spusteléjus desinjjj pelés mygtuka laiko grafiko lango taske, kuriame néra jokio objekto). Tada duotajame laiko
grafike atsiras einamojo laiko Zymeklis — vertikali linija, kuri atitinka einamajj laikg (ta linija bus matoma tik tada,
kai einamasis laikas priklauso to grafiko laiko asies intervalui). Kai yra matomas einamojo laiko zZymeklis, tada
yra galimybé pakeisti einamojo laiko verte dar dviem biidais: ,,tempiant” laiko Zymeklj pele, kai yra nuspaustas

pelés kairysis mygtukas arba pasirinkus komanda ,,Einamasis laikas...” i§ laiko Zymeklio kontekstinio meniu.

Norint pakeisti grafiko lango antraste, reikia jvykdyti meniu komanda ,,Langas / Grafiko lango antrasteé...” arba

spusteléti desinjjj pelés mygtuka ant to grafiko antrastés ir atsidariusiame kontekstiniame meniu pasirinkti tg pacia
komanda.

Norint iSdéstyti visus grafikus vieng Salia kito (taip, kad buty uzpildytas visas pagrindinio lango plotas), reikia
jvykdyti meniu juostos komanda ,,.Langas / ISdéstyti langus vieng Salia kito. Jvykdzius $ig komanda, grafiko langy
i§sidéstymo tvarkg lemia jy aktyvavimo tvarka: aktyvusis grafikas bus virSutinis pirmajame stulpelyje, anksCiau
aktyvuotas grafikas bus po juo ir t. t. Vadinasi, norint pakeisti grafiky iSdéstymo tvarka, reikia i$ eilés spusteléti
kairjji pelés mygtuka kiekviename i§ jy atvirkstine tvarka (t.y., pirmasis aktyvuotas grafikas turi biiti tas, kuris
turéty atsidurti paskutinio stulpelio apacioje), o paskui jvykdyti komanda ,,Langas / I8déstyti langus vieng Salia
kito®.

Kad pradéti skaic¢iavima, jvykdoma programos GraphiXT meniu juostos komanda ,,Pradéti skaiciuoti®.
Laukiama, kol programa baigs skaiCiuoti (skai¢iavimo duomenys automatiskai atvaizduojami
grafikuose). Pasibaigus skaic¢iavimui, projekto failas iSsaugomas.

Sio etapo skaitiavimo rezultatas yra termodinamine pusiausvyra atitinkanéios laisvyjy kriivininky
koncentracijos. Kadangi sluoksnis yra vienalytis, tai tos koncentracijos turi nepriklausyti nuo
koordinatés. Taciau dél apvalinimo paklaidy taip néra. Todél reikia naudoti koncentracijos verciy
visuose mazguose aritmetinj vidurkj, kurio vertés atvaizduotos minétame laiko grafike. Kad bty galima
pereiti prie kito modeliavimo etapo (injektuoty skyliy stacionaraus pasiskirstymo sluoksnyje
modeliavimo), reikia uzsirasyti apskaiciuotgsias elektrony ir skyliy koncentracijas. Tam reikia spusteléti
kairjjj pelés mygtuka ant atitinkamy kriivininky vidutine koncentracija vaizduojancios kreives (arba ant
jos pavadinimo kreiviy sarase), o paskui spusteléti klavisg ,End“. Tada programa atvaizduos
paskutiniaja apskaiciuotg tos riisies kriivininky vidutinés koncentracijos verte.

Modifikuojami parametrai redaktoriaus korteléje ,,Skiriamyjy pavirSiy pralaidumas®. Reikia uzduoti,
kad deSinysis elektrodas abiejy rusiy kriivininky atzvilgiu elgiasi kaip ominis kontaktas. Kad bty
teisingai sumodeliuota intensyvi kriivininky pavir§iné rekombinacija prie ominiy kontakty (kuri
uztikrina beveik pastovig kriivininky koncentracija), reikia uzduoti pastovias elektrony ir skyliy
koncentracijas prie deSiniojo skiriamojo pavirsiaus. Tos koncentracijos turi biti lygios anks¢iau gautoms
termodinamiskai pusiausvirosioms vertéms. Todé¢l, kai yra pasirinktas deSinysis skiriamasis pavirSius
(t. y. sluoksnio ir deSiniojo elektrodo skiriamoji riba), tada kortelé ,,Skiriamyjy pavirsiy pralaidumas*
turi atrodyti taip, kaip parodyta 4.8a pav. (elektrony atveju) ir 4.8b pav. (skyliy atveju). Koncentracijy
vertés gali nebiti lygios vertéms, kurios nurodytos 4.8a,b pav. Kairysis elektrodas turi elgtis kaip
injektuojantis elektrodas skyliy atzvilgiu ir kaip uztvarinis kontaktas elektrony atzvilgiu. Skyliy
injekcijos srovés tankis turi baiti 0,1 A/em?. Todél, kai yra pasirinktas kairysis skiriamasis pavir§ius ir
kai pasirinktieji kriivininkai yra skylés, tada kortelé ,,Skiriamyjy pavir$iy pralaidumas® turi atrodyti taip,
kaip parodyta 4.9a pav., o kai pasirinktieji krivininkai yra elektronai, tada §i kortelé turi atrodyti taip,
kaip parodyta 4.9b pav.
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4.8a pav. Parametry redaktoriaus kortelé ,,Skiriamyjy pavirsiy pralaidumas®, kai pasirinktasis skiriamasis pavirSius
yra sluoksnio ir desiniojo elektrodo kontakto ploks§tuma, o pasirinktieji kriivininkai yra elektronai (I — V variantai)
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4.8b pav. Parametry redaktoriaus kortelé ,,Skiriamyjy pavirsiy pralaidumas®, kai pasirinktasis skiriamasis pavir§ius
yra sluoksnio ir desiniojo elektrodo kontakto plok§tuma, o pasirinktieji kriivininkai yra skylés (I — V variantai)
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-
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4.9a pav. Parametry redaktoriaus kortelé ,,Skiriamyjy pavirSiy pralaidumas®, kai pasirinktasis skiriamasis pavirSius
yra sluoksnio ir kairiojo elektrodo kontakto ploks§tuma, o pasirinktieji kriivininkai yra skylés (I — V variantai)
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yra sluoksnio ir kairiojo elektrodo kontakto ploksStuma, o pasirinktieji kriivininkai yra elektronai (I — V variantai)




10.

11.

12.

Ribiniai laikai ir duomenuy kiekis x|

Einamasis modeliavima laikas: I o

MaZiausias vaizduojamas |aikas: I a0

|| |

Paskutinio apskaiciuoto F(E) kreiviy tasko laikas: I i}

Skaitiunjamo F(EY kreivig tasko laikas; I 0

alutinis laikas: | 1e-006

Akminkyie esandiy laiko verdiy skaicius: ’17 IEtrinki modelio ducmenis
Modelio ir laisvuiy kreivig duameny kiekis: 79 kB

Maudojamas operatywviosios atminties kiekis: 19516 kB

Laiswos operakywinsios atminties kiekis: 1351856 kB

v Peistrint rmodelio duomeny, korie atitinka pirmais laiko verte:

Skaifiavimo trukme: | 0:00: 21719 =u:un:nu|

28

Ivedus visus sistemos parametrus, parametry redaktoriaus lange reikia spusteléti mygtuka ,,Gerai®.
Paskui reikia jvykdyti meniu komandg ,,Modeliavimo nuostatos / IStrinti modelio duomenis®.

Tolesniame modeliavimo etape bus reikalinga tik skyliy koncentracija, kuri yra daug mazesné negu
elektrony koncentracija. Todél, kad elektrony koncentracijos kreivé ,,nepaslépty* skyliy koncentracijos
kreivés, patartina iStrinti kreive ,,Elektronai: vid. konc. (1/cm”3)“ i§ grafiko ,,Vidutiné koncentracija“:.

Kad pradeti skaic¢iavimg, jvykdoma programos meniu komanda ,,Pradéti skaiciuoti“. Laukiama, kol pro-
grama baigs skaiciuoti (skai¢iavimo duomenys automatiskai atvaizduojami grafikuose). Pasibaigus skai-
Siavimui, projekto failas i§saugomas. Sio modeliavimo etapo rezultatas yra stacionarioji skyliy koncent-
racijos priklausomybé nuo koordinatés, kuri atvaizduota koordinatés grafike ,,Skyliy koncentracija“.

Paskui einamgja sistemos biiseng reikés naudoti kaip pradine biiseng. Todél atliekami Sie veiksmai:

12.1. Jvykdoma meniu komanda ,Modeliavimo nuostatos / Ribiniai laikai ir duomeny kiekis...“.
Atsidariusiame lange reikia spusteléti mygtuka, ant kurio pavaizduota rodyklé j vir§y (tas mygtukas yra
tarp teksto lauky ,,MaZziausias vaizduojamas laikas® ir ,,Paskutinio apskaiciuoto f(t) kreiviy tasko laikas*.
Tada programa nukopijuos laiko verte i§ antrojo minétojo lauko j pirmajj. Paskui reikia spusteléti Sio
dialogo mygtuka ,,Gerai, o atsiradus perspéjimui — mygtuka ,, Taip“. Atlikus Siuos veiksmus, bus istrinti
visi modeliavimo duomenys, i§skyrus duomenis, atitinkancius paskutinigjg laiko verte.

12.2. Dabar reikia pakeisti laiko vertg, kad laikas biity lygus 0. Tam reikia spusteléti kairjji pelés
mygtuka ant bet kurios modelio f{¢) funkcijos pavadinimo laiko grafiko kreiviy sarase. Tada atsidaro
dialogo langas su tos kreivés tasko X ir Y vertémis (,,X“ Siuo atveju reiskia laiko verte). Lauke ,,.X =
reikia jvesti 0 ir spusteléti kairjjj pelés mygtuka bet kur ,,laisvame® to grafiko plote. Pastaba: Minétasis
dialogo langas atsidaro tik tada, kai pasirinktosios kreivés laiko apibrézties intervalas arba jo dalis
priklauso grafiko laiko asies intervalui. Jeigu taip néra, tada visy pirma reikia pakeisti laiko asies ribas.
Paprasciausia tai pasiekti dukart spusteléjus kairjji pelés mygtuka ant laiko asies.

12.3. Jvykdoma meniu komanda ,Modeliavimo nuostatos / Ribiniai laikai ir duomeny kiekis...*.
Atsidariusiame lange, laukuose ,,Maziausias vaizduojamas laikas* ir ,,SkaiCiuojamo f(t) kreiviy tasko
laikas* reikia jvesti 0. Be to, reikia pazyméti laukelj ,,Neistrinti modelio duomeny, kurie atitinka pirmaja
laiko verte®. To reikia, kad véliau bty paprasciau kelis kartus pakartoti modeliavima naudojant ta pacia
prading sistemos biiseng (véliau atliekant komandg ,,IStrinti modelio duomenis®, bus iStrinami visi
modeliavimo duomenys i§skyrus duomenis, kurie atitinka pirmaja laiko verte, t. y. prading sistemos
buseng). Taigi, dabar langas ,Ribiniai laikai ir duomeny kiekis* turi atrodyti taip, kaip parodyta
4.10 pav. (lauke ,,Einamasis modeliavimo laikas* gali biiti ir kitoks skai¢ius, taciau tas skaicius neturi
jtakos modeliavimo eigai). Paskui reikia spusteléti Sio dialogo mygtukg ,,Gerai®.

Fx,E) Funkeijos, kurioms reikia dvigubai daugiau atminties (8 baitai vienai reiksmet)

[ Pitmnines funkeijos [~ Visos Funkeijos . .
4.10 pav. Programos GraphiXT dialogo langas,

IJZduati kikyvienai Fix,t) Funkcijai skiriamg atminties kiki,.. | kuriame nurodomas galutinis modeliavimo

laikas, pries pradedant modeliuoti skyliy

Pradéti skaidiuati | et al | BikEaukki | Taiksyti I koncentracijos mazéjimg i§jungus injekcija
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Tolesniame modeliavimo etape reikés modeliuoti pertekliniy skyliy koncentracijos mazéjimg nutraukus
injekcija. Tuo tikslu vél atidaroma modelio parametry redaktoriaus kortelé ,,Skiriamyjy pavirsiy
pralaidumas® ir uzduodama nuliné skyliy injekcijos srové (t. y. 4.9a pav. vietoj ,,0.1% turi biiti ,,0°).

Kad pradéti skai¢iavimg, jvykdoma programos GraphiXT meniu juostos komanda ,,Pradéti skaiciuoti®.
Laukiama, kol programa baigs skai¢iuoti (skai¢iavimo duomenys automatiskai atvaizduojami
grafikuose). Sio modeliavimo etapo rezultatas yra vidutinés skyliy koncentracijos priklausomybé nuo
laiko, kuri atvaizduota laiko grafike ,,Vidutiné koncentracija“.

Projekto failas iSsaugomas. Jo pagrindu sukuriamas kitas failas (meniu komanda ,Failas / Jrasyti
kaip...”).

Atidaroma modelio parametry redaktoriaus kortelé ,,Sluoksnio storis ir kiti parametrai* ir uzduodamas
200 karty mazesnis sluoksnio storis (1 pm).

Atidaroma modelio parametry redaktoriaus kortele ,,Skiriamyjy pavirSiy pralaidumas® ir vél
uzduodamas skyliy injekcijos srovés tankis 0,1 A/cm?.

Pakeitus minétuosius sistemos parametrus, parametry redaktoriaus lange reikia spusteléti mygtuka
»Gerai”, o atsiradus perspéjimui — mygtuka ,,Taip®. Paskui reikia jvykdyti meniu komanda
»Modeliavimo nuostatos / Ribiniai laikai ir duomeny kiekis...“. Atsidariusiame lange reikia jvesti
galutinj laika, kuris yra 2 - 10 s (t. y. 50 karty maZesnis, negu modeliuojant didesnio storio sluoksnj)
Be to, reikia iSjungti nuostatg ,,Neistrinti modelio duomeny, kurie atitinka pirmaja laiko verte*. Tada
reikia spusteléti Sio dialogo lango mygtuka ,,Gerai®.

Grafike ,,Skyliy koncentracija* patartina uzduoti tiesinj Y aSies mastelj, o X asies ribos turéty bti 0 ir 1.

Kad pradéti skai¢iavimg, jvykdoma programos GraphiXT meniu juostos komanda ,,Pradéti skaiciuoti®.
Laukiama, kol programa baigs skaiCiuoti (skai¢iavimo duomenys automatiskai atvaizduojami
grafikuose). Pasibaigus skai¢iavimui, projekto failas i§saugomas. Sio modeliavimo etapo rezultatas yra
stacionarioji skyliy koncentracijos priklausomybé nuo koordinatés (esant mazesniam sluoksnio storiui),
kuri atvaizduota koordinatés grafike ,,Skyliy koncentracija“.

Pakartojami 12 — 14 punktai. Sio modeliavimo etapo rezultatas yra vidutinés skyliy koncentracijos
priklausomybé nuo laiko (esant maZzesniam sluoksnio storiui), kuri atvaizduota laiko grafike ,,Vidutiné
koncentracija“.
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4.2. Darbo eiga atliekant VI — X variantus

Startuojama programa GraphiXT. Naudojant meniu juostos komandg ,,Modeliavimo nuostatos / Modelio
funkcijy failas“, jkeliamas ] atmintj failas ,,CarrierFunc.dll“. Sis failas turéty buti tame paciame
kataloge, kaip ir failas GraphiXT.exe.

Ivykdoma meniu komanda ,,Modeliavimo nuostatos / Modelio parametrai...“. Parametry redaktoriaus
pasirinkimo lange pasirenkamas failas ,,CarrierParms.exe®.

Parametry redaktoriaus lange reikia jvesti visg informacija apie tiriamaja sistema. Parametrai sugrupuoti
pagal kategorijas. Kiekvieng kategorijg atitinka tam tikra parametry redaktoriaus kortelé:

(a) Korteléje ,,Laisvyjy kruvininky parametrai* jterpiami nauji kriivininkai (mygtukas ,,Iterpti arba pasa-
linti krivininkus®, o atsidariusiame dialogo lange — mygtukas ,,Gerai) ir jvedami ty kravininky
parametrai, t. y. pavadinimas (,,Skylés®), trumpasis pavadinimas (,,sk.“), kriivis (+1-e), efektiné mase
(1-my), judris (400 cm*/(Vs)), difuzijos koeficiento apskai¢iavimo metodas (,,Einsteino sarysis®),
valentinés juostos biiseny tankis (10'° cm™). Galutinis $ios kortelés pavidalas turéty biati toks, kaip
parodyta 4.11 pav.

Pradiriz kivininky pasiskirstymas | Skaiciavimo algoritmao pararnetrai I |$orinial parametrai ir kragtinés 3lygos I Fotogeneracijos parametrai
Sluoksnio staris ir kit parametral Laiswyjiy kridvirinky parametrai | Skinamyjy pavirdiy pralaidumas | Tariniyy gaudykly parametrai | Pavirginiy gaudykliy parametrai
Sluck zniy skaidius: 1 Koriivwininkuy gy skaidivs: 1 Biiseny tankis [Nc1):
et arbe pedalint kifivinink I IKonstanta j I Te+019  A/em™3
| Iterpti arba pagalinti sluakznj l lterpti arba pasalint kiivininkus
Pasirinktigji kidvininkai: I 1 vI r Dwipoléz rekombinacijos parametrai
Pasiinktasis sluoksnis: I1 jv KTivininky pavadinimas Trumpas pavad.: Wykzmy skaidiuz | 0 Iterpti arba pagalint wwksma
Sluoksnio pavadinimaz I Skyles I k. Pasininktazis vyksmas: I vl
I m Kaivis (1] |1— " Mase (1) 1 - Fiekombinacijos wyksmo pavadinimaz
I lterpti pries funkeiios pavadinimag Judhis {riu I
[ lterpti po funkeiio: pavadinimo IKonstanta jl A00 cm2Adds | Priggingo kiivio kiGivininkai: I 'I
Difuzijos kosficientas (D] Riekombinacijos skerspitivis
IEin§tein0 samdiz j IKonstanta jl e 2
r Kiivininky wirsmy parametrai r Dwipolés generacijos parametrai
Wiremy skaigivs: | 0 Iterpti arba pagalinti virsma I Yyksmy skaidius: | 0 Iterpti arba pagalint wwksma
Pasirinktasis virsmas: I e I Pasirinktasis vyksmas: I - I
Yirsmo pavadinimas Generacijoz vyksmo pavadinimas
Antriniai kitvininkai: I i I Friegingo kitivio kiivininkai: I T I
Wirgmo koeficientas Generacios sparta
I Kanstanta j | 1/ I Kanstanta j | Tem™34s
Gea | Ataki | Takt

4.11 pav. Parametry redaktoriaus kortelé ,,Laisvyjy kriivininky parametrai“ (VI — X variantai)

(b) Kortelgje ,,Sluoksnio storis ir kiti parametrai* jvedami sluoksnio storis (w =1 um) ir dielektriné
skvarba (= 11,8).

(c) Korteléje ,,ISoriniai parametrai‘ uzduodami parametrai, kurie matomi 4.12 pav.

(d) Korteléje ,, Turiniy gaudykliy parametrai* reikia uzduoti, kad sluoksnyje egzistuoja dviejy rtsiy
gaudyklés (skyliy prilipimo centrai), kurios skiriasi skyliy iSlaisvinimo darbu. Kaip ir kitose kortelése,
sukuriant nauja parametry rinkinj (Siuo atveju — naujas gaudykles), reikia spusteléti mygtukas ,,Jterpti
arba pasalinti...” ir t.t. Pirmosios rusies gaudykliy koncentracija VI ir VIII variantuose yra
5-10" em™, VILir IX var. — 10" em™, o X var. — 2 - 10" em™. Toje pacioje korteléje reikia apibrézti
skyliy pagavimo | tas gaudykles ir iSlaisvinimo i§ jy vyksmus. Apibréziant pagavimo j gaudykle
vyksmg, reikia lauke ,,Pagaunami kriivininkai“ nurodyti pagaunamus kriivininkus (skylés), lauke
»Pradinis gaudykliy kriivis* nurodyti gaudyklés kriivj prie§ pagaunant skyle (—1-¢), o teksto jvesties
lauke, kuris yra 3alia saraSo lauko ,,Pagavimo skerspjavis®, jvesti pagavimo skerspjivi (107" cm?).
Apibréziant iSlaisvinimo i§ gaudykliy vyksma, reikia lauke ,ISlaisvinami kravininkai“ nurodyti
iSlaisvinamus kriivininkus (skylés), lauke ,,Pradinis gaudykliy kriavis* nurodyti gaudyklés kriivi pries
iSlaisvinant skyle (0), saraso lauke ,,ISlaisvinimo koeficientas* pasirinkti ,,Shockley-Read-Hall modelis®,
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Modelio parametrai x|

Sluoksnio storis ir kiti parametrai | Laisvujy krdvininky parametrai | Skiriamujy pavirdiy pralaidumas l Triniy gaudykliy parametrai | Pavirginiy gaudykliy parametrai |
Pradinis krdvininky pasiskirstymas I SkaiSiavimo algortmo parametrai [Zoriniai parametrai ir kradtinés salygos | Fotogeneracijos parametrai
Temperatdra (T) 300 K Kairicjo elektrodo pradinis potencialas (LU0) I 0 v 5 g
I
U, R Gy |10
Blekirody skaifius irpadetis ———————————— Desiniojo elektrodo pradinis potencialas (U1) I 0 v
' Du elektrodai
Keidiamas Sio elektrodo potencialas: % kaiicjo dsginiojo CI__
= Vienas elektrodas kaiizjame kradte ) -1
[Zorinio ftampos Ealtinio pradinis potencialas (U2) i
= Vienas elektrodas dediniajame kraste ’7 & U2=10 CU2e I— v O Z

¥ Sistemos kairiojo kradto koordinaté {«0) | 0 um Elektrodo plotas (S) | 1 em™2
¢ Sistemos dediniojo kradto koordinats {x1) | 1 um [Sorines grandines varia (F) | 0 Om
[$orinés grandinés talpa (C) I 0 F

[Zorinio ftampos &altinio potenciala laiking priklausomybé:

Nuolating tampa j

Gerai | Atauki | Takt |

4.12 pav. Parametry redaktoriaus kortelé ,,ISoriniai parametrai“ (VI — X variantai)

paskui spusteléti Salia esant] mygtuka ,,Modelio param.“, o atsidariusiame dialogo lange jvesti
iSlaisvinimo darbo verte (VI ir VII var. — 0,35 eV, o VIII, IX ir X var. — 0,4 eV). Taigi, kai yra
pasirinktos pirmosios riisies gaudyklés, tada kortelé ,,Turiniy gaudykliy parametrai® turi atrodyti taip,
kaip parodyta 4.13 pav. Analogiskai reikia apibrézti ir antrosios rusies skyliy gaudykles bei pagavimo |
jas ir i$laisvinimo i$ jy vyksmus. II rusies gaudyklés skiriasi nuo I riiSies gaudykliy tik dviejy parametry
vertémis: koncentracija (II risies gaudykliy koncentracija turi buti penkis kartus maZesné, negu
pirmosios raiSies) ir skyliy iSlaisvinimo darbas (II risies gaudykliy atveju jis turi biiti viena deSimtaja
elektronvolto didesnis negu I rusies).

Modelio parametrai |

Pradiniz kidvininky pasiskirstymas I Skaiciavima algoritmo parametrai I |orinial parametrai ir krastings salpgos | Faotogeneracijos parametrai I
Sluokznio shoris ir ki parametrai I Laigviyiy kridvirink iy parametrai I Skiriamigiy pavirdiy pralaidurnas Tiriniy gaudykliy parametrai I Pavirsinily gavdpkliy parametrai
Sluokszniy skaitiuz: 1 Gaudykliy gy skaidius: ’T [ Krtvininky pagavimo | tirines gaudykles parametrai

Wksmy skaidiuz | 1 Iterpti arba pagalinti wwksma

Pasirinktasiz vyksmas: I‘I 'I

| T e e e I Jterpti alba padalinti Trines gaudykles |

. ) ) Pasiinktosios gaudyklés: I‘I jv Pagavimn wykamo pavadinimas
Pazirinktasiz sluoksnis: I‘I Vl . ) o
Triniy gaudykliy pavadinimas Trumpaz pavad.: 1[-1] <- sk, pagav.
Sluoksnio pavadinimas I Trinés gaudyklés Mr. 1 I 1 el el ISk' ‘,I {kridvis: +1]
I 01 - - .
; — " P, Gaudykliy koncentraciia [NE1: Pradiniz gaudykliy kibvis [getl)] I 1 e
I™ Jterpti pries funkeigs pavadinimg IKonstanta j I Be+12  1/om™3 . .
. - o Pagavimo skerspitivis [ct1]):
[~ Iterpti po funkcijos pavadinima
r Tiriniy gaudykliy sridiy parametrai IKonstanta jl 1e-010 om”2
Sniciy skaidius: 1] Iterpti arba pagalinti sritj | r— Krlivininky iflaisvinimao i riniy gaudykliy parametrai

Wykcemy skaidiug | 1 Iterpti arba pagalinti wykamg
Pazirinktoji sritis: I "I

Paszirinktasis vyksmas: |1 vI
Srities plotiz I um

|£laizvinimo vykzmo pavadinimas

Srities poslinkis I urn 1[+00-> k. ilaisy.
e I K ,:I L
Didfiausia kancentraciia I 1/em™3 |£laizvinami kiGivinink ai: 3l [kriivis: +1]
- A 0 e
K.aitsis puséjima hustolis I— um Pradiniz gaudykliy kitivis [ggtl)] I

|$laizvinimo koeficientas [gtl]:

Dedinysiz pussjima nuatolis I um Shackley-Read-Hal modelis »| _ Modelio param. |

Gerai | Arauki | Takei |

4.13 pav. Kortel¢ ,, Turiniy gaudykliy parametrai®, kai pasirinktos I rusies gaudyklés (VI ir VIII var.)
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(e) Korteléje ,,Pradinis kriivininky pasiskirstymas® uzduodami pradiné skyliy koncentracija ir pradiniai
gaudykliy kriiviai. Sie parametrai turi biti tokie, kad pilnutinis pradinis erdvinio elektros krvio tankis
buty lygus nuliui (elektrinio neutralumo busena). Tod¢l pradiné skyliy koncentracija turi biiti lygi I
risies gaudykliy koncentracijai, I riiSies gaudykliy pradinis kruvis turi biiti —le, o II riiSies gaudykliy
pradinis kravis turi biiti 0. Pvz., kai yra pasirinktos I rasies gaudyklés, tada kortelés ,,Pradinis kriivininky
pasiskirstymas‘ pavidalas turi biiti toks kaip parodyta 4.14 pav.

Modelio parametrai x|

Sluolksnio storis ir kiti parametrai | Laizvujy krivininky parametrai I Skiramujy pavirgiy pralaidumas I Tiriniy gaudyldiy parametrai I Pavirdiniy gaudyldiy parametrai I
Pradinis krivininky pasiskirstymas | Skaiiavimo algoritmo parametrai I [Soriniai parametrai ir kradtinés salygos I Fotogeneracijos parametrai
r~ Laisvujy krivininky pradingé koncentracia
Siuoksriy skaigius: [ 1 Pasirinktiai krivininkai:

| ftempti arba paalinti sluoksnj I |12 Skyles j
PO ST m Prading knivininky koncentracija (n01) Tarinés gaudykles:

IL‘,'gi Sio daugiklio ir nurodyty gaudyldiy koncentracijos sandaugai: jl 1 - |1: Tarinés gaudyldés Nr. 1 j
Slucksnio pavadinimas
I 01 r— Tariniy gaudykliy pradinis uZpildymas — Pavirfiniy gaudykliy pradinis uZpildymas

Pasirinktosios tarinés gaudyklés: Pasirinktosios pavirginés gaudyklés:

[~ tempti pried funkcijos pavadinima
[ temti po funkcijos pavadinimo |1: Tarinés gaudyklés Nr. 1 ﬂ | j

% Visy gaudyldiy pradinis krdvis yra vienodas ir lygus I -1 e € iy gaudykliy pradinis ks yra vienodas it ygus I ‘e

" Gaudylkdiy pradinis krivis yra I arba I £ Gaudykli pradinis kitiyvis pra I arba I
o e e o

Gaudykliy, kuriy krivis nurodytas, koncentracija Gaudylkliy, kuriy krivis nurodytas, pavirsinis tankis

| = Vem™3| | | =i 1/em”2

Gerai | Asaki | Takti |

4.14 pav. Parametry redaktoriaus kortelé ,,Pradinis kriivininky pasiskirstymas®, kai yra pasirinktos I riisies gaudyklés
(VI — X variantai)

(®) Kortel¢je ,,Skiriamyjy pavirSiy pralaidumas™ jvedami parametrai, kurie nusako laidumo srovés
skaiCiavimo taisykle ant skiriamyjy pavirs$iy. Kadangi yra du skiriamieji pavir§iai, tai egzistuoja du tos
kortelés variantai. Reikalingas skiriamasis pavirSius nurodomas pasirenkant sluoksnj sgraso lauke
,Pasirinktasis sluoksnis“. Reikia nurodyti, kad abu skiriamieji pavirSiai yra nepralaidiis skyléms. Pvz.,
kai yra pasirinktas deSinysis skiriamasis pavirsius, tada kortelé ,,Skiriamyjy pavirSiy pralaidumas® turi
atrodyti taip, kaip parodyta 4.15 pav.
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Modelio parametrai x|

Pradiniz kiGvininky pasiskirstymas I Skaitiavima algoritmo parametrai | |3arinial parametral I Fotogeneracijos parametrai I
Slucksnio storis ir kit parametrai I Laisvijy krdvininky parametrai Skiriarnyiy pavirdiy pralaidurnas | Tiriniyg gaudykliy parametrai I Favirginiy gaudykliy parametrai
Paziinktasis shuoksnis: |1 'l Pasirinktieji kiivininkai sk, * Pasirinktasis sluoksnis: IDe§inysis elektrodas j

& Skiriamazis paviriuz néra pralaidus fios mfies kivinink ams " Skiriamasis pavirius néra pralaidus Sios rhiges kivininkanns

™ Skiriamasis pavirdius elgiasi kaip omiris kontaktas Sios mifies kivininky atZlgiu = Shiriamasis pavirsiue elaiasi kaip ominis kontaktas fos ridies kivininky st

|—|_ Erie pavirgiaus yra pastovi kivininky kone. I 1/om™3 |—|_ Brie pavirgiaus pra pastovi kimvininky kane. I 1/em™3

© Skiriamasis pavirsius wa skaidrus Sios midies kivininkanms ' Shiriamasts pavirdiue yra skaidus $os mides kivininkans

= Pavirfiuje yra potencialo barjeras, per kurj $ie kiivinink.ai injektuojami j gretima sluoksnj = Pavirdive yra potenciala bareras, per kur $ie kibvininka injekbuajami] aretima sluoksnj

Potencialo barjero aukétisl e Potencialo barjero aukétisl e [ AbsiFvelot [ Sotkio efekia

Yirgharjennés injekcijos sovés tankis

jl cmés jl Afem™2

Injekcijoz srauto tankio ir koncentracijos santykis

Geol | Atsauki | Takt

4.15 pav. Parametry redaktoriaus kortelé ,,Skiriamyjy pavirsiy pralaidumas®, kai pasirinktasis skiriamasis pavirsius
yra sluoksnio ir desiniojo elektrodo kontakto plok§tuma (VI — X variantai)

(g) Korteléje ,,Skaiciavimo algoritmo parametrai* uzduodami parametrai, kurie matomi 4.16 pav.

Modelio parametrai x|

Sluoksnio storis ir kiti parametrai I Laisvujy krivininky parametrai I Skiramuju pavirsiy pralaidumas I Tariniy gaudykliy parametrai I Pavirsiniy gaudykliy parametrai
Pradinis knivininky pasiskirstymas Skaiciavimo algoritmo parametrai [Zorinizi parametrai ir kragtinés salygos | Fotogeneracijos parametrai
Didfiausias santykinis koncentracijy pokytis per viena modeliavimo laiko fingsnj (maxChange) 0.001 Did#iausias modeliavimo laiko Fingsnis {dtl'u'lax)l ] 2

Grafiko ir modeliavimo laiko Zingsniy santykio min. ir maks. vertés: min F{=| 1 maxF{=| 10000 DidZiausias grafiko laiko Zingsnis (dtMax_agraph) I 0 ]

Mafiausias modeliuojamo proceso trukmés ir grafiko laiko fingsnio santykis (minB_graph) I 100
Kiekviename mazage didiiausia santykini konc. pokyti apibréti ativilgiu knvininky arba gaudykliy, kuriy krdvio tankis tame mazge: ¢ yra didfiausias  * greifiausiai kinta laike

Daugiklis f skaiiuojant slenksting koncentracig {eigu n <f * nMax, tada n lzikoma lygia 0) ) 1e-025

Kravininky koncentracijas glodinti kas I 1 laiko Fingsniy (jeigu = 0, neglodinama). Koncentracijy glodinimo metodas: (% pagaltistaskus  { pagal penkis taskus

¥ Glodinti koncentracijy lsikiniy ivestiniy priklausomybes nuo laiko
[V Sustabdyti modeliavima pasiekus stac. bosena. Basenos stacionarumo kriterijus: maZizusioji adaptyvaus eksponentinio glodinimo parametro verté (@lphaMin) IT
[ Apskaifiuoti stacionariy sistemos blseny seka, atitinkandia kelias pastovias igoriniy poveikiy (iEorinés tampos ir apSvietimo) vertes
— Intervalas tarp laiko vendiy, kurios naudojamos skaidiuojant iZoriniy poveikiy vertes pagal atitinkamas laikines priklausomybes (interval) I— s
DidZiausia modeliuojamo stacionarios bisenos nusistovejimo proceso trukmeé (mancTime) I— s

Koordinatés intervaly tarp gretimy mazgy apskaiéiavimo nuostatos: -
Daugelio giju veikos nuostatos:
Pasirinktasis sluoksnis: |1 Yl Pradinis mazgy skaifius sluoksnyje (nX) I 20 G i e TS
Didiausio ir mafiausio intervaly santylkis (dxR) I 1 " Naudati pastovy modeliavimo gy skaiiy
Kairizjame sluoksnio krate intervalas yra: didfiausias % mafiausias Modeliavimo gijy skaigius (n Threads) I

DeZiniajame slucksnio kradte intervalas yra:  did¥iausias  * mafiausias

Geai |  Agaii | Teisi |

4.16 pav. Parametry redaktoriaus kortelé ,,Skai¢iavimo algoritmo parametrai® (VI — X variantai)
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Patartina pasalinti ,,pauks$ciuka™ nuo zymimuyjy laukeliy ,Jterpti prie§ funkcijos pavadinimg® ir

»lterpti po funkcijos pavadinimo”, kurie yra kai kuriy korteliy kairiojoje puséje (pvz., zr. 4.14 pav.). Tai
uztenka padaryti tik vienoje korteléje. Sie laukeliai nurodo, ar j funkcijy pavadinimus reikia jterpti sluoksnio
pavadinimg (numatytasis sluoksnio pavadinimas — tai sluoksnio numeris). To galéty prireikti, jeigu sistemag
sudaryty daugiau negu vienas sluoksnis, o skirtinguose sluoksniuose biity vienartsiai krivininkai (pvz.,
elektronai), kad skirtysi tuos kriivininkus atitinkan¢iy funkcijy pavadinimai. Taciau Siame darbe
modeliuojama sistema sudaro tik vienas sluoksnis, todél to nereikia.

4.

Ivedus visus sistemos parametrus, parametry redaktoriaus lange reikia spusteléti mygtuka ,,Gerai®.
Paskui reikia jvykdyti meniu komanda ,,Modeliavimo nuostatos / Ribiniai laikai ir duomeny kiekis...”.
Atsidariusiame lange reikia jvesti galutinj laika, kuris yra 5-10™"s. Be to, reikia pazyméti zymimajj
laukelj ,,Pirminés funkcijos* (Zr. 4.17 pav.). Tada reikia spusteléti Sio dialogo lango mygtuka ,,Gerai®.

Ribiniai laikai ir duomeny kiekis x|
Pradinis modeliavima laikas: I a
Maziausias vaizduojamas laikas: I [u}
0|
Paskutinio apskaidiuoto fit) kreiviy tasko laikas: I
Skaidiucijamo f{t) kreiviy tasko laikas: I 0
Galutinis |aikas: I 5e-008
Atmintyje esandiy laiko verduy skaidius: W IEtrimti modelio dusmenis

Modelio ir laisvujy kreiviy duomeny kiekis: 0 kB
Maudojamas operatyviosios atminties kiekis: 33344 kB
Laisvos operatyviosios atminties kiekis: = 4194303 kB

[~ Meidtrinti modelio duomenu, kurie atitinka pirmaja laiko verte

Skaifiavimo trukme: | 0:00:00.000 = [;00:00 |

i, t) funkdijos, kurioms reikia dvigubai daugiau atminties (& baitai vienai reikémei)
v Pirminés funkdios [~ visos funkdijos

UZduoti kickvienai fi(x, t) funkcijai skiriama atminties kiekj. .. |

4.17 pav. Programos GraphiXT dialogo

Pradeti skaiduot | Gera |  Atauk | iaky | | lengas, kuriame nurodomas galutinis

modeliavimo laikas (VI — X variantai)

Naudojant programos GraphiXT meniu komandas ,,Failas/Naujas laiko funkcijy f(t) grafikas® ir
»Failas / Naujas koordinatés funkcijy f(x, t = const) grafikas® (arba atitinkamus jrankiy juostos mygtu-
kus) ir komanda ,,Grafiko nuostatos / Pasirinkti vaizduojamas funkcijas...”, sukuriami Sie grafikai:

e laiko grafikas ,,Pilnutiné srové* (kreivé ,,Pilnutinés elektros srovés tankis (A/cm”2)),
e koordinatés grafikas ,,Skyliy koncentracija* (kreivé ,,Skylés: konc. (1/cm”3)%),

Kreiviy parametry dialogo lange (jis atsidaro pasirinkus komanda ,,Kreivés pavidalas ir pavadinimas® i§
kontekstinio kreivés meniu, kuris atsidaro spusteléjus desinjjj pelés mygtuka ant kreivés pavadinimo
kreiviy sarase) reikia uzduoti kreivés ploti, lygy 1 arba 2, ir pakankamai didelj vaizduojamy tasky
skaiCiy (pvz., 1000), kad taskai nebiity ,,praretinami“. Uzduodama sinchronizavimo veika (t.y. tokia
veika, kai visy grafiky einamieji laikai yra vienodi). Tam reikia pazyméti Zymimajj laukelj ,,visi langai‘
programos GraphiXT pagrindinio lango apacioje.

Bendri patarimai atvaizduojant modeliavimo duomenis su programa GraphiXT:

Kad buty lengviau nustatyti vaizduojamy dydziy vertes i§ jy grafiky, patartina uzduoti automatinj Y aSies riby
optimizavima (Y asies riby ,,optimizavimas® reiskia, kad Y aSies apatiné ir virSutiné ribos tampa lygios maziausiai
ir didziausiai vaizduojamy funkcijy vertéms duotajame X verciy intervale). Tam reikia spusteléti deSinjjj pelés
mygtuka ant kairiosios arba deSiniosios Y asies, atsidariusiame kontekstiniame meniu pasirinkti komanda ,,Y aSies
nuostatos” ir atsidariusiame dialogo lange pazyméti laukelius ,,optimizavimas pasikeitus kreivéms® ir
»optimizavimas pasikeitus einamajam laikui arba laiko aSies riboms®. Tas pats dialogo langas atsidaro jvykdzius
meniu juostos komanda ,,Grafiko nuostatos / Parastés ir aSiy nuostatos...” (tg pacig komandg galima pasirinkti ir i§

meniu, kuris atsidaro spusteléjus desinjjj pelés mygtuka grafiko lango taske, kuriame néra jokio objekto).

Einamajj laikg galima pakeisti trim biidais: (a) tempiant slankiklj, kuris yra pagrindinio lango apacioje;
(b) aktyvavus bet kuri koordinatés grafikg ir surinkus reikalinga einamojo laiko verte lauke, kuris yra Salia
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slankiklio (kai aktyvusis grafikas yra laiko grafikas, Salia slankiklio rodomos to grafiko laiko aSies ribos, o ne
einamojo laiko verté); (c) jvedus reikalinga einamojo laiko verte dialogo lange, kuris atsidaro jvykdzius meniu
komanda ,,Grafiko nuostatos / Asiy ir slankiklio ribos...“ (ta pacia komanda galima pasirinkti ir i§ meniu, kuris
atsidaro spusteléjus deSinjji pelés mygtuka grafiko lango taske, kuriame néra jokio objekto). Patogesniam
einamojo laiko keitimui galima uzduoti, kad laiko grafikuose biity atvaizduojamas einamojo laiko Zymeklis. Tam
reikia aktyvuoti laiko grafika (t.y. spusteléti kairjjj pelés mygtuka jo lango plote) ir jvykdyti meniu komanda
,»Grafiko nuostatos / Rodyti einamajj laika™ (ta pacia komanda galima pasirinkti ir i§ meniu, kuris atsidaro
spusteléjus desinjji pelés mygtuka laiko grafiko lango taske, kuriame néra jokio objekto). Tada duotajame laiko
grafike atsiras einamojo laiko zymeklis — vertikali linija, kuri atitinka einamaji laika (ta linija bus matoma tik tada,
kai einamasis laikas priklauso to grafiko laiko aSies intervalui). Kai yra matomas einamojo laiko zZymeklis, tada
yra galimybe pakeisti einamojo laiko verte dar dviem budais: ,,tempiant™ laiko Zymeklj pele, kai yra nuspaustas
pelés kairysis mygtukas arba pasirinkus komanda ,,Einamasis laikas...“ i§ laiko zymeklio kontekstinio meniu.

Norint pakeisti grafiko lango antraste, reikia jvykdyti meniu komanda ,,Langas / Grafiko lango antrasteé...” arba
spusteléti desinjji pelés mygtuka ant to grafiko antra$tés ir atsidariusiame kontekstiniame meniu pasirinkti ta pacia
komanda.

Norint iSdéstyti visus grafikus vieng $alia kito (taip, kad buity uzpildytas visas pagrindinio lango plotas), reikia
ivykdyti meniu juostos komandg ,,Langas / ISdéstyti langus vieng $alia kito“. Jvykdzius §ig komanda, grafiko langy
i$sidéstymo tvarkg lemia jy aktyvavimo tvarka: aktyvusis grafikas bus virSutinis pirmajame stulpelyje, anks¢iau
aktyvuotas grafikas bus po juo ir t. t. Vadinasi, norint pakeisti grafiky iSdéstymo tvarka, reikia i§ eilés spusteléti
kairjjj pelés mygtuka kiekviename i§ jy atvirkstine tvarka (t.y., pirmasis aktyvuotas grafikas turi biiti tas, kuris
turéty atsidurti paskutinio stulpelio apacioje), o paskui jvykdyti komanda ,,Langas / ISdéstyti langus vieng Salia
kito“.

Kad pradéti skai¢iavimg, jvykdoma programos GraphiXT meniu juostos komanda ,,Pradéti skaiciuoti®.
Laukiama, kol programa baigs skai¢iuoti (skai¢iavimo duomenys automatiskai atvaizduojami
grafikuose). Pasibaigus skai¢iavimui, projekto failas iSsaugomas.

Tolesniame modeliavimo etape einamajg sistemos biisena (t. y. termodinaminés pusiausvyros biisena)
reikés naudoti kaip prading biiseng. Todél atliekami Sie veiksmai:

7.1. Jvykdoma meniu komanda ,Modeliavimo nuostatos / Ribiniai laikai ir duomeny kiekis...”.
Atsidariusiame lange reikia spusteléti mygtuka, ant kurio pavaizduota rodyklé j virSy (tas mygtukas yra
tarp teksto lauky ,,MaZiausias vaizduojamas laikas® ir ,,Paskutinio apskaiciuoto f(t) kreiviy tasko laikas*.
Tada programa nukopijuos laiko verte i§ antrojo minétojo lauko j pirmaji. Paskui reikia spusteléti Sio
dialogo mygtuka ,,Gerai*, o atsiradus perspéjimui — mygtuka ,,Taip*. Atlikus Siuos veiksmus, bus iStrinti
visi modeliavimo duomenys, i§skyrus duomenis, atitinkancius paskutinigjg laiko verte.

7.2. Dabar reikia pakeisti laiko verte, kad laikas buity lygus 0. Tam reikia spusteléti kairjjj pelés mygtuka
ant bet kurios modelio f{¢) funkcijos pavadinimo laiko grafiko kreiviy saraSe. Tada atsidaro dialogo
langas su tos kreivés tasko X ir Y vertémis (,,X“ $iuo atveju reiskia laiko vertg). Lauke ,, X =, reikia
jvesti 0 ir spusteléti kairjji pelés mygtuka bet kur ,laisvame® to grafiko plote. Pastaba: Minétasis
dialogo langas atsidaro tik tada, kai pasirinktosios kreivés laiko apibrézties intervalas arba jo dalis
priklauso grafiko laiko asies intervalui. Jeigu taip néra, tada visy pirma reikia pakeisti laiko aSies ribas.
Paprasciausia tai pasiekti dukart spusteléjus kairjji pelés mygtuka ant laiko aSies.

7.3. Ivykdoma meniu komanda ,,Modeliavimo nuostatos / Ribiniai laikai ir duomeny kiekis...”. Atsida-
riusiame lange, laukuose ,,MaZiausias vaizduojamas laikas® ir ,,Skai¢iuojamo f(t) kreiviy tasko laikas*
reikia jvesti 0. Be to, reikia pazyméti laukelj ,,NeiStrinti modelio duomeny, kurie atitinka pirmajg laiko
verte®. To reikia, kad véliau biity paprasciau kelis kartus pakartoti modeliavimg naudojant tg pacig pra-
ding sistemos biiseng (véliau atlickant komanda ,,IStrinti modelio duomenis®, bus i$trinami visi modelia-
vimo duomenys i$skyrus duomenis, kurie atitinka pirmaja laiko verte, t. y. prading sistemos biiseng).
Galutinis laikas turi biiti 5- 107" s. Taigi, dabar langas ,,Ribiniai laikai ir duomeny kiekis“ turi atrodyti
taip, kaip parodyta 4.18 pav. (lauke ,,Einamasis modeliavimo laikas* gali biiti kitoks skaicius, taciau tas
skai¢ius neturi jtakos modeliavimo eigai). Paskui reikia spusteléti $io dialogo mygtuka ,,Gerai‘.

V¢l atidaroma modelio parametry redaktoriaus kortelé ,ISoriniai parametrai“ ir uzduodamas kairiojo
elektrodo pradinis potencialas 1 V. Kad iSsaugoti parametry pakeitimus, reikia spusteléti parametry
redaktoriaus mygtuka ,,Gerai‘.

Kad pradéti skaic¢iavima, jvykdoma programos GraphiXT meniu juostos komanda ,,Pradéti skaiciuoti.
Laukiama, kol programa baigs skaiCiuoti (skai¢iavimo duomenys automatiskai atvaizduojami
grafikuose). Pasibaigus skaic¢iavimui, reikia vél jvykdyti meniu komanda ,,Modeliavimo nuostatos /
Ribiniai laikai ir duomeny kiekis...*, padidinti galutinj laika 10 karty ir pratesti modeliavima. Sitaip
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Ribiniai laikai ir duomeny kiekis 5'

Einamasis modeliavimo laikas: I i

MaZiausias vaizduojamas laikas: I 0

(ol

Paskutinio apskaifiuoto fit) kreiviu tasko laikas: I i}

Skaifiuojamo f(t) kreiviy tadko laikas: I i}

Galutinis laikas: I fe-11

Atmintyje esandiy laiko verdy skaifius: lf I&trinti modelio duomenis
Madelio ir laisvuju kreiviy duomeny kiekis: 24 kB

Maudojamas operatyviosios atminties kiekis: 32604 kB

Laisvos operatyviosios atminties kiekis: = 4194303 kB

[ Meitrinti modelio duomenu, kurie atitinka pirmaia laiko verte

Skaifiavimo trukme: | 0:00 : 00,000 = 0;00:00 |
(¢, t) funkcijos, kurioms reikia dvigubai daugiau atminties (8 baitai vienai reiksmei)
| Pirmings funkcijos [~ visos funkdijos 4.18 pav. Programos GraphiXT dialogo

langas, kuriame nurodomas galutinis
modeliavimo laikas, prie§ pradedant

e : . — modeliuoti skyliy kinetika jjungus iSoring
Pradéti skaiduot | Gerai | AtSaukt | Taikyt I itampg (VI — X variantai)

UZduoti kiekvienai fi(3,t) funkdijai skiiama atminties kiekj. .. I

reikia padidinti galutinj laika iki 5- 10" s (i§ viso — 4 modeliavimo etapai, kuriy kiekvieno galutinis
laikas yra 10 karty didesnis negu ankstesniojo etapo).

10. Projekto failas iSsaugomas.
11. Einamojo projekto pagrindu sukuriamas kitas failas (meniu komanda ,,Failas / [raSyti kaip...).

12. Atidaroma modelio parametry redaktoriaus kortelé ,JISoriniai parametrai ir uzduodama aplinkos
temperatiira 280 K.

13. IStrinami visi modeliavimo duomenys (jskaitant pirmgjg laiko vertg), parametry redaktoriaus korteléje
»lSoriniai parametrai” uzduodama nuliné jtampa (zr. 4.12 pav.) ir pakartojami 6 — 10 punktai. [Kad
pavykty isStrinti pirmaja laiko vertg, reikia jvykdyti meniu komanda ,,Modeliavimo nuostatos / Ribiniai
laikai ir duomeny kiekis...” ir i§jungti nuostatg ,,Neistrinti modelio duomeny, kurie atitinka pirmaja laiko
verte*. ]

5. Darbo duomeny analizé

Pagrindinius skaitinio modeliavimo rezultatus reikia pavaizduoti grafiskai:

I — V variantuose turi biiti atspausdinta stacionarioji skyliy koncentracijos priklausomybé nuo
koordinatés esant injekcijai ir vidutinés skyliy koncentracijos priklausomybé nuo laiko iSjungus injekcijg.
Kiekvienu atveju reikia atlikti tiesing arba eksponenting aproksimacijg ir gautosios kreivés polinkj palyginti
su teoriniu. Taigi, I — V variantuose i§ viso turi biiti maZiausiai 4 grafikai (po du grafikus kiekvienam
sluoksnio storiui).

VI — X variantuose turi biiti atspausdinti maziausiai trys grafikai, vaizduojantys sluoksnio srovés
priklausomybes nuo laiko jvairiuose poliarizacijos vyksmo etapuose. Ty grafiky laiko asies ribas ir Y aSies
mastelj reikia pasirinkti taip, kad aiSkiai matytysi atvaizduotos priklausomybés tiesinis arba eksponentinis
pobtdis atitinkamame intervale. Be to, VI — X variantuose reikia atspausdinti galutine skyliy koncentracijos
priklausomybe nuo koordinatés. Siuos grafikus reikia atspausdinti kiekvienai temperatiirai. Taigi, VI — X
variantuose 1§ viso turi biiti maziausiai 8 grafikai (po 4 grafikus kiekvienai temperatiirai). Kiekvienu atveju
reikia atlikti tiesing arba eksponenting aproksimacijg ir gautosios kreivés polinkj palyginti su teoriniu.

Rezultaty aptarime ir i§vadose reikia paaiskinti bendrajj gautyjy priklausomybiy pavidalg ir skaitinio
modeliavimo rezultatus palyginti su teorinio modelio iSvadomis. Kadangi aptariant modeliavimo rezultatus
reikia remtis grafikais, kuriuos atvaizdavo programa GraphiXT, tai, siekiant pagristi savo teiginius, gali tekti
atspausdinti ir daugiau grafiky, kuriuose pavaizduotos kity fizikiniy dydziy priklausomybés nuo laiko arba
nuo koordinatés.
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