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MO PAU

1. Ly do chon dé tai

Khuéch tan 1a mét hién tuong rit co ban trong tu nhién va n6 xay ra
trong tit ca cac moi trudng vat chét [1]: Trong moi trudng chit khi, chat 1ong,
chét ran, trong dong vat, thuc vat, trong vii try,... Do vay, nghién ctuu dé hiéu
cac qua trinh khuéch tan chinh 13 nghién ctru quy luét co ban cua ty nhién. N6
s& gop phan lam cho con ngudi hiéu 16 vé cac qua trinh van dong ctia vat chat
va goép phan kham pha ra nhitng quy lut co ban ctia qué trinh van dong vat
chat trong tu nhién, nhat 1 sy van dong trong thé giéi vi mo. Chinh vi ¥ nghia
d6 nén tir xwa dén nay, hién tuong khuéch tan trong tu nhién 13 mot dé tai hap
dan va ludn c6 nhiing van dé moi dat ra dé nghién ctru. Trong timg thoi ki,
con ngudi di di siu tim hiéu qua trinh khuéch tan & c4c mic d6 khac nhau: tir
viéc quan tdm nghién ctiru cac hat bui di chuyén trong khong khi, dén viéc
nghién ctru cac chat mau lan truyén trong chat 16ng, quan sat sy tham thau cac
chat qua cic mang dong va thuc vat, coi qud trinh khuéch tan 13 mot hién
tuong li sinh,...

Tir dau thé ki XX, con ngudi di nghién ctru rat manh cac thanh phan
vat chit khac nhau trong cac kim loai dé tao nén cac hop kim c6 tinh chat dac
biét phuc vu cudc sdng cua con ngudi. Pic biét 1a sau khi Schockley phat
minh ra hiéu tng tranzito vao nam 1948, nganh céng nghiép dién tir phat trién
nhu vii bio thi ki thuat khuéch tan cac nguyén tir tap chét vao vt liéu ban dan
cling phat trién nhanh chong nham ché tao cac linh kién ban dan, mach tb
hop, cac linh kién cam bién thong minh, linh kién quang dién tir ban dan,...
Céc linh kién ban dan vi dién tir 1a nén tang dé ché tao cac thiét bi dién tir tién
tién, cac hé thong thiét bi truyén thong, cong nghé thong tin, may tinh quang
luong tir, ngudi may, do ludng diéu khién,... ma ching d3, dang va s& phat

trién rat manh trong thé ki XXI nay.



C6 hang tram cong trinh nghién ctru ca li thuyét va thuc nghiém vé su
tw khuéch tan va khuéch tan cua céc tap chét trong ban dan, dic biét 1a su
khuéch tan trong ban dan silic, thu hat dugc su quan tim manh mé cua nhiéu
nha khoa hoc ¢6 tén tudi trén thé gisi. Tuy nhién, viéc do dac chinh xéc cac
dai luong khuéch tan 1a mot diéu rat kho, doi hoi phai cé cac trang thiét bi
hién dai va c6 doi ngii chuyén gia giau kinh nghiém. V& mat li thuyét, co
nhiéu phuong phép di duoc st dung dé nghién ctu vé khuéch tan nhu
phuong phap mé phong, phwong phap lién két chit, phuong phap thé kinh
nghiém, cac phuong phap ab initio,... Cac phuong phap nay da thu duoc
nhimg thanh cong nhét dinh nhung cac tinh toan con bi han ché va cac két qua
s6 thu duge c6 d6 chinh xac chwa cao so véi cac gia tri thuc nghiém. Vi vay,
nghién ctru vé su ty khuéch tan va khuéch tan cua tap chét trong ban dan van
1a van dé co y nghia khoa hoc va mang tinh thoi su.

Trong khoang 30 nam tré lai day, mot phuong phap thong ké méi goi
1a phuong phap théng ké mdmen da duoc ap dung nghién ciru thanh cong ddi
v6i cac tinh chat nhiét dong va dan hdi cta cac tinh thé phi diéu hoa ¢ ciu
tric 1ap phuong tdm dién, 1ap phuong tdm khdi, cau trac kim cuwong va céu
trac zinc blend (ZnS). Phuong phap nay ciing da duoc s dung mot cach cod
hiéu qua dé nghién ctru vé hién tuong tu khuéch tan trong cac kim loai va hop
Kim co cau trac 1ap phuong tdm dién va lap phuong tam khéi [7, 11]. Trong
cong trinh [5] “nghién ctru cac tinh chat nhiét dong va modun dan hdi cua tinh
thé va hop chét ban dan bang phuong phap moémen” tac gia di xay dung duoc
cac biéu thic giai tich va da ap dung tinh s6 cho mot loat cac dai luong nhiét
dong va moédun dan hoi nhu: nhiét dung riéng, h¢ s6 dan nd nhiét, hé sb nén
dang nhiét, médun Young E,... cia tinh thé va hop chat ban dan c6 ciu tric
kim cuong va cAu trac ZnS. Tuy nhién, hién tugng khuéch tan va cac dai

luong vat 1i gin lién vé6i hién tuong khuéch tan nhu ning luong kich hoat Q,



hé s6 trude ham mii Dy, hé sd khuéch tan D, ... caa tinh thé va hop chit ban
dan van chua duoc dé cip dén. Vi vay, viéc tiép tuc ap dung phuong phap
thong ké mdmen dé nghién ciru hién tugng khuéch tan trong tinh thé ban dan
c¢6 cdu trac kim cuong va cdu trac ZnS 14 viéc 1am hét stc can thiét nham
hoan thién va phat trién li thuyét nay.

Véi tat ca nhitng 1i do nhu d3 trinh bay & trén, ching toi di lya chon dé
tai cua luan an 13 “Nghién ctru sw tw khuéch tin va khuéch tan cia tap
chit trong ban din bing phwong phap thong ké mdmen”.

2. Muc dich, @i twong va pham vi nghién ciru

Muc dich cta luan an 1a xdy dung li thuyét vé sy tu khuéch tan va
khuéch tan cua tap chét trong tinh thé ban dan dudi anh huong cua nhiét do,
ap suat va do bién dang. Ap dung cac cong thirc li thuyét thu dugc dé tinh sb
cho cac dai luong khuéch tan nhu ning luong kich hoat Q, hé sb trudc ham
mil Do va hé s6 khuéch tan D cia mot sé chat cu thé. Cac két qua tinh sb s&
dugc so sanh v&i thyc nghiém va cac tinh toan bang li thuyét khac dé thay
dugc mirc do tin cay cua phuong phap da chon.

Péi twong va pham vi nghién ctru cta luan an 13 hai chét ban dan: Si co
cdu tric kim cuong va GaAs co cau tric ZnS. Pay 1a hai loai ban dan dién
hinh va dugc nghién ctru nhidu nhat. Cac tap chat duoc dung dé khuéch tan
vao trong ban dan Si 1a Ga, As, Al, B va P (v6i néng d6 10° + 10 % so véi
ndng do nguyén tir gbc). Pay cling 1a cac tap chat duoc dung phd bién nhét
trong cong nghé ché tao cac linh kién ban dan.

3. Phuwong phap nghién ciru

St dung phuong phap thong ké mOmen véi khai trién dén gan diing bac

bbn cia thé ning tuong tac dé xac dinh do doi cua hat khoi vi tri can bang va

nang luong tu do Helmholtz cua hé gdm N hat trong tinh thé ban dan c6 cau



truc kim cuong va cAu trac ZnS. Tur d6 xac dinh nang luong kich hoat Q, hé
sb trudc ham mii Dy va hé sb khuéch tan D cta tinh thé.
4.Y nghia khoa hoc va thue tién ciia luin 4n

Dbi twong nghién ctru cta ludn an 13 cic chit ban din va céc tap chat
thong thuong co nhiéu tng dung va dang dugc nghién ctru rong rai. Cac két
qua thu duoc tir ludn 4n gdp phan bo sung, hoan thién 1i thuyét vé su tu
khuéch tan va khuéch tan cta tap chat trong ban dan dic biét 1a ban din Si. Su
thanh cong cua luan an dd gop phan hoan thién va phat trién viéc ap dung
phuong phap thong ké mOmen trong nghién ctru cac tinh chat ciia tinh thé.

5. Nhirng dong gop méi ciia ludn an

Xay dung duogc cac biéu thirc giai tich téng quat ddi véi cac dai luong
khuéch tan nhu ning lugng kich hoat Q, hé sd truéc ham mil Dy va hé sd
khuéch tan D cho su tuy khuéch tan va khuéch tan cua tap chat trong ban dan
theo céc co ché khuéch tan khac nhau. Cac dai luong nay duge xem xét dudi
anh huong ctia nhiét do, ap suat va do bién dang.

Ap dung tinh s6 theo cac biéu thire thu duoc cho sy tu khuéch tan cua 2
chat ban dan dién hinh 1a Si, GaAs va sy khuéch tan cua 5 tap chat trong Si &
Ga, As, Al, B va P. Cac két qua tinh s6 déu dugce so sanh voi thue nghi¢m va
cac tinh toan bang 1i thuyét khac.

Luan an ciing da lam sang to dugc mot sé van dé dang con tranh cai.
D6 1a co ché khuéceh tan nao sé chiém wu thé trong su tu khuéch tan va co ché
nao la dong vai tro chu dao trong su khuéch tan cua cac tap chit Ga, As, Al, B
va P trong tinh thé Si.

6. Bo cuc ciia luin an
Ngoai phan md dau, két luan, tai liéu tham khao va phu luc, luan an

duoc chia lam 4 chuong va 16 muc. N6i dung cua luan an dugc trinh bay



trong 119 trang véi 23 bang s, 23 hinh v& va db thi, 116 tai liéu tham khao.
Noi dung chu yéu cia timg chuong nhu sau:

Chwong 1: Trinh bay so lugc vé ban din; cac co ché khuéch tan chu
yéu trong ban dan; cac nghién ctru 1i thuyét va thuc nghiém vé su khuéch tan
trong ban dan; phuong phéap théng ké mémen trong nghién ctru tinh thé.

Chuwong 2: Trinh bay cac biéu thirc giai tich thu dugc tir viée ap dung
phuong phép thong k& mémen cho tinh thé ban dan; xay dung li thuyét tong
quat cho su tu khuéch tan trong tinh thé ban dan; 4p dung cac cong thic da
thu duoc dé tinh sb cho su tu khuéch tan cua Si va GaAs.

Chuwong 3: Trinh bay li thuyét khuéch tan cta tap chat trong tinh thé
ban dan theo cac co ché khuéch tan khac nhau. Ap dung tinh sd cho su
khuéch tan cua céac tap chit Ga, Al, B, P va As trong tinh thé Si.

Chirong 4: Trinh bay sy ty khuéch tan va khuéch tan cua tap chat trong
tinh thé Si dudi anh huong cta ap suit va bién dang. Ap dung tinh sé cho Si
tu khuéch tan va khuéch tan cua céc tap chit Ga, As, Al, Bva P trong tinh thé
Si.

Noi dung cua ludn an da dwoc bao cdo tai cac hoi nghi khoa hoc:

Hoi nghi Vat Iy Chét ran toan quc 1an thi IV, Nuai Cc, thang 11 ndm 2003.
Hoi nghi Vat 1y Ly thuyét 1an thtr 29, TP. Ho Chi Minh, thang 8 nam 2004,
Hoi nghi Vat 1y Ly thuyét 1an thtr 34, Dong Héi, thang 8 nam 2009.

Hoi nghi Vat 1y Ly thuyét 1an tht 35, TP. Hb Chi Minh, thang 8 nam 2010.
Hoi nghi Vat 1y toan qudc lan thi VII, Ha Noi, thang 11 nam 2010.

Hoi nghi Vat 1y Ly thuyét lan tht 36, Quy Nhon, thang 8 nim 2011.

S L R o A

Hoi nghi Vat Iy Ly thuyét 1an thir 37, Ctra Lo, thang 8 nim 2012.



CHUONG 1
CAC NGHIEN CUU VE KHUECH TAN TRONG BAN DAN

1.1. So lwgce vé ban din
1.1.1. CAu tric tinh thé ctia ban dan

Céc chét ban dan thong dung thuong két tinh theo mang tinh thé lap
phuong tim dién [8]. Trong d6, mdi nut mang dugc gin véi mot goc (basis)
gbém hai nguyén tir. Hai nguyén tir 6 cung loai néu 13 ban dan don chat nhu
Si, Ge va hai nguyén tir d6 khac loai néu 13 ban dan hop chat nhu GaAs, InSb,
Zns, CdS,...

Silic 1a vat liéu ban dén dién hinh. Don tinh thé Si c6 cdu tric kim
cwong (Hinh 1.1) gdm hai phan mang lap phuong tdm dién 16ng vao nhau,
phan mang nay nam & 1/4 dudng chéo chinh cta phan mang kia. Trong mot 6
co s& co 8 nguyén tr Si, mdi nguyén tir Si 1a tAm cta mot hinh tir dién déu
cdu tao tir bdn nguyén tir 1an can gan nhét xung quanh. P dai canh cua 6 co

s& (con goi 1a hing sb mang tinh thé) & 298K 14 ap = 5,43A [8].

Hinh 1.1. Mang tinh thé Si



Mang tinh thé Si rdt hd do chi c6 34 % thé tich la bi cac nguyén tir Si
chiém chd. Ban kinh cua nguyén tir Si 1a 1,18}1. Trong mdt 6 co sé cua mang
tinh thé Si c6 5 16 hong mang (con goi 14 hc hay k& ho mang) trong d6 4 hoc
nam trén bon duong chéo chinh dbi dién véi cac nguyén tir Si thude dudng
chéo d6 qua tdm hinh 1ap phuong va hdc tht 5 ndm ¢ tdm cta hinh 1ap
phuong (Hinh 1.2- héc 1, 2, 3, 4, 5). Mdi hbc c6 ban kinh dung bang ban kinh
ctia nguyén ttr Si [8] va do d6 co thé chira khit mot nguyén tir Si. Mdi héc
cling la tdim cua mot hinh tr dién déu ciu tao tir bdn hdc xung quanh hodc bon

nguyén tir Si xung quanh (xem Hinh 1.2).

Hinh 1.2. Cdc héc (16 hong) trong mang tinh thé Si

Cac ban dan hop chat A"BY hoic A"BY' nhu GaAs hay ZnS chéng han
(Hinh 1.3) thuong két tinh dudi dang zinc blend (ZnS), ciing gom hai phan
mang 1ap phuong tdm dién 16ng vao nhau, phan mang nay nim & 1/4 duong

chéo chinh ctia phan mang kia. Tuy nhién, néu mang thtr nhat cau tao tir mot



loai nguyén tir (Zn chang han) thi mang tht hai cau tao tir loai nguyén tir khac
(S chang han). Trong tinh thé ZnS, mdi nguyén tir Zn 13 tim cta mot hinh tir
dién déu cau tao tir bon nguyén tr S xung quanh. Nguoc lai, mdi nguyén tir S

lai 13 tAm ctia mot hinh t&r dién déu, cAu tao tir bon nguyén tir Zn xung quanh.

Hinh 1.3. Mang tinh thé ZnS

1.1.2. Cac trng dung quan trong ciia vit liéu ban din

Vit liéu ban dan duoc nghién ctru va ing dung rat nhiéu trong céac linh
vuc khoa hoc, ki thudt va cong nghiép. Tuy nhién, img dung quan trong nhat
va pho bién nhat ctia chung chinh 14 dung dé ché tao cac linh kién dién tir ban
dan. Chung ta dang song trong thoi dai thong tin. Mot luong 16n thong tin co
thé thu dugc qua Internet va ciing c6 thé thu duge mot cach nhanh chong qua
nhimng khoang cach 16n bang nhiing hé thong truyén thong vé tinh. Sy phét
trién cua cac linh kién ban dan nhu didt, tranzito va mach tich hop (IC-
Integrated Circuit) d¢a dan dén nhiing kha ning déang kinh ngac nay. IC tham

nhap vao hau hét moi mit ctia doi séng hang ngay, chang han nhu dau doc dia
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CD, may fax, may quét tai cac siéu thi va dién thoai di dong. Photodidt 1a mot
loai dung cu khong thé thiéu trong thong tin quang hoc va trong cac nganh k¥
thuat tu dong. Pidt phat quang duoc dung trong cac bo hién thi, dén bao, man
hinh quang c4o va cac ngudn sang. Pin nhiét dién ban din dugc Gtng dung dé
ché tao cac thiét bi lam lanh gon nhe, hi€u qua cao dung trong khoa hoc, y
hoc,...

D¢ c6 duge cac linh kién ban dan ké trén tir chat ban dan tinh khiét ban
dau (Si hodc Ge), nguoi ta phai tao ra hai loai ban din 1a ban din loai n (dan
dién chu yéu bang dién tir) va ban dan loai p (dan dién chu yéu bang 16 tréng)
bang cach pha cac nguyén tir tap chat vao Si (hay Ge). Sau d6, ghép hai loai
ban dan d6 lai v6i nhau dé dugc didt hay tranzito. Cong nghé pha tap noi
chung rit da dang va ciing 13 mot cong nghé rat co ban dugce sir dung thuong
xuyén tir xa xwa. Co nhiéu phuong phap pha nguyén tir tap chat vao vat liéu
ban din nhu phuong phap nudi don tinh thé, phuong phép cay ion, phuong
phap khuéch tan,... So véi cac phuong phap khac thi phuong phap khuéch tan
¢6 nhiéu uu diém nhu khong lam thay do6i cau tric tinh thé, c6 thé pha tap véi
chiéu sau tiy ¥, cho phép diéu khién tot hon C4c tinh chét cua tranzito va da
thu dugc nhimg thiét bi co thé hoat dong & tan sb cao. Hon nita, qud trinh
khuéch tan cling cho phép nhiéu tranzito dugc ché tao trén mot 16p silic don
tinh thé mong, do d6 c6 thé ha gia thanh ctia nhitng thiét bi nay. D6 1a nhiing
li do chinh khién cho ki thuat khuéch tan cac nguyén tir tap chit vao vat lidu
ban dan di va dang phét trién nhanh chéng nham ché tao céc tranzito, cac vi
mach dién tir va ngay nay la cdc mach dién c6 cac cAu hinh véi kich thude

nand, nand sensor,...



