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ВВЕДЕНИЕ
Температурная зависимость ширины запре-
щенной зоны полупроводника является важ-
ной характеристикой материала. Повышение
температуры решетки деформирует энергети-
ческий спектр, как фононов, так и электро-
нов. В работах [1, 2] температурное измене-
ние энергетической щели в полупроводнике
связывают с влиянием колебаний решетки,
стимулирующим различные эффекты, в част-
ности, тепловое расширение, сглаживание
периодического потенциала, характеризуе-
мое фактором  Дебая-Уоллера, взаимным от-
талкиванием внутризонных электронных
состояний из-за увеличения электрон-фонон-
ной связи, появлением слагаемых Фена для
междоузельной  связи. В этих работах эффект
объясняется изменением частоты фононов.
При этом считается, что генерация электрон-

но-дырочных пар сдвигает частоты колеба-
ний решетки. В работах [3, 4] предлагаются
конкретные механизмы изменения ширины
запрещенной зоны. Однако в этих работах не
обсуждалось влияние теплового уширения
энергетических уровней на изменение шири-
ны  энергетической щели.
В работах [5 – 7] с помощью численных

экспериментов исследовано влияние темпе-
ратуры на форму плотности поверхностных
состояний (ППС). Установлено, что энергети-
ческий спектр ППС сильно зависит от темпе-
ратуры. Показано, что разложение ППС в ряд
по GN-функциям, где GN-функция – это про-
изводная по энергии от вероятности опусто-
шения дискретного уровня с энергией Е, по-
зволяет исследовать температурную зависи-
мость плотности поверхностных состояний.
Было показано, что  увеличение температуры
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приведет переход дискретного энергетичес-
кого спектра в непрерывный спектр и, нао-
борот, с понижением температуры непрерыв-
ный спектр переходит в дискретный. В этих
работах, однако, влияние энергетических сос-
тояний зоны проводимости и валентной зоны
на весь энергетический спектр поверхности
полупроводника и, в частности, для иссле-
дования температурной зависимости ширины
запрещенной зоны (ШЗЗ) на границе раздела
SiO2-Si не исследовался. Целью работы яв-
ляется исследование влияния температуры на
ШЗЗ в полупроводниках с помощью разложе-
ния ППС в ряд по GN-функциям зоны про-
водимости и валентной зоны.

ТЕРМИЧЕСКАЯ ЗАВИСИМОСТЬ
ЭНЕРГЕТИЧЕСКОГО СПЕКТРА
ПОЛУПРОВОДНИКА
Плотность состояний (ПС) в разрешенных
зонах Nss, как и в [5 – 7], разложим в ряд по
GN(Ei, E, T)-функциям
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Здесь Nss(Ei) является плотностью состояний
при T → 0. Показано, что GN(Ei, E, T)-функ-
ция  при  T → 0 стремится к дельта функции
Дирака [7].
Пусть плотность состояний в зоне прово-

димости (ЗП)  и в валентной зоне (ВЗ) явля-
ется постоянной величиной. Между зоной
проводимости и валентной зоной плотность
состояний равна нулю.
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здесь Ec – энергия дна ЗП и Ev – энергия по-
толка ВЗ.
В этом случае, для различных значений

температур можно получить графики  плот-
ности состояний Nss(E, T) по всему рассма-

триваемому интервалу энергий. На рис. 1 по-
казаны графики Nss(E, T) для трех различных
температур.

Из рис. 1а видно, что при низкой темпе-
ратуре Т = 10 К график Nss(E, T) имеет четкую
прямоугольную форму. Граница между раз-
решенной и запрещенной зоной строго опре-
делена. На краю зоны проводимости значе-
ние Nss(E, T) резко падает от Nc до нуля. У по-
толка валентной зоны величина Nss(E, T) рез-
ко поднимается от нуля до Nv. В этом случае
края запрещенной зоной резкие и значение
ширины запрещенной зоны равняется
Eg(T) = Ec(T) – Ev(T). С ростом температуры
границы между запрещенной зоной и раз-
решенными зонами начинаются размазыва-
ться. На рис.1б показан график плотности
состояний при температуре Т = 300 К. Из
этого рисунка видно, что границы зон прово-
димости и валентной зоны начинают заметно

а)

б)

в)
Рис. 1. Спектр плотности поверхностных состояний
при различных температурах: а) – Т = 10 К;
б) – Т = 300 К; в) – Т = 500 К.
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проникать в глубь запрещенной зоны полу-
проводника. Это приводит к уменьшению
ширины запрещенной зоны образца. Даль-
нейшее повышение температуры еще сильнее
размазывает прямоугольную форму плотнос-
ти состояний. На рис. 1в показана энергети-
ческая зона при Т = 500 К. В этом случае про-
никновение электронных состояний из зоны
проводимости и из валентной зоны в запре-
щенную зону сильно возрастает. Вследствие
этого ширина энергетической щели значи-
тельно сузилась. Построение графиков ПС
для различных значений температур позво-
ляет исследовать влияние температуры на
значения ширины ЗЗ полупроводника. В част-
ности,   используя графики рис. 1а, б, в можно
оценить порядок значений β температурного
коэффициента изменения ширины запрещен-
ной зоны. Оценку β проведем по формуле:
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Подставим значения Eg для соответствую-
щих температур и получим численные зна-
чения β порядка 10–4 эВ/K.

СРАВНЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ ОЦЕНОК
С ЭКСПЕРИМЕНТОМ
Значения β для различных материалов, полу-
ченных различными методами, приведены в
табл. 1 [8 – 17]. Как видно из табл. 1, числен-
ные значения β, по порядку величины, близки
между собой. Это свидетельствует, о том что
механизм теплового изменения ширины за-
прещенной зоны у приведенных полупровод-
ников одинаков. Он основан на том, что
тепловое уширение энергетических уровней
является статистическим эффектом, который
проявляется независимо от материала и энер-
гетического спектра электронной и фононной
системы. Сравнение теоретических значений
β, оцененных из графиков рис. 1а, б, в, и β из
табл. 1 показывает, что для большинства ма-
териалов эти величины близки к эксперимен-
тальным. Однако при срвнение β для неко-
торых материалов из табл. 1 согласие оказы-
вается не таким хорошим. Это может быть
объяснено существованием возможности
одновременных воздействий нескольких дру-

гих механизмов изменения ШЗЗ [18]. Таким
образом, результирующее изменение ширины
запрещенной зоны должно учитывать, поми-
мо известных механизмов изменения шири-
ны энергетической щели [1 – 4], также тепло-
вое уширение энергетических уровней [5 –
7] разрешенных зон.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Температурная зависимость плотности по-
верхностных энергетических состояний мо-
жет быть исследована с помощью метода раз-
ложения энергетического спектра в ряд по
GN(Ei, E, T)-функциям. Применение этого ме-
тода разложения для исследования темпера-
турной зависимости ширины запрещенной
зоны показало, что за счет термического уши-
рения энергетических состояний энергети-
ческая щель между разрешенными состоя-
ниями уменьшается. Численное модели-
рование температурной зависимости ширины
запрещенной зоны с помощью этого метода
показывает, что значение коэффициента тер-
мического уширения  ширины энергетичес-
кой щели по порядку величин совпадает с
экспериментальными  данными большинства
полупроводниковых материалов. На основе
проведенного анализа можно сделать вывод
о том, что при исследовании влияния темпе-
ратуры на ширину запрещенной зоны необ-
ходимо учитывать тепловое уширение энер-
гетических состояний разрешенных зон об-
разца.

Материал Материалβ, 10−4 эВ/К β, 10−4 эВ/К
 Si As2Se3−4,00 −10,00
 Ge AsSe2Te−4,00 −9,80
 B As2SeTe2−3,50 −10,06
 C (алмаз) InSb−1,20 −2,8
 Р (черный) InAs−2,30 −2,8
 As (серый) InР−5,00 −4,80
 Se GaSb−9,0 −3,5
 Te GaAs−1,90 −5,00
 Cd3As2 GaP−5,80 −5,5
 CdSb AlSb−5,60 −3,5

Таблица 1
Коэффициент термической зависимости
ширины энергетической щели для
различных полупроводников [8 –18]
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