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)
MO DAU

1. Lido chon dé tai

Khoa hoc va cong nghé (KH&CN) 14 linh vuc cd y nghia quan trong va can
thiét dbi vé6i su phat trién ctia mdi quéc gia, c6 mdi lién hé mat thiét va bd trg cho
su phat trién cua cac linh vuc khac nhu kinh té, quc phong, an ninh,... KH&CN
con 1a nén tang va la dong lyc dé thiic diy cong nghiép hoa va hién dai hoa dat
nuée. Su phat trién cia KH&CN ngay nay gin lién voi sy phat trién cua cac vat liéu
méi, vat liéu da chirc ning ciing nhu cac ban dan.

Ban dn 1a loai vat liéu quan trong gép phan khéng nho trong chién luoc phat
trién vat liéu. Trong nhitng nim gan day, nhimng thanh tyu vé vat liéu ban din da
din dén su phat trién manh mé& ctia KH&CN. Vit liéu ban dan duoc st dung trong
ché tao cac linh kién dién tir, vi dién ttr va quang dién tir. Céc linh kién ban dan cé
nhiéu tmg dung trong doi séng, cong nghé va ki thuat nhu: diot phat quang ding
trong cac dén chiéu sang, cic man hinh quang cdo va cac dén bao; tranzito str dung
trong hau hét cac mach khuéch dai tin hiéu nhu vi mach cua loa dién, khuéch dai
song trong cac mang vién thong va diéu khién nhiét trong cac thiét bi bao chay,...
Cac mach tich hop ché tao tir vat liéu ban dan duoc sir dung trong hau hét cac thiét
bi nhu mdy vi tinh va dién thoai di dong.

Tinh chét nhiét dong va dan hoi cia ban din ndi chung, hop chat ban dan
(HCBD) da thanh phan va siéu mang ban dan (SMBD) néi riéng luén thu hut sy
quan tdm cua cac nha khoa hoc trong va ngoai nudc. Tuy nhién, cac nghién ctru vé
HCBD da thanh phan va SMBD chu yéu ¢ ving nhiét d6 thap, ap suat thip va con
c6 nhitng han ché nhét dinh. Vi vay, cac HCBD da thanh ph?m va SMBD can duoc
nghién ctru bd sung va hoan thién.

Vi nhitng 1i do trén, chung t6i chon dé tai “Nghién civu tinh chat nhiét dopng
va dan hoi ciia hop chit bin din da thanh phan va siéu mang bin din bing

phuwong phdp thong ké momen”.



(xi)
2. Muc dich, ddi twong va pham vi nghién ctru

Muc dich ciia luan 4n 1a phat trién phuong phap thong ké mémen (PPTKMM)
dé nghién ctru cac tinh chit nhiét dong (h'fmg sb mang, h¢ s6 dan né nhiét, do6 dich
chuyén trung binh binh phuong) va tinh chat dan hdi (moédun Young, mddun nén
khéi, modun truot va cac hing sb dan hoéi) cia HCBD da thanh phan va SMBD
dudi anh huong cua nhiét do, ap suét va néng do thanh ph?m.

Pbi twong nghién ctru ciia ludn an 13 mot s6 HCBD hai thanh phan, ba thanh
phﬁn thudc nhom II-V ¢6 ciu trac zine-blende nhu AlAs, AIP, AISb, ZnTe, AlGaAs,
AllnP,... va SMBD AlGaAs/GaAs dugc tao thanh trt nhom HCBD nay. Pham vi
nghién ctru duge xac dinh trong khoang nhiét d6 va ap suat chua xay ra néng chay

cling nhu chuyén pha cau truc.
3. Phuwong phap nghién ciru

Xuyén sudt luan an, PPTKMM trong co hoc thdng ké dugc chung t6i str dung
dé nghién ctru tinh chét nhiét dong va dan hoi cia cac HCBD da thanh phan va
SMBD. Pay 1a phuong phap nghién citru hién dai, da bao ham cac hiéu ung phi diéu
hoa cling nhu hi€u tng luong tr. Phuong phdp nay da duoc st dung hiéu qua trong
nghién ctru céc tinh chit co — nhiét dong cua céc hé vat liéu kim loai, hgp kim, tinh
thé lugng tir va ban dan trude day.

Ngoai ra, chung t6i ciing sir dung phan mém Maple dé thuc hién tinh toan sé

cac két qua giai tich thu duoc.
4. Y nghia khoa hoc va thue tién ciia luin 4n

Pbi twong nghién ciru cua ludn an 1a cac HCBD da thanh phan va SMBD voi
cAu tric zinc-blende dang dugc quan tAm nghién clru rong rdi va c6 nhiéu ing dung
trong thuc tién. Cac két qua thu dugc tir luan 4n cung cip nhiéu thong tin vé céc tinh
chit nhiét dong va dan hdi cia HCBD da thanh phﬁn va SMBD nhu sy phu thudc
nhi¢t do, ap suit va néng do thanh phﬁn ciia hé sb dan nd nhiét, nhiét dung déng
tich, nhiét dung dang ap, cac modun dan hoi va hang sé dan hoi,... Cac két qua thu

duoc tir ludn 4n gdp phan hoan thién va phat trién 1i thuyét PPTKMM trong nghién



(xii)

cutru céc tinh chat cua vat li¢u ban dan cting nhu cung cap so6 li¢u tham khao cho cac

nghién ctru tuong lai.
5. Nhirng dong gop méi ctia ludn an

Xay dung dugc cac biéu thirc giai tich cua cac dai lugng nhiét dong va dan hdi
ctia HCBD ba thanh phan va SMBD c¢6 céu tric zinc-blende tir PPTKMM.

Tur do, ap dung tinh sb6 d6i voi cac dai luong nhié¢t dong va dan hdi ctia mot sb
HCBD da thanh phan va SMBD. Két qua tinh s6 d6i véi HCBD hai thanh phan va
ba thanh phan phu hop véi thie nghiém va cac két qua tinh toan bang cac phuong
phap khac, dong thoi gop phan bo sung va hoan thién li thuyét vé HCBD da thanh
phan va SMBD.

Két qua tinh s6 cua mot s6 dai lugng nhi¢t dong va dan hdi cia HCBD da thanh
phan va SMBD dudi anh huéng ctia 4p suét co ¥ nghia tién doan cling nhu c6 thé 1a

tai liu tham khao cho céac thi nghi€ém trong tuong lai.
6. Céu tric cia luin an

Noi dung cta luan an dugc trinh bay trong 117 trang voi 6 bang s, 39 hinh vé
va d6 thi va 119 tai liéu tham khao. Ngoai phan md dau, két luan va tai liéu tham
khao, luan 4n gdm 4 chwong. Noi dung chu yéu cua tirng chuong nhu sau:

Chuwong 1: Trinh bay tong quan vé i thuyét ban dan, HCBD va SMBD; mét sd
phuong phap chi yéu dugc dung dé nghién ctru cac tinh chat nhiét dong va dan hoi
cta ban dan nhu phuong phap ab intio, phuong phap mé phong Monte-Carlo,
phuong phap dong luc hoc phan tu,... Cac phuong phap nay duoc dp dung cu thé
trong cac cong trinh nghién ctru vé ban dan cung v6i nhitng danh gia wu diém va
han ché cua ting phuong phap, trong d6 trinh bay PPTKMM la phuong phap duoc
st dung trong nghién ctru cia luan an.

Chuwong 2: St dung PPTKMM dé xdy dung cac biéu thtc giai tich cia cac dai
lugng nhiét dong va dan hdi cua ban dan co ciu trac zinc-blende nhu nang luong tu

do, do doi cua hat khoi nat mang, nang lugng, hé s6 dan nd nhiét, cac h¢ so6 nén
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ddng nhiét va doan nhiét, nhiét dung dang tich va ding ap, cac modun dan hoi va
cac hang s6 dan hdi.

Chuwong 3: Trinh bay cach thirc phat trién PPTKMM dé nghién ctru cac tinh
chat nhiét dong, co hoc va dan hoi cia HCBD ba thanh phﬁn va SMBD ¢4 ciu trac
zinc-blende. Xay dung céc biéu thirc giai tich twong minh cua cc dai luong nhiét
dong (hé s6 din nd nhiét, nhiét dung déng tich, nhiét dung déng ap), co hoc (hé $6
nén dang nhiét, médun Young, modun trugt, mddun khdi va cac hang sd dan hoi)
cua cac h¢ vat li¢u nay.

Chwong 4: Thyuc hi¢n tinh s6 cho mdt s6 HCBD c¢6 ciu trac zinc-blende hai
thanh phﬁn (AlAs, AIP, AlISb, ZnTe), cic HCBD ba thanh phﬁn (AlyGa;_yAs va AlyIn, P
(0 <y <1)) va SMBD Al,Ga,_yAs/GaAs dudi anh huong cua nhiét do, ap suit va
ndng d6 thanh phan. Két qua tinh sé dugc chung toi 1i giai va thao luan chi tiét. Gia
tri tinh béng PPTKMM dugc so sanh véi cac sb liéu thuc nghiém ciling nhu céc tinh

toan khac dé kiém nghiém li thuyét.



CHUONG 1
TONG QUAN VE Li THUYET BAN DAN
VA CAC PHUONG PHAP NGHIEN CUU

1.1. Ban dan va siéu mang ban dan

1.1.1. Bin din

Ban dan 1a vat liéu quan trong dugc st dung rong rai trong khoa hoc, cong nghé
va doi séng. Chrfmg han, ban dan duogc sir dung trong nhiéu thiét bi dién nhu cam
bién nhiét do trong diéu hoa khong khi, bo vi xir li cia may tinh va nhiéu san pham
ki thuat s6 nhu dién thoai di dong, may anh, tivi, dén LED. Ap dung dic tinh nhay
sang va nhiét do cao ctia ban dan, ngudi ta ché tao cac dén quang dién hai cuc ding
dé cam quang va cam dién trong céc linh kién,...

Céac chit ban dan c6 thé c6 ciu trac don tinh thé, da tinh thé hodc vo dinh hinh,
trong d6, cac chat ban dan don tinh thé 13 quan trong va phd bién, thuong két tinh
dué6i dang tinh thé 1ap phuong tim dién [6] v6i gdc 1 hai nguyén tir. D6i v6i ban
dan don chét thi hai nguyén tir & gbc 1a cung loai; dbi voi ban dan hai thanh phan thi
hai nguyén tr & gdc 1a khéac loai. Trong timg trudng hop, tinh chit ciia ban din phu
thudc vao ciu truc tinh thé, thanh phan va tinh chit cia cac lién két trong tinh thé.
Chinh dya trén sy da dang vé tinh chat cua cac ban dan khac nhau ma nguoi ta da
tim cach st dung tung vat liéu ban dan vao cac muc dich cu thé.

Phén 16n cac ban dan voi nhitg tng dung quan trong, thi vi va rong rai hién
nay déu c6 cau tric kim cwong, zinc-blende, wurtzite, chalcopyrite hay rocksalt.
Mot s6 HCBD III-V (hay nhom 13-15 IUPAC) nhu GaAs, AlAs, Al,Ga;_yAs co
ciu tric zinc-blende & diéu kién 4p suat thong thuong. Cau trac zinc-blende duoc
tao thanh tir nhém khong gian 1ap phwong F43m. Hinh 1.1 14 ciu tric tinh thé cta

hop chat zinc-blende dugc xem nhu gém hai mang lap phuong tim dién 16ng vao
. 1 . .
nhau, phan mang nay nam & 2 duong chéo chinh cuia phan mang kia. Néu phan

mang thir nhit ciu tao tir mot loai nguyén tir (vi du: Zn) thi phan mang thtr hai ciu tao



tir loai nguyén tir khac (vi du: S). Trong mang tinh thé cua hop chat AB (vi du:
GaAs), mdi nguyén tir A (vi du: Ga) lién két véi bon nguyén tir B (vi du: As) trong

tor dién va nguoc lai. Mo1 6 don vi cia hé AB ¢6 bon nguyén tir.

Hinh 1.1. CAu truc tinh thé zinc-blende.
(Cac HCBD quan trong co cdu triic zinc-blende: AlAs, GaAs, GaP, GaSh, InAs, InP, InSb,

ZnSva ZnTe [60])

Chu ¥ rang & ap suit cao, cac ban dan III-V xuit hién rat nhiéu ciu trac tinh thé
bén va cac ban dan nhom IV (hay nhom 14 TUPAC, nhu Si va Ge) ¢6 sy chuyén pha
kim loai va chuyén pha ciu trac. Vi du nhu ddi véi ban dan InSb, ngudi ta quan sat
dugc hai pha ciu tric tryc thoi va tir dién bang thuc nghiém [93]. Ngoai ra, & ap
suét chuyén pha dién tro suét cua cac ban dan cling giam vai bac vé 36 1on, vi vay,
bai toan chuyén pha thudng duge nghién ciru trude hét bang cac dai luong dién.

Céc vat liéu ban dan c6 thé duge phan loai theo nhém nguyén t6 IV, II1-V hodc
I1I-VI (hay nhém 1216 IUPAC). Cac ban dan III-V ¢6 nhiéu tmg dung quan trong
trong céac thiét bi quang dién tir, duoc quan tdm va nghién ctru kha chi tiét. Hinh 1.2
biéu dién méi lién hé giita hing sb mang va khe ning luong nhé nhit cua cac ban
dan dién hinh trong nhom III-V va cac ban dan ba thanh phan dugc tao thanh tir
chung. Cac cAu trac khac loai ciia nhom IV nhu hé Si,Ge, , kho ché tao hon nhiéu
do c6 su 1éch mang 16n. Tuy vay, su bién diéu suc cang cua cac cAu trac dién tir con
ctia nhitng ciu trac luong tir ndy lai rat tha vi va thu hat duge sy quan tAm cia cac
nha nghién ciru. Gan day, nhom ban dan II-VI dugc cac nha khoa hoc cha ¥ vi ¢o

nhiéu tiém ning tmg dung trong phat xa 4nh sang xanh.



Lattice
matched
30 o G-.aILA; InP GaSh
X I:Gan,_As P,
: II: GakInl_,‘ﬁs’,Shl_:'
25F 1 II: AlLGa,_As Sb,
" 1

20F

g =
&

=
< 15t
o Gay 5, Ing 4P
I
10F I
I
I
I
051 :
I nSh
| 1 )
| 1
0 " 1 n 1 L ] ] ] i ] "
5.4 5.6 28 6.0 6.2 6.4 6.8

alh)

Hinh 1.2. Méi lién hé giita hiang s6 mang va khe niang luwong ctia cac ban dan [83].
Trong gi6i han cta luan 4n nay, chiing t6i tap trung nghién ctru tinh chét nhiét
dong va dan hdi cua cac HCBD céu truc zinc-blende hai thanh phan AB, ba thanh
phan CyA B va si€u mang tao nén tir cac ban dan nay C,A,B/AB. D¢ la cac ban
dan thay thé cia ban din nhom III-V véi cong thirc tong quat AB, C,A B nhu
AlAs, AlP, AlyGa,_yAs, AlyIn;_P,...

1.1.2. Siéu mang bdn déin

1.1.2.1. Siéu mang la gi?

Khai niém vé siéu mang xuét hién vao nim 1970 khi Esaki va Tsu [34] thuc
hién cong trinh nghién clru vé tinh chit dién tir ctia cac ban dan don tinh thé duoc
ghép xen ké& dudi anh huong cua thé tuan hoan mot chiéu. Nhém ciing dé xuat cach
thirc tong hop siéu mang nhan tao bang ki thuat nudi expitaxi. Day c6 thé xem l1a dé
xuat dau tién vé cach thirc ché tao cac ciu trac lugng tir ban dan [39].

Khi ghép xen k& cac 16p vat liéu c6 do rong vung cAm hep A véi cac 16p vat



li¢u c6 do rong vung cAm hep B ¢6 d6 day kha 16n thi cac hat tai nam trong mot 16p
bat ki cua vat lidu A khong thé xuyén qua 16p vat liéu B. Vi vay, cac hat tai bi cach
li trong cac giéng thé luong tir (quantum well) hai chiéu. Cu tric ndy goi 1a cau
trac giéng luong tir da 16p va mdi 16p riéng biét goi 1a giéng luong tir. Néu cac
giéng luong tir nAm gan nhau sao cho ham song cua céc electron va 16 trong trong
céc giéng 1an can c6 thé phu 1én nhau thi cac hat tai dién c6 thé xuyén ham tir giéng
luong tir ndy sang giéng luong tir khac va cau triic nay dwoc goi 1a siéu mang (super
lattice). Viéc ghép cac 16p vat licu A, B dé tao thanh cAu truc siéu mang cé thé duoc
thuc hién theo nhiéu cach bd tri khac nhau.
CE A A

=—= Chu ki
a) Cau tric siéu mang tuan hoan don

als[abplale]aplale[abfals
EEEAERERFRFAT
————

b) Cau tric siéu mang tuin hoan daéi

Apla BlapBaplapBapg A BH A B A
-————— el :

00000 D00

—-

c) Siéu mang cua siéu mang

ale{afalefafe[a]alafafale]

d) Siéu mang dang Fibonacci

Hinh 1.3. Mot sb cach bb tri siéu mang [93].

Hinh 1.3 biéu dién mot s6 cach bd tri siéu mang dién hinh nhu ciu trac siéu
mang tudn hoan don, cAu tric siéu mang tuin hoan doi, siéu mang cia siéu mang va
siéu mang dang Fibonacci [93].

Hinh 1.4 12 hinh anh mit cét cua siéu mang GaAs/AlAs duoc chup béi kinh
hién vi dién tir quét c6 d6 phan giai cao, d6 day mdi 16p cua siéu mang vao khoang
tr 50 dén 100 mat phéng nguyén tu. Merlin va cong sy da nudi duogc mot hé siéu

mang gia tudn hoan mot chiéu ma trong d6 cac 16p ban din GaAs va AlAs tao thanh



day Fibonacci véi ti sd giita cac chu ki bang ti 16 vang 7 = (1 + \/g ) / 2 [72].

Hwéng nubi

Hinh 1.4. Anh chup cua siéu mang GaAs/AlAs
bang kinh hién vi dién tir quét c6 do phan giai cao [93].
(Nguon: http://asumbe.eas.asu.edu/formermembers/wolfgang/thesis/sect41.html)

1.1.2.2. Cdc tinh chdt chung ciia siéu mang

— Céc vit liéu dé ché tao thanh siéu mang phai c6 cing céu trc tinh thé, cing
hang s6 mang hodc c¢6 cac hang s6 mang xap xi nhau.

— Trong c4u triic siéu mang ton tai song song hai trudng thé 13 truong thé tuin
hoan cta cic nguyén tir va truong thé siéu mang. Truong thé siéu mang tuan hoan
trong khong gian cdu hinh va c6 chu ki 16n hon nhiéu (tir hang chuc dén hang nghin
1an) so véi chu ki ctia trurong thé tuan hoan ciia cac nguyén tir trong siéu mang.

— Su thay d6i chiéu rong va chiéu sau cta giéng luong tir dan t6i su thay doi
cac muc nang luong duge phép trong giéng. Mat khac, néu chiéu rong rao thé thay
dbi thi murc d6 twong tac gitra cac dién tir trong cac giéng 1an can nhau c6 thé bi anh
huong. Nhu vay, cac tinh chat vat 1i cua vat liéu siéu mang co thé dugc diéu chinh

bang cach thay d6i chu ki siéu mang.



1.1.2.3. Phan logi siéu mang ban dan

SMBD (Semiconductor superlattice) co thé xem nhu mot loai vat liéu ban dan
méi khong ton tai sin trong tw nhién, bao gdm mot chudi tudn hoan cac 16p tinh thé
ban dan mong cé d9 rong ving cam khac nhau. Do day cta cac 16p HCBD khoang tir
1 nm dén 10 nm va dugc ghép lién tiép, xen k& nhau. Céac 16p xen k& nhau c6 thé 1a
cac HCBD khac nhau hodc dugc pha tap khac nhau.

Céc siéu mang nhén tao khac biét so v6i cac vat liéu khdi vi xuat hién thém mot
thé tudn hoan méi trong cau trac mang do su pha tap hay ghép cac 16p vat liéu véi
nhau. Vi vay, si€u mang dugc phan thanh hai loai 1a siéu mang pha tap va siéu
mang hop phan. Su pha tap 1am bién diéu cic day va dinh ving ning luong va 1am

bién dang d6 rong vung cAm thuc cta céc vat liéu (Hinh 1.5).

Ving dan

I Viing hod tri
g
v
= Viing dan
o * 4
@ ‘il
i= Khe nang Iqur!gﬁ.)%E 7
= A 2
Vung hoa tri
1 1 1 1 1 1 1
0 [ [ 3 20 S 3
2 2 2

Khoang cach x =

Hinh 1.5. Cac bién cua vung dan va ving hoa tri ciia hai loai SMBD [93].

Sy thay d6i thanh phan trong ban dan khéi (Hinh 1.6a), giéng luong tir (Hinh
1.6b) va siéu mang hop phan (Hinh 1.6¢) c¢6 cau tric zinc-blende khi cic nguyén tur
duoc sip xép mot cach tuan hoan duoc biéu dién trén Hinh 1.6 [93]. Chu ¥ rang, d6i
véi cdu trac tinh thé zinc-blende, mang con cua hé gém hai thanh phﬁn, duoc biéu
dién boi cac chAm tron 16n va nhé. Néu coi day 1a SMBD tao tir cac HCBD nhém

[MI-IV thi c6 thé xem cac cham tron nho 1a vat liéu ban dan c6 khe nang lugng nho



hon (vi du: GaAs), con cac cham tron 16n tuong Uing voéi vat liéu ban dan cé khe

nang lugng 16n hon (vi du: AlAs).

(a) Ban dan khai
-(001) i

—» Hwdng nudi
Hinh 1.6. Ciu triic nguyén tir cua (a) ban din khdi; (b) giéng luong tir
va (c) siéu mang véi cau triic mang tinh thé zinc-blende [93].

Nhitng cdu triic ghép ndy tao thanh cac 16p giéng luong tir (chiéu rong L,) voi
khe nang lugng nho (E;V) va cac 16p rao (chiéu rong L,) c6 khe ning luong 16n hon
(E gB ) (Hinh 1.6). Mic du trén hinh 1.6b khong c¢6 chu ki nhan tao nhung vi 16p giéng
L, rat méng nén van xuét hién cac hiéu ing kich thude luong tir. Gian do ving ning
luong ctia giéng luong tir va siéu mang thong thuong dugc biéu dién trén Hinh 1.7.

A A ~ B w Y 7 c R N A

Su chénh 1€ch khe nang luwong E, — F, gilta cac giéng (Well — W) va rao thé
(Barier — B) duoc phan chia thanh cac do léch vung dan va do léch vung hoa tri,
tuong Ung la AE,. va AE, . Thong thuong, gia tri cia cac do léch viung dugc xac

dinh bang thyc nghi¢m. Vi dy, dbi v6i hé siéu mang GaAs/Al,Ga, ,As, ti s6 do léch



ving Q. = AEC/(E;B —E;V) vao khoang 0.6 — 0.7. Trong trudong hop giéng luong tir
c6 1ap (Hinh 1.7a), c4c trang thai nang luong giam cAm E,, E,,... dugc sinh ra cuc b
trong cac giéng do hiéu tng kich thudc luong tir. Tuy nhién dbi voi siéu mang, ham
song bao s& khong con tinh cuc bo ma trai rong ra tit ca cac giéng boi vi cac trang
thai giam cam s& suy bién vé ning luong va co thé két cip qua cac rao moéng béi hidu
ung xuyén ham va tir d6 1am xuét hién mot mini vung mot chiéu c6 do rong 2A.

(a) Giéng lugng tir
CB B W B Nang lugng
[ ]

pake

AE,

1 ll B _.pos

Loy

b4 E,  ———DOS

i AF E, —
L,

Néné; lugng

VB

(b) Siéu mang
B W B W B Nanglugng

i
M ALET Y ll-__‘ DOS

mpm

HlgkL Nang luong

Hinh 1.7. Gian d6 ving ning luong cua (a) giéng lwong tir va (b) siéu mang hop phan.
(O day ki hiéu W la giéng va B la rdo thé [39])

Trong gan dtng khéi lwong hiéu dung, ching ta d& dang tinh duoc do rong

nang luong cdc mini vung cua siéu mang GaAs/AlAs dua trén mo hinh Kronig-

Penney nhu sau [93]

cos(K.D) = cos(aLZ)cosh(,BLB)nL%{nnZ—:fg - %%} sin(aLZ)sinh(ﬂLB), (1.1)
B w
trong d6 o’ = 2my E , B :M, ¥ ki hiéu ving 1éch, # 1a hing s6 Planck

"’ n



thu gon, D 1a chu ki ctia siéu mang, K 1a vector séng mang dao, m, va m, tuong
g 1a cac khdi lugng hiéu dung cua cac vat liéu giéng va rao.

Két qua tinh sb cho dién tir va 13 tréng trong siéu mang GaAs/AlAs dugc biéu
dién trén Hinh 1.8. So sanh mini vung cua dién tir va 15 tréng nang, do rong mini
vung cua 15 trong ning hep hon rat nhiéu do c6 khéi luong hiéu dung 16n hon. Piéu
quan trong can chu y 1 d6 rong mini viung dé dang thay d6i trong khoang tir khong

cho dén vai tram meV.

0.4} 02t

= 03} S electron
Z 2

o A e s e - ———— (=]

= =

502 501t L;=4nm
o L;=4nm 5

= = X X -
Z oaf L,=6nm 2 % LO trong nang

'D i i i [ i

i i M 0

0 25 5.0 7.5 0 1 2 3

Bé day rao thé L (nm) Bé day rao thé L, (nm)
(a) (b)

Hinh 1.8. Ning luong giam cam va do rong mini vung tai diém I' d6i véi (a) dién tir;

(b) dién tir va 18 trong trong siéu mang GaAs/AlAs [39].

'ILII' b Lo - LII- #LHI-
(a) Loai | (k) Loai Il

Hinh 1.9. Si€u mang loai I va loai II [39].
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Theo phan loai ciia Esaki, ciu trac mini ving cta siéu mang c6 thé phan 1am
hai loai 12 loai I va loai II nhu mé ta trén Hinh 1.9. D4i v6i cau trac 16p ghép loai I,
day ctia viing dan con va dinh ctia ving ho4 tri con dugc hinh thanh trong cing mot
16p ban dan. Hé vat liéu dién hinh cho dang nay la Al;Ga,_yAs/GaAs nhu biéu dién
trén Hinh 1.7. Céch tao si€u mang loai II dugc minh hoa trén Hinh 1.9b. DPéi voi
dang nay, cac ving din con va ving hoa tri con xuat hién trong ca khong gian mang
thyc va mang dao, va do do, dién tur va 16 tréng bi giam cAm trong cac 16p vat li¢u
khac nhau. Bang ching quang hoc cua siéu mang loai II duoc dua ra lan dau tién
bd1 nhom Dawson khi nghién ctru giéng luong tir Aly37Gage3As/AlAs. Cac siéu
mang hai thanh phin GaAs/AlAs c6 tinh chit kha thu vi béi cac ciu trac loai I va loai IT
c6 thé dugc tao ra bang cach thay doi do day cua cac 10p giéng va rao. Chang han
dbi vé6i cac siéu mang don 16p (GaAs),-(AlAs),, st chuyén ddi tir loai II sang loai I

dién ra khi n =12 (L, =L, =34 nm) 93]

& 4

A A
| |

AB C,A1B
Hinh 1.10. Si€u mang duoc tao boi hai vat liéu C A _B/AB.

Trong luin 4n nay, ching t6i nghién ctru tinh chat nhiét dong va dan hdi cia
SMBD hop phan c6 ciu tric zinc-blende. Dy 1a siéu mang duoc tao thanh béi su
sip xép xen ké& tuan hoan cac HCBD zinc-blende hai thanh phian (A"BY) va ba
thanh phan (C""A™BY) véi cong thiic tong quét 1a C,A, ,B/AB (Hinh 1.10).

1.1.3. Mt sé veng dung ciia vit liéu bdn din

Vit liéu ban din dong vai tro then chét trong cudce cach mang cong nghiép dién

tir ciing nhu trong nhiéu nganh khoa hoc ki thuit va cong nghiép khac. Trong vai

thap nién gan ddy, nhitng thanh tyu trong nghién ctru vat liéu ban dan da din dén su
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phat trién vuot troi cia nhiing linh kién dién tu, vi dién tr va quang di¢n tur. Su phat
trién cua céc linh kién ban din nhu didt, transistor, cam bién va mach tich hop da
dem lai nhiing thay d6i manh mé trong khoa hoc va cong nghé. Diot phat quang
duoc dung trong cong nghé chiéu sang nhu cac ngudn sang, man hinh quang cdo va
cac den bao; transistor dugc st dung hau hét trong cac mach khuéch dai tin hiéu nhu
cac vi mach cua loa dién, bd khuéch dai, khuéch dai song trong cac mang vién thong,
diéu khién nhiét trong cac thiét bi bao chay,... Cac cam bién dugc tng dung rong rai
nhu cam bién khi trong canh béo chay nd, cam bién hong ngoai trong an ninh, giam
sat,... Cac mach tich hop dugc st dung trong hau hét cac thiét bi nhu dién thoai di
dong, may vi tinh, dau doc dia CD,... Pin nhiét dién ban dan dung trong ché tao cac

thiét bi 1am lanh st dung trong khoa hoc, y hoc,...

1.2. Mot s6 phwong phap nghién ciru chii yéu

Ngay nay, ban dan 1a vat liéu thiét yéu c6 mat hau nhu trong tat ca cac thiét bi
dién tir phuc vu cho cudc séng hing ngay. Vi vay, sb luong cac nghién ciru vé cac
tinh chat vat 1i ciia ban dan ciing khong ngimg phat trién. Cac phuong phap nghién
ctru vé& ban dan nhod d6 ciing ting 1én. Dudi day, chung toi liét ké mot sé phuong
phap nghién ctru chinh thuong duoc st dung trong nghién ciru cac tinh chét dién tu,

nhiét dong va co hoc cua vat li¢u ban dan.

1.2.1. Phwong phdap mo phong va mé hinh hoa
1.2.1.1. Phuwong phap ab initio

Phuong phap ab initio hay con goi 1a phuong phap cic nguyén li dau tién.
Phuong phap nay dwa trén cac dinh luit co hoc lwong tir dé giai phuong trinh
Schrodinger cho hé nhiéu dién tir v6i cac thong sd dau vao 1a cac hiang sb vat li co
ban va phuong phap khong sir dung bat ki mot thong sb thyc nghiém ndo. Cha y
rang, phuong phap ab initio chi cho ta nghiém gan ding c6 thé chip nhan duoc cia
phuong trinh Schrodinger. Véi sy phat trién ciia phan cimg may tinh, phuong phap
nay c6 nhiéu trién vong va dugc (mg dung rong rii trong nghién ctru va tién doan
céc tinh chat caa vat liéu, dic biét 1a trong linh vuc tri tué nhan tao. Tuy vay, cho

dén nay, do sy phirc tap trong tinh toan, phuong phap ab initio hau nhu chi méi



12

dirng lai & viéc ap dung cho cac hé nho chua tir vai chuc dén vai trim nguyén tu.

Phén 16n céc tinh toan ctia phuong phap ab initio dya trén co so 1i thuyét phiém
ham mat do (Density functional theory — DFT) [21, 58], cac phép gan dung thudng
duoc str dung trong phwong phap nay nhu gin dung mat do dia phuong (Local
density approximation — LDA) [62], gin dung gradient suy rong (Generalized
gradient approximation — GGA) [78] va gan dung séng phing gia thé (Pseudo-
potential plane wave — PPPW) [110, 111].

Trong cong trinh [112], st dung phin mém CALYPSO, Yang va cong su da
tim ra bon pha cdu tric méi, chua duoc tong hop bang thuc nghiém, ctia hop chat
ban dan AIN. Céc pha cdu tric méi nay cua AIN 1a Pmn2I-AIN, Pbam-AIN, Pbca-
AIN va Cmem-AIN. Tiép d6, str dung phuong phap ab initio trén co sd DFT voi cac
gan ding LDA va GGA-PBE trong md CASTEP [89], nhom tac gia dd nghién ciru
chi tiét cac thong tin ciu trac, cc tinh chat dan hoi, nhiét dong, dién tor va quang
hoc ctia bon pha cau trac. Céac tinh cht dién tr va quang hoc ctia cac pha AIN duogc
phan tich dya trén mo hinh phiém ham mat d6 tu do mot tham sb, trong d6 nang
luong cat va sd diém & 1a cac tham s6 chinh c6 anh huéng dén sy chinh xéac cta két
qua tinh toan.

Sy bén viing co hoc cta cac pha cau trac dugc cac tac gia ching minh thong
qua gi6i han bén virng co hoc sau [77]

Déi v6i hé 1ap phuong

C,>0 (i=14); C,>|C,|; C,+2C, >0. (1.2)

D61 voi h¢ tam gidc

Cy >|C12

) (C11+C12)C33 >2C123; (C11_C12)C44 >2C124- (1.3)
Ddi voi hé truc giao
C,>0(i=1,2,3,4,56); (C,+C,-2C,)>0.
(C,,+Cy; —2C)>0; (Cp+Cyy—2C,,) > 0. (1.4)
[(C+Cyy +Cyy —2C,) +2(C, +Cy +Cyy) | > 0.
Trong cac biéu thuc trén, C, 1a céc hang s6 dan hdi cua vat liéu va duge tinh

toan bang phuong phap kéo — nén [77].
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Mot két qua nghién ciru twong ty cling duge nhém cia Liu va cong su cong bd
dbi v&i hop chat AIP [67]. Trong cong trinh nay, sit dung phin mém CALYPSO
nhom tac gia da chi ra ba pha cdu tric méi ciia AIP & ap sudt cao. Cac pha méi nay
1a (1) pha cdu triic d6i xtng 743d (c124-AlP) & ap suét 55.2 GPa, (2) pha ciu tric
dbi xtmg R3m (hR18-AIP) & 9.9 GPa va (3) pha céu truc dbi xtimg C222 (oC12-
AIP) tai 20.6 GPa. Dya trén tinh toan cua phuong phdp ab initio, nhoém tac gia da
xac dinh duoc cic hing sé dan hoéi doc 1ap va phd tan sic phonon. Tir d6 ching
minh dugc tinh bén viing co hoc va dong luc cua cac pha cAu trac méi. Nhom tac
gia ciing chi ra rang, nhiing pha c4u tric méi ciia AIP c6 d cimg cao hon NiAs-
AIP, va pha oC12-AlP c6 do cimg 16n nhat voi gia tri 1a 7.9 GPa. Cac tinh toan vé
ciu tric vung ning luong cho thiy, NiAs-AlP va hR18-AIP c6 do dan dién. Ngoai
ra, cac pha wz-, zb- va 0C12-AlP c6 tinh chét ban dan vé6i khe ning luong gian tiép;
ciu tric cI24-AlP c6 tinh chat ban din véi khe nang luong tryc tiép. Khi ap suat
tang, khe ning lwong cua cac pha cdu tric cua AIP déu giam cho dén khi cac pha
nay tré thanh kim loai & mot ap suét t&i han nao do.

Phuong phép ab initio ciing duoc tng dung nhiéu trong nghién ctru cac ban dan
ba thanh phan nhu GaP,As,_, [13], AlJn, P [14], Ga, B.P [116], B,Al,_P [69],
AlAs,Sby  [28],... Trong cong trinh [69], dua trén cac tinh todn cua DFT trong cac
gan ding GGA va LDA va st dung phuong phap PPPW, céc tinh chét vé cau trac,
co hoc, di huéng dan hoi cta hop chat B,Al_P da duge nhom tac gia nghién ciru
mot cach hé thong. Két qua vé hiang s6 mang, khe ning luong, cic hing sé dan hoi
va modun dan hoi phu hop t6t véi sb liéu thyc nghiém. Céu tric vung ning luong
mo ta bang CASTEP chi ra rang, cac ban dan nay cé khe ning luong truc tiép véi
cac thanh phan boron x = 0.25, 0.50 va 0.75. Ngoai ra, nhom tac gia ciing xac dinh
dugc nhiét do Debye (ting tir 546 K 1én 1078 K khi thay d6i thanh phan x cua
boron) ciing nhu cic véan téc song 4m cua BLAl,_P tir két qua cua cac modun dan
héi. Pong thoi, nhom tac gia ciing li giai sy di hudng dan hoi tir viéc xay dung bé
mit ba chiéu cta vat liéu. Bﬁng viéc tinh ti 6 cua modun dan hoi va modun truot,

nhom tac gia chi ra rang, hop chit B,Al P (x =0, 0.25, 0.50, 0.75, 1.0) 1a kha gion.
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Ngoai ra, céac tinh chit dién tr cua céc hop chit Al In, P va GaP,As, , (bao
gdm cau trac ving ning luong hiéu dung, mat do trang thai, khbi lugng hiéu dung)
cling duoc nghién ctru chi tiét trén co s phwong phap ab initio voi cach tiép can
siéu té bao bai Abdollahi va cong sy [13, 14]. Nhém tac gia da str dung thé tuong
tac trao doi duoc hiéu chinh Becke—Johnson két hop vé6i thanh phan twong quan
trong ca LDA va M06 ctia phiém ham Minnesota dé thu dugc thong tin chinh xac
vé ciu tric vung nang luong cia vat lidu. Cau trac ning lugng hiéu dung cta cac
hop kim duoc tinh toan thong qua cach tiép can trong sd phd va tir d6 xac dinh duogc
su phu thudc ciia khe ning lugng va khéi luong hiéu dung vao ndng do thanh phan.
Két qua tinh toan cta khe ning luong va thira s udn cong trong cac trudng hop ban
dan tryc tiép va gian tiép déu phu hop khé tét véi sb liéu thyc nghiém. Nhom tac gia
cling chi ra rang, giao diém (F—F) (khe ning lugng truc tiép) va (F—x) (khe
ning luong gian tiép) cia cac hop chit Aldn, P va GaP,As,, tuong Ung tai
x=0.48 va x=0.46. Hon thé, Abdollahi va cong sy ciing cho thiy, su két hop
giira thé twong tac trao ddi dugc hiéu chinh Becke—Johnson va thé twong quan M06
c6 thé duoc str dung dé tinh toan chinh x4c cdu trac ving ning luong cia cic ban
dan hai thanh phan GaP, GaAs, AIP, InP ciing nhu cic hop chat cia chiing.

Trong qua trinh tinh toan, phwong phéap ab initio ciing boc 16 1d nhitng wu diém
va han ché. 4b initio c6 nhiéu wu diém nhu cic luc giita cic nguyén tir, cac vecto
riéng va cdc trj riéng cia dién tir tao ra thudng rat chinh xac; ab initio c6 kha ning
nghién ctru cac pha vat liéu khac nhau va c6 thé sir dung dé mo hinh hoa cac moi
truong lién két phtrc tap va cac chét rin vo dinh hinh. Ngoai ra, do qua trinh tinh
toan sir dung cac gia thé thich hop nén c6 thé sir dung phuong phap nay dé nghién
ctru nhiéu loai tinh thé khac nhau. Bén canh nhitng wu diém d6, phuong phéap ab
initio cling ¢ mat s6 han ché nhu sb liéu tinh toan chi phu hop tot & vung nhiét do
thip va ap suat thap khi cic dong gop phi diéu hoa cta dao dong mang 1a nho.
Ngoai ra, phuong phap ab initio chi thich hop v6i cac hé nhé va c6 ciu trac don
gian. Khi s6 luong nguyén tir tang 1én, doi hoi may tinh phai ¢6 cau hinh manh va

tai nguyén hé thong 16n.
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Dé khic phuc nhitng han ché cua phuong phéap ab initio, ngudi ta dua ra mot
phuong phap méi dé cé thé nghién ctru nhitng hé quy mé 16n va doi hoi it tinh toan
hon, d6 13 phuong phap ham Hamilton lién két chat [48]. Trong qua trinh tinh toan,
phuong phap nay thuong sir dung ki thuat lam khop, vi vdy mac du ¢6 hi€u qua tinh
toan cao hon nhiéu so v&i phuong phap ab initio nhung phwong phap nay van ton
tai nhitng nhuoc diém, chéng han nhu: Quaé trinh tinh toan phai phu thudc vao viéc
lam khép voi s6 liéu thuc nghi¢m; So hang nang luong déy chi ¢c6 thé x4c dinh b?lng
mot cong thire kinh nghiém va can phai giai it nhat mot bai toan tri riéng hoic vecto
riéng clia ma tran trén timg budc cia md phong dong luc hoc phén tir va chinh diéu
nay lam gidm kha nang ung dung cia phuong phap.

1.2.1.2. Cac phwong phap mo hinh hoa trén may tinh

Niam 1932, Zachariasen [113] dwa ra mé hinh cdu truc cta ban din t giac vo
dinh hinh duoc goi 1a mang ngdu nhién lién tuc (CRN). Tiép theo, dén nim 1971,
Polk [79] ciing d3 xay dung mo hinh CRN co hoc dé phan anh t6p6 chung cia cac
chét ban dan vo6 dinh hinh nhung khong chu trong vé mit vat li. Phwong phdp mo
rong lién két cia Wooten, Winer va Weaire (WWW) ra doi nam 1985 da cho phép
khéc phuc cac nhuoc diém trén va di tao ra cac mé hinh CRN c6 chat lugng cao
[31, 109]. Tuy nhién, phuong phép niy van ton tai mot sé han ché nhu: Sau mot s6
16n cac chuyén vi lién két thi hé van bj anh hudng boi cdu hinh trang thai ban dau 1a
tinh thé. Pdi vi md hinh trong [109], bé rong phan bd goc lién két 16n hon so voi
gia tri thuc nghiém.

1.2.1.3. Phuwong phap mo phong Monte-Carlo

Phuong phap Monte-Carlo 1a mdt 16p cac gidi thuat tinh toan dua trén viéc 1ap
lai cic mAu ngau nhién dé thu dugc két qua. Trong cac bai toan vat li, phuong phap
md phong Monte-Carlo (Monte-Carlo simulation — MCS) dugc st dung hiéu qua
trong nghién ctru cac hé véi nhiéu bac tu do nhu chat long, cac hé mat trat tu, vat
ran lién két manh va cac ciu trac di dong. Mot sb ung dung ciia MCS trong cac linh

vuc khac nhu xéc dinh dd rui ro trong kinh doanh hay tinh tich phan xac dinh nhiéu
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chiéu véi cac diéu kién bién phirc tap trong giai tich. V& nguyén tic, MCS c6 thé
giai quyét duoc bat ki bai toan nao co lién quan dén xac suit. Y tudng cha dao cia
MCS 14 sir dung “céac bién sé ngiu nhién” dé mo ta cac qud trinh ngiu nhién qua
mot sd cac bude ngau nhién. Theo quy ludt sb 16n, cac tich phan duge mé ta boi cac
gia tri ki vong cuia cac bién ngiu nhién c6 thé duoc wdc lwong bang gia tri trung
binh cua cac mau doc lap cua bién.

Ngoai viéc cho phép sir dung cac thé thuc, MCS con cung cap mot tap hop cua
cac cdu hinh phan bd cho cac hé thong ké khac nhau. Thong thudng, cac phin bd
thdng ké nay khong c6 dang giai tich rd rang vi sy phirc tap ciia cac hé nghién ciru.
V6i loi thé c6 thé xac dinh dugc cac tich phan théng ké ma khong phai s dung bat
ctr gia thiét nao, MCS cho phép lira chon nhiéu dang thé twong tac (giira cac nguyén
tir) khac nhau ciing nhu c¢6 kha ning nghién ciru bang sb nhitng bai toan phirc tap
khac nhu tinh chit cta céc tinh thé phi diéu hoa manh. Ngoai ra, MCS con duogc két
hop vo&i ki thuét tich phan duong Feynman (Path-integral Monte-Carlo) [49, 91] cho
phép nghién ctru cac hé vat lidu v6i cac hiéu ung phi diéu hoa & nhiét do cao ciing
nhu cac hiéu Gng luong tir & nhiét do thap.

Trong cong trinh [81], Rathi va cong su di st dung mo hinh thé Abell-Tersoff
[80] v6i cac tham sé duoc ti uu hoa dé nghién ciru cc thong tin cu trac va mot sb
tinh chit nhiét dong cua cac HCBD hai thanh phan III-V (Al, Ga, In)—(N, P, As, Sb) c6
ciu trac zinc-blende béng MCS. Qua trinh m6 phong dugc nhom tac gia thyc hién
trong diéu kién dang ap — dang nhiét (N, P, T) véi s6 nguyén tir N, 4p suat P va nhiét
d6 T duoc giit ¢d dinh trong khi d6 thay ddi thé tich V cua hop mé phong. Nhiing
tinh chat cia HCBD hai thanh phan III-V (Al, Ga, In)—<(N, P, As, Sb) c6 ciu trac
zinc-blende duoc du doan bao gém hf?mg ) mang, h¢ s6 din nd nhiét, ban kinh cta
qua cau phdi vi thir nhat (khoang cach 1an can gan nhét) va ban kinh cia qua cu
phdi vi thir hai cling nhu cac goc lién két giira cac nguyén tir & nhiét do phong va ap
suat khi quyén. Két qua mé phong phu hop tot véi sb lidu thuc nghiém. Tai ap suét
1 bar va nhiét d¢ 300 K, cac HCBD nay thé hién su sai léch dang ké so v&i ciu tric

tr dién hoan hao. M6 hinh thé Abell-Tersoff c6 dang twong tu thé Morse voi cac
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thanh phan hat va day nhung c6 thém sb hang nhiéu hat. D6 13 mot ham cua do dai
va goc lién két va ham nay dic trung cho twong tac clia cac nguyén tir 1an can.

Céch thirc két hop MCS va mé hinh thé Tersoff nay duoc thuc hién tién phong
boi Kelires va cong su [30, 61, 103, 104]. Nhém cua Kelires nghién ctu su phu
thudc néng do thanh phﬁn dén hﬁng $6 mang cua ban dan Siy_y,Ge«Cy va do dai
lién két ddi voi ban dan Si;_Ge,. Kelires da phat trién ki thuat MCS dé nghién ctru
cac hé hgp kim nhom IV khi phuong phap mo phong dong hoc phéan tir khong dat
duoc trang thai cin bang trong mot khoang thoi gian tinh toan. Ki thuat MCS nay
cho két qua kha tbt v6i cac hé hop kim nhu cac cdu trac ghép InAs/GaAs [64],
trong d6 c6 yéu cau vé diéu kién can bang thanh phan. Diéu nay khong thé thyc hién
voi ki thuat mo phong dong hoc phén tir. Ngoai ra, Adhikari va Kumar [17] da st
dung MCS va thé Tersoff dé tinh toan cac tinh chat nhiét cia GaAs va InAs. Bén
canh d6, bang cach két hop MCS véi thé truong luc hoa tri, Adhikari [18], Sikder va
cong su [92] cling da xac dinh dugc mot $6 thong tin cAu tric (hz‘“mg $6 mang, do dai
lién két, goc lién két) ctia mot s6 HCBD ba thanh phﬁn nhu In,Ga;_ As; Al,Ga|_As;
Al Ga,_P; Al,Ga,_,Sb; In,Al,_As; In,Ga,;_P,...

Tuy c6 nhiéu wu diém, nhung MCS lai c¢6 han ché 1a khong thé sir dung dé xac
dinh cac dai luong phu thudc thoi gian do cac tham sé khong lién quan dén thang do
thoi gian. Két qua ma ching ta thu dugc theo phuong phap nay phan anh thong tin
vé “hé mau” do ching ta xdy dyng. Thong tin s& chinh xac néu ching ta loai trir
duogc céac sai s6 thong ké. Sai sd ndy cang nhé néu co du thoi gian chay may dé xu li
céc dir kién ban dau dua vao. Mot diéu can chu y nita la c4c tinh chit nhiét dong xac
dinh bang MCS sé& bi 1éch khoi gié tri cua hé thyc va do 1éch nay phu thudc gia tri
téng s6 hat N. Do léch twong dbi ti 1¢ véi ti s6 1/N.

1.2.1.4. Phuwong phdp dong luc hoc phan tur

Phuong phép dong luc hoc phéan tir (Molecular dynamics — MD) 1a mt phuong
phap mé phong may tinh dugc sir dung trong nghién ctru chuyén dong cia cac

nguyén tor va phan tir. Noi cach khac, day l1a dang bai toan mé phong N hat khi cac
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hat chuyén dong tuan theo dinh ludt co hoc c¢6 dién Newton. Cac nguyén tir va phan
tr duoc cho tuong tac véi nhau trong mot khoang thoi gian ¢b dinh va tir 6 cho
thong tin vé su tién trién dong luc hoc cua h¢. Thong thuong quy dao cua cac hat
duoc xac dinh bang cach giai sé cac phuong trinh chuyén dong Newton, trong do
luc tuong tac gilta cac hat va thé ning ctua chung dugc xac dinh boi thé twong tac
nguyén tir va truong luc co hoc phan tr. Van tde chuyén dong cua cac hat dugc xac
dinh béng thuat toan Verlet theo budce thoi gian dr. Su dich chuyén cua cac hat duoc
lap di lap lai nhiéu lan cho dén khi hé tién dén trang thai can bang. Khi do, ta s& thu
duoc thong tin vé cac tinh chit vét 1i cua hé. Phuong phap nay ban dau duoc phat
trién trong linh vyc vat li 1i thuyét nhung ngay nay, né duoc ung dung trong nhiéu
linh vuc khac nhu hoa 1i, khoa hoc vat liéu va mo phong cac phan tir sinh hoc.

St dung phuong phap MD két hop véi thé twong tac ba hat thuc nghiém
Tersoff, Goumri-Said va cong sy da du doan cac thong tin cAu triic va tinh chat
nhiét dong ctia ban dan hai thanh ph?m AIN véi céc cdu tric zinc-blende va rock-
salt [38]. Gia tri cia modun nén khéi va cac hang s6 dan hoi tinh toan thu duoc phu
hop t6t véi cac sb lidu thuc nghiém. Nhom tac gia cling di du doan cac tinh chat
nhiét dong cua pha zinc-blende AIN & ap suét cao nhu nhiét do Debye, nhi¢t do
néng chay, nhiét dung riéng va hé sé dan ng nhiét.

Pbi v6i HCBD ba thanh phan, st dung mo hinh thé twong tac Tersoff hiéu
chinh, Branicio va cong su da tién hanh mo phong MD dé nghién ctru cac tinh chét
cAu tric, co hoc va dao dong cua hop kim Ga,  In,As trong ca hai truong hop tinh
thé va vo dinh hinh [24, 25]. DPoi véi pha tinh thé Ga,_In,As, nhom tac gia da chira
rang: (i) Cac do dai lién két Ga—As va In—As thay d6i rat nho theo thanh phan x cia
In, trong khi, cdc hang sd dan hdi phu thudc phi tuyén vao x; (i) Ham phan b lan
can gan nhit cation — cation c6 mot dinh rong va (iii) C6 hai gia tri khoang cach 1an
can gan nhat As—As trong mang con anion As. Nhitng két qua thu duoc tir mo
phong MD nay cta nhom tac gia phu hop t6t v6i cac dit liéu thuc nghiém (cu tric
tinh té pho hap thu tia X md rong (Extended X-ray Absorption Fine Structure —
EXAFS) va nhiéu xa tia X (X-ray diffraction — XRD) ning luong cao) va cac gia tri
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tinh toan tir md phong MD tir cac nguyén li dau tién. Gia tri thu duoc cta hing sd
mang coO sai s6 nho hon 0.18% so véi dinh luat Vegard. Ham mat do trang thai
phonon thu dugc cho thiy, trang thai hai mode ctia cac phonon quang cao tan ¢ cac
dinh gan v&i GaAs va InAs. Két qua nay hoan toan phu hop véi sé lidu phép do
Raman gén day [24, 25]. Do voi pha vo dinh hinh cua Ga,_ In,As, két qua mo
phong cho thay: (i) Ham phén bd 14n c4n gin nhit cation — anion phan tach rd rang
thanh cac dinh As—Ga va As—In nhu trong trudng hop pha tinh thé; (ii) Ham phéan
bd 1an can gan nhit cation — cation twong ty nhu pha tinh thé va (iii) Ham phén b
As—As khiac so v&i pha tinh thé & chd chi c6 mot gia tri khoang cach 1an can gan nhat.
Uu diém cua phuong phap MD 1a c6 thé nghién ctiru chuyén dong ciia mot tap
hop cac nguyén tir theo thoi gian va xac dinh dugce anh hudng cua nhiét do, ap suat
dén céc tinh chét hod 1i cua ching. Mot sb céac tinh chat vat 1i nhu tinh chét cAu trac
dia phwong, nhiét dong, co hoc, khuéch tan,... duge dé dang khao sat bang phuong
phap MD va két qua thu dugc tuong ddi phut hop véi thuc nghiém. Tuy vay, vi hé
chtra mot s6 16n nguyén tir va phén tir nén chung ta khong thé xac dinh céac tinh chat
ctia hé phire tap bang cac biéu thirc giai tich tuong minh. M6 phong MD giai quyét
van dé nay bang cach str dung cac phuwong phéap sé. Tuy nhién, cdc chuwong trinh mo
phong MD khong c6 diéu kién rang budc vé mit toan hoc nén cé thé sinh ra nhimng
sai sb tich luy dan trong cac tich phan sb. C6 thé giam thiéu nhiing sai sb nay bang
cach lwa chon thuit toan va cac tham s6 dau vao phu hop nhung van khéng thé hoan

toan loai trir dugc chung.

1.2.2. Phwong phdp théng ké mémen

Phuong phéap théng ké momen (PPTKMM) 1a phuong phéap li thuyét duoc
nhom tac gia N. Tang va V.V. Hung [7, 9] phat trién trén co so ctia co hoc thong ké.
Trong PPTKMM, cac mémen (cic trung binh théng ké) cip cao duoc biéu dién
thong qua cac mémen cip thap hon nho cac coéng thic truy ching. PPTKMM da
duoc nhom tac gia V.V. Hung va cong su ap dung, phat trién dé nghién ctru cac tinh
chit nhiét dong, co hoc cho nhiéu loai vat liéu khac nhau. Két qua thu dugc da duogc

nhom tac gia cong bd trén cac tap chi khoa hoc trong nude va nude ngoai [50, 51,
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52, 53, 54,99, 100, 101]. Ap dung PPTKMM dé nghién ctru cac tinh thé LPTD va
LPTK, nhom tac gid da xac dinh dugc céac biéu thire cua do doi, nang luong tu do
Helmholtz va phuong trinh trang thai cua tinh thé [7]. Tir két qua nay, str dung cac
mbi quan h¢ nhiét dong lyc hoc, nhom tac gia da xay dung dugc cac biéu thirc giai
tich twong minh cta hé s din nd nhiét, cac nhiét dung riéng dang tich va ding ap,
cic hé sb nén d'fmg nhiét va doan nhiét, cic modun dan hoi (mbédun nén khdi,
modun Young, modun truot) va cac hing sé dan hdi. PPTKMM cé wu diém 1a c6 ké
dén cac hiéu ung luong tir, hiéu tng phi diéu hoa va twong quan cua cac dao dong
mang. Piéu nay cho phép PPTKMM co thé duoc ap dung dé giai cac bai toan co
nhiét trong moét ving rong cia nhiét do va 4p suit. Trong nhirng nim gan day,
PPTKMM tiép tuc dugc mo rong va phat trién trong nghién ctru cac tinh chét nhiét
dong va dan hdi, nhiét do nong chay,... cia cac vat liéu khdi (kim loai Fe, Ni,
W,...[12], hop kim [2], vat liéu cau tric Fluorite [11]; ban din tinh khiét c6 céu tric
kim cuong Ge, Si [3] va ban din hai thanh phan cé cdu trac zinc-blende GaAs,
InAs, InP, AIP,...[3]) ciing nhu cdc mang mong kim loai (Ni, Au, Al) [32] & 4p suit
khong ciling nhu khi c¢6 ké dén anh hudng cta 4p suat. Cac két qua nghién ctru i
thuyét bang PPTKMM vé co ban cho két qua kha phu hop véi cac sb lidu thuc
nghiém thu thap dugc. Trong cac chuong tiép theo chiing toi sé trinh bay chi tiét
PPTKMM trong nghién ctru cic tinh chit nhiét dong va dan hodi ap dung cho ban
dan c6 ciu tric zinc-blende hai thanh phan, ba thanh phan va SMBD.

Nhu véy, cac phuwong phap trong nghién ciru tinh chét co hoc va nhiét dong ciia
ban dan (nhu phuong phap ab initio, phuong phap lién két chit, phwong phap mo
hinh hod trén may tinh,...) déu co nhitng vu diém va han ché riéng nhu phu thudc
vao viéc lam khép voi s6 liéu thuc nghié¢m, khong tinh dén anh huong cua hi¢u ung
phi diéu hoa,... Vi vay, viéc si dung nhiing phuong phap nay dé nghién ctru tinh

chat nhi¢t dong va dan hoi cia ban dan chua thuc sy c6 hi¢u qua.
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Két ludn Chwong 1

Trong chuong niy, ching t6i da trinh bay tong quan vé ban dan, HCBD va
SMBD, mét s6 phuong phap nghién ctu cha yéu nhu phwong phap ab initio,
phuong phap MD, phuong phap mod phong Monte-Carlo, PPTKMM,... va qua do
danh gia dugc vu, nhuoc diém cua timg phuong phap. Cac tng dung cia ban dan
trong KHCN va doi séng ciing dugce chung toi thao luin va tir d6 chi ra y nghia
quan trong cua viéc nghién ctru tinh chit nhiét dong va dan hdi cua vt liéu ban dan.
Trong chuong tiép theo, ching toi s& trinh bay chi tiét PPTKMM trong co hoc
thong ké va mot sb két qua quan trong cia PPTKMM nghién ciru ban din hai thanh
phan. Pay la phuwong phéap chinh dugc ching toi st dung trong ludn an dé nghién

ctru tinh chét nhiét dong va dan hoi cia HCBD da thanh phan va SMBD.
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CHUONG 2
PHUONG PHAP THONG KE MOMEN
TRONG NGHIEN CUU BAN DAN

Nhu ching t6i dé cap ¢ chuong truée, PPTKMM d3 duoc st dung kha hiéu qua
trong nghién ctru cac tinh chét nhiét dong, co hoc, dan hdi cua cac vat liéu kim loai,
hop kim, tinh thé lwong tir cling nhu ban din. Trong chuong ndy, trudc tién, ching
t61 s& gidi thiéu cach thire tiép can va cac cong thic co ban cia PPTKMM. Tiép
theo d6, chung toi s& trinh bay nhitng két qua thu dugc trude day boi Vil Van Hung
va Pham Thi Minh Hanh khi 4p dung PPTKMM trong tinh toan mat s6 dai lugng

nhiét dong va dan hoi cua ban dan hai thanh phan c6 cdu tric zinc-blende [54].

2.1. Phuwong phap thong ké mémen

2.1.1. Khdi niém momen

Khai niém moémen da dugc dua ra trong 1i thuyét xac suat va trong vat li théng
ké. Cu thé la:

Trong li thuyét xdc sudt, mdmen cap m (con goi 12 momen gbc) (meN) clia

bi€n s0 g, duoc cho boi

()= [ falo(a.92.-4,)da dg,..d,, PRY
)

(ql 542 5--4p
trong d6 qi, ¢,...q, 12 tap hop cac bién sé ngiu nhién tuan theo quy luat thong ké
dugc mo ti béi ham phan bd @(g,, g,.-...q, ). Ham phan bd w(q,, q,,....q,) phai

thoa man dié€u ki¢n chuan hoa. Khi d6, momen trung tam cap m dugc xac dinh bdi

<(ql—<q1>)m>= II (—<q,>)"0(q1,9;,-..q,)dq,..dq,.  (2.2)
(ql’qza“'qn)

Nhu vay, dai lugng trung binh théng ké (g) chinh 1a momen cip 1 va phuong
sai ((g—(g))*) 1a mdémen trung tdm cAp 2. V& nguyén tic, néu biét ham phan bd

@ (g1, ga...., ¢,) thi chung ta c6 thé x4c dinh duoc cic moémen dén cip tiy y.
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Trong vit 1i thong ké, cac momen dugc dinh nghia nhu sau:
(q")=Tr(g" p), (23)
(G (@) =Tr{G—(@)" ), 24
trong d6 p la toan tu théng ké mo ta hé luong tir va tudn theo phuong trinh

Liouville luong tu:

ih%—? =[A.p]. (2.5)

o day, H 1a toan tir Hamilton (Hamiltonian) cua h¢, [,] 1a dau ngodc Poisson
luong tir.

Nhu vay, vé nguyén tic néu biét dang cua toan tir théng ké p thi c6 thé tim
duoc cac momen. Tuy nhién, ngay ca d6i véi cac hé can bang nhiét dong, khi da
biét dang cua toan tir p thi viéc xac dinh chinh xac cac momen ciing kha phtc tap.
Pé khic phuc kho khin nay, trong cong trinh [102], tic gia Nguyén Tang da xay
dung cac cong thuc truy chimg cho phép xac dinh mémen cdp cao qua cac mémen
cap thap hon. Nhiing cong thirc ndy dong vai trd quan trong trong nghién ctru tinh

chat nhiét dong va dan hoi cia cac tinh the.

2.1.2. Céc céng thirc co ban ciia phwong phdp thong ké mémen

Xét mdt h¢ luong tir chiu tdc dung cua cac luc khong ddi a; theo hudng toa do
suy rong Qi. Khi do6, toan tir Hamilton ctia hé c6 dang
H=H,-) a0, (2.6)
trong do H o 12 toan tir Hamilton ctia h¢ khi khong ¢6 ngoai luc tac dung.

Duéi tac dung ctia ngoai lwc khong ddi, hé chuyén sang trang thai cin bang

nhiét dong mdéi duge mo ta bdi phan b6 chinh tic véi toan tir théng ké co6 dang:

p=exp [%} , 2.7)
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trong d6 y 1a ndng luong tu do Helmholtz cua h¢, 0 =k;T voi1 kp 1a hing s
Boltzmann, 7' 1a nhiét do tuyét dbi cua hé.

Bang mot sb phép bién ddi, trong cong trinh [102] tac gia di thu dugc cong
thire tdng quat biéu thi mi lién hé giita toan tir 7 bat ki, toan tir toa do O, va toan tir
Hamilton A

o(F o 2 \2M | AB(2m)

1<AA > A <> B, (lhj OF

—(| F, —(F =0——4-60 ) —| — —) , (2.8

2 [ Q"l a < >a<Q">a o ,;)(Zm)! 0 oa, | @8)
trong d6 B, 12 hé sé Bernoulli va <>a biéu thi trung binh theo toan tir théng ké
cua hé ing v6i Hamiltonian H.

Biéu thtrc (2.8) cho phép xac dinh sy twong quan giita cac toan tor F va Qk.

> (2m)

Mudn viy, chung ta can phai biét cac dai luong < F >, va < 3
A

> . Pai lugng

(21

< F' >, c6 thé xac dinh trr diéu kién can bang cua h¢, con < > duoc xac dinh
a

oa,
tor cac phuong trinh dong luc hoc.
Truong hop dac biét khi F= Qk, ta c6 biéu thirc phuong sai cua Qk

<(Qk— < Qk >, )2> = ga<Qk>a _Qi h(ﬂjzm <w> . (2.9)

oa, o 2m)!1\ 0 oa,

Vi O, khong phu thudc twong minh vao a; nén doi voi hé c¢6 dién, cong thuc

(2.9) tré nén don gian

N o0
<(Qk_ <O >, )2 >a = <6a],i>a . (2.10)

Biéu thtrc phuong sai (2.10) 1a mot cong thirc quen thudc trong co hoc théng ké
co dién.
Ngoai ra, cong thirc (2.8) con cho ching ta kha nang xac dinh ham tuong quan

gitra F va Qk dbi v6i hé Gmg véi toan tir Hamilton H o khi khong c6 ngoai lyc tac
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dung

(2.11)

_g ofF), | ¢ B#[@jz’" oFC™
oa, Zoem o oay /. ’

a=0

a=0
trong do (...) biéu thi trung binh theo toan tur théng ké cua hé ung voéi
Hamilton 1:]0.

Trong cong trinh [102], cac tic gia con thu duoc biéu thic lién hé gitra F va QA,E")

nhu sau

) (2m)! oa

99,
da,

2<[F Q(n):| > = (- 1)n+19i Bzm (_thm <M> ) (2.12)

Tir biéu thie (2.12), khi F= ék = va n=1, ta thu dugc hé thic thiang

giang cua xung lugng
,:2 oo B aQ(2m+1)
= —2m_ , 2.13
<Qk>a 26(27%)'( j < da, (&19)

Néu trong cong thirc (2.8) thay F= Kn va dua vao toan tir trong quan cap n

K, dwoc dinh nghia boi

K,= 2n1[ [0.0]0]-0]. (2.14)

n—1

thi chung ta thu duoc cong thirc truy ching dbi voi mémen cap cao nhu sau

A . A g oo g (2m)
<Kn+1>a=<Kn>a<Qn+1>a+95<85#>a_eg(2—n;n)!(mj <a§ln > (2.15)

n+l

bay la cong thic tong quat cia mémen va nod cho phép xac dinh dugc mémen
cap cao thong qua cac momen cap thap hon tham chi c6 thé biéu dién qua momen

cap mot. Bo1 voi tung do1 tuong nghién ciru cu thé cé thé khai trién gan dung toi
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bac phu hop.
Xét mot vi du don gian, khi n = 1, biéu thtrc (2.15) tré thanh

. . . (K o 7\ g 2m)
{6, 0, -0 o o (827

m=0

trong do

(£),=5{[0-0.]) =3((02,), +(0.0),)

Theo cong thirc (2.8), ta co:
A A . . 8(0, B 2 \2 [ AA@m)
a.a]).-(a) @) o Ghog () (4).
Khi Ql = Qz = Q, ta thu dugc
. .2 00 = B (inY" a0
00l G2 (%) e

Day chinh 13 biéu thic cho phép xac dinh méomen gdc cip 2 cua Q thong qua

3
|

momen gbc cip 1 va cac dao ham cia no.
2.1.3. Céng thikc tong qudt tinh ning lwong tw do

Trong nghién ctru céac tinh chit nhiét dong cua vat liéu, nang lugng tu do
Helmholtz w déng vai tro hét sttc quan trong. Tl ning lugng tu do y ta co thé xac
dinh duoc dﬁy du thong tin vé cac tinh chét nhiét dong cua hé. Trong vat li théng
ké, nang lugng tu do y lién hé vai tong théng ké Z bai hé thire [35, 8]:

A
w=-0InZ, Z=Trle ? | (2.17)

Tuy nhién, viéc tim ndng luong tu do y khong don gian. Thong thuong, ta chi
tim dugc biéu thirc chinh xac ctua y dbi v6i cac hé 1i tuong. Trong cac truong hop
khac, nang lugng ty do y chi dugc xac dinh mot cach gén ding. Nang lugong tu do

w c6 thé duge xac dinh bang nhiéu phuong phap khac nhau nhu phwong phéap bién
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phan, phuong phap nhidu loan, phuong phap dong luc mang,... Trong khudén khd
luan 4n ndy, chung toi s& trinh bay cong thic tong quat tinh ning luong ty do cta hé
bang PPTKMM.
Xeét mot hé lugng tir duge dac trung bo1 Hamiltonian
H=H,-aV, (2.18)
trong d6 o 1a thong sd, V 1a toan tir Hermite tuy y. i v6i hé can bang nhiét dong, ta
co:

_oy(@) (2.19)
Thuc hién léy tich phan ta thu dugc nang lugng tu do cuia hé dudi dang:

w(a) =y, - j <V>,da, (2.20)
0

trong d6 v, 1a nang lugng tu do cua hé tng vé1 Hamiltonian H o coi nhu da biét.
Str dung cac cong thirc v& méomen duge trinh bay trong phan trudce, ta cd thé
tinh dugec <V >, . Két hop két qua thu duoc v6i biéu thire (2.20), ta tinh dugc ning
luong tu do w ().
Néu Hamiltonian A cua hé c6 dang phic tap, thuc hién viéc phan tach
Hamiltonian A dudi dang

H=H,-> aV, (2.21)

sao cho ﬁo —all}l >> 0{21}2 >> 0@173 >> ...,

Nhu vay, néu biét ning luong tu do ¥, Ung vo1 Hamiltonian I:IO cua hé thi co
thé tim dugc ning lugng tw do w, ung véi Hamiltonian I-AI1 = I:IO - allﬁ. Sau do, tu
w, c6 thé tim dugc nang luong tu do w, Gmg véi Hamiltonian H ) = I-AI1 —azﬁz,
Cubi cung, co thé tim duoc ning lugng tw do y cia hé ung voi Hamiltonian

i=0,-Yap.
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2.2. Phwong phap thong ké mémen trong nghién ctru ban din

O phan nay, chung t6i sé& trinh bay cac két qua di thu duoc trude day khi ap
dung PPTKMM d¢ nghién ciru cac tinh chat nhiét dong ctia ban dan hai thanh phan
c¢6 cAu tric zinc-blende [3]. Trong nghién ctru ban dan, ngoai tuwong tic cip 1a chu
yéu con can phai ké dén dong gop cua twong tac ba hat. Cac thé nhiéu hat thuong
duoc sir dung trong nghién ctru ban dan 1a thé Stillinger-Weber [96], thé Pearson-

Takai-Halicioglu-Tiller [33],... Gia thiét thé twong tic giita hat i (hat chon 1am géc)

va hatj la @, (rl-,rj), thé ning tuong tac giita ba hat 7, j va k 1a Wl-jk(rl-,rj,rk) va
tong so hat trong tinh thé ban dan la N. Khi do, @ (rl-,rj) va Wy (rl-,rj,rk) s€ ¢

dang tuong tng nhu sau:

* Thé Stillinger-Weber [96]

-4 -1
gA[B(i] —llexp[(i—b] ], Q<b
o o o
O, (1,r,) = (2.22)

Ty ) Pt B 1Y
W (r,r,1m) = eAexp| ¥ ;—b +y|——=b| |cosb, +§ , (2.23)

o
trong do r; va r, la cac khoang cach gitra cac hat i va j, i va k; 0, la goc gitra cac
lién keét 1, Va I 5 cac thong s0 4, B, b, &, A, y, o dugc lam khdp tir cac tinh chat co

ban cua vat li¢u nhu nang luong lién két, hang s6 mang, cac tinh chat dan hoi,....

* Thé Pearson-Takai-Halicioglu-Tiller [33]

12 6
¥ ¥
O, (r,r)=¢ {r—‘)j —Z(F—"j : (2.24)
i i,J

1+3cos6 cosb, cosHk)
(rzj”jkrki )3

6 day 6,0, 6, 1a ba goc trong cua tam gidc dugc tao bdi ba hat i, j va k; 7, 1a

i>Yjo

W (rl.,rj,rk):Z( , (2.25)
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khoang cach 14n can gan nhit giira cic nguyén tir & trang thai can bang; Z, & 1a cac
thong s6 duoc xac dinh tir thye nghiém.
Str dung phuong phap qua cdu phdi vi, thé ning twong tac cua tinh thé co thé
viét dudi dang
¢ =20~ DXACRARES WA TR (2.26)
257 3,5k
trong do

1
_EZ(DU<'?’FJ) Z Uk<”J’ ) (2.27)
J

]<k

2.2.1. Pé dich chuyén ciia nguyén tir khéi niit mang

Trong mang tinh thé, & nhiét do thip, dao dong mang 1 nhé nén co6 thé bo qua cac
hiéu Gmg phi diéu hoa. Tuy nhién, & nhiét do cao, cic nguyén tir trong mang tinh thé trd
nén dao dong manh, vi vay can tinh dén anh huéng phi diéu hoa cua dao dong

mang. Trong phép gin ding dén bac 4, thé ning @, duoc khai trién theo d6 doi u;

dudi dang:
I g,
o, (|7 +ii,|) = o (7] + O{Z/;(au 5u,ﬂJ
l 0’ b,

1 o .
+— E L Ui U gl Uy s
24 {a%au 50U, 8umJ Wy
eq

a,B.y.n
d ) =9 (|rz

trong d6 a,B,7,n=x,y,z; (0?( ) vo1 r; 1a vi tri can bﬁng cua nguyén tir
th .
Néu nguyén tir thir i con chiu tic dung cta lwc phy khong dbi ag theo phuong B

thi & trang thai cin bang nhiét dong, ta c6 phuong trinh
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za;/

- o', )
l ;niﬁu aulﬁﬁu aum Jeq <ulau17/um> alg = 0

azwi 1 63(01
Z( ou. auiﬁ’ ] <uia >a + Z (au aulﬂauly J <ulaul}’> +
eq €q

(2.29)

O day can chi y rang, do tinh ddi xtng cua tinh thé cé cau triic zinc-blende,

cac dai lugng

o | [ e | (Zo] [ o || %o
8uia8uiﬁ eq’ 8ui2a@uiﬁ eq’ aufa eq’ 8ui3a8uiﬁ o 8ul-2a@uiﬂ8ui;, eq’

trong d6 a = 8 # y déu triét tiéu.

Ap dung cong thirc tong quat cuia moémen (2.15), ta ¢6 thé biéu dién cac moémen
cap 2 <uiaui;,>a, momen cap 3 <ulaulyum>a va mOmen cap 4 <ulaul;,umu”> qua

moémen cap 1 nhu sau:

<u u, > =<uia>a <uiy>a+98<(9ui“>“ +2h coth(h—mj 92,

oIy

olu 0" (u,
<“la“w” > :<”m>a <MW>a <um>a+3e<u’°‘>” f'ﬂa:}a o 8a,-<y6aia ’
() A
o{u,
<u,au,yumu”> =<uia>a<uiy>a <”m><”ir>a+6e<”iv>a<um>a <;Z(%>a+
2 2
a0 {u,), <L;’”>“ #36° [82—>J =0
ain a;. aiv
0 (1), g By (1) o,
+0’ a0, 00, —9%‘;(2’;)/(5) <ui7>a<ui‘ﬂ>a< da, >a'
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ﬂ_( ¢, } (2.31)
Ott;, Ot 50U,

va

Thay (2.30) vao (2.29) va thuc hién phép d6i bién ' = y+3ﬁ, ta thu dugc
/4

phuong trinh vi phan

' 2.
yy'3+3(97/y'd—y*+7/02 d £;+7/—€(X—1)y'+Ky'—a* =0,
da da k
trong do
2
K= —ﬁ—, a=a-K,
3y

2
k=P 2P L 20k )| x = xeothx vei x=22. (232
vy | 27vk 3 3k 260

Trudc tién, ta giai phuong trinh (2.32) trong giéi han nhiét do thip, khi
T — 0 K. Khi do, ta co

haoy
P K+—= |y
(200,
Do d6, phuong trinh (2.32) duoc viét lai dudi dang gan ding
7" +Ky'+%y'—a* =0. (2.33)

Phuong trinh nay c6 nghiém [54]:
v, =BO(X-1)+B,,
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B = /f 5 B,= k[; ;kaBl. (2.34)
3k(k—ﬁ—+ﬂ] 4 4
3y 2k

O gi6i han nhiét do cao sao cho X = xcothx= 1, phuong trinh (2.32) dugc viét

lai duoi dang phuong trinh vi phan bac hai [7]

2 dzy'
*

, dy'
a*

'—a =0. (2.35)

v

Vi ngoai lyc a 14 tuy y va ¢ gia tri nho nén ta c6 thé tim nghiém gan ding cta
phuong trinh (2.35) dud6i dang
y =y +Aa +4d”’ (2.36)

voi y, dugc xac dinh bai [7]

, 276?

=22 (2.37)
22 33 4 pd 5,5 6 76
. % A AL yo 1o
a1:1+lX, a2—2 47X 23 lX3,
2 3 6 6 2
e (B0 061
3 6 3 3 2

a = BBy 19 §X3+2X4+1X5,
3 277 3 3 3 2
391 5 148 4 53 5 1X6j’

a5=—(103+749X+363X2+ X +—=—=x* 6X

3 6 2 3 3

a6=65+5§1X+1489X2+927X 733X4 145X +31X +1X7

3 2 3 2 3 2
Biéu thuc cua A4, va A, trong (2.36) c6 dang [52]

_ 1 2776 X
A = {H e (1+2J(I+X)}, (2.38)

K
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12
s = : i(l—X)—i—y—O . (2.39)
2Ky, | 3K K 6

Nhu vay, khi khong c6 ngoai lyc tac dung, d§ doi cia nguyén tur khoi vi tri can

bang ¢ nhiét 46 T dugc xac dinh boi

()= =5y
B 1 676> 290 2/ | Bk (2.40)
STt § /LA | § 5 G | ol
3y K K k Ovk | 3y

Khi d6, khoang cach 1an cin gan nhat a(T ) gitta hai nguyén tor & nhiét do
T1a

a(T)=ay+yy(T), (2.41)

trong do, a, la khoang lan cén gan nhat gitra hai nguyén tir ¢ nhiét do 0 K. Pai

lwong nay co6 thé duoc xac dinh bang cach giai phuong trinh trang thai hodc tir didu

kién cuc tiéu cta thé ning twong tac. Biét duoc khoang cach 1an cin gan nhat gitta

hai nguyén tir, ta d& dang xac dinh duoc hing s6 mang a, clia ban dan co ciu trac

zinc-blende theo cong thirc

a, (T):—a(T). (2.42)

2.2.2. Nang luong tw do Helmholtz
Trong phép gan ding bac 4, thé ning tuong tic giita cac hat trong mang tinh

thé ban dan 1a

0,1 - 1 62@
= E Y(E D +— E — | uo ., +
® i Z (| i |) 7 = auiaauiﬂ w ia”if

1 >0, J
= D T | Wity + (2.43)
6a,ﬂ,7£6uia6uiﬂ6ui}, w0

1 ',
eq

a By 8¢ia6uiﬁ8ui78uin
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bat:

, 1 [ %, 6 oo,
Uy =29 (7], m-—[—’} ,72——2[—’ , r=4(n+7).
- 48| ou;), " 48 | ou;z0u;, "

(2.44)

Tur d6, biéu thirc thé ning tuong tic trung binh ctia mang tinh thé c6 dang [3]:

<¢)> =U, + 3N{§<u2> +7 <u4> +7, <u2>2 +§<“ia“iﬂ”iy>}' (2.45)

Pé x4c dinh nang lugng tv do y cua tinh thé, thuc hién cach tinh nhu duoc

trinh bay & cong thirc (2.20). Tirc 1a cin xac dinh cac tich phan
72 D) n B
[(?) drys [(u)dy va [(wagu,)dp. (2.46)
0 0 0

Thay biéu thirc ctia cic mOmen cép 2, cAp 3 va cip 4 trong (2.30) vao (2.46) va
thuc hién léy tich phan, thu dugc biéu thirc gén ding cua nang luong tu do ddi véi

cac tinh thé ban din c6 céu tric zinc-blende nhu sau [3]:

2
‘//zUo+'//o+3]Z;9 {72)(2_%(14'%)}4'

3
+ 3N%{§7§X(1+%)—2(7ﬁ +27172)(1+§j(1+X)}+

+ 3NM(k—K)[;'7B;€J

w38 oo 325

ool (e o]

ool )
|t (U

(2.47)
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1

, !
Vi Uy = Nuy, ¥ =3N6| x+In(1-¢ )], K =k—f—, M =(%]2-
y

Tur cong thic (2.47) ching ta c6 thé tinh duoc nang lugng tu do cua hé ¢ nhiét
d6 T néu biét gia tri cua cac thong sb k, V1,72, V> B 0 nhiét 6 Tj (ching han chon
75 =0 K).

Néu nhiét d6 T, g?m v61 nhiét d§ T thi ¢co thé xem dao dong cua hat xung quanh
vi tri cAn bing méi (twong tng v6i Tp) 1a dao dong diéu hoa. Khi dé, ning luong tu

do cua h¢ c6 dang nhu nang luong tu do ciia hé N dao dong tir diéu hoa, nghia la:
V,z%:3N{”?0+9[x+1n(1—e—2ﬂ}, (2.48)
trong d6 u, 14 thé ning twong tic trung binh ctia mot nguyén tir trong tinh thé. Khi

st dung cac biéu thirc nay can luu y sy phu thudc nhiét do cua cac thong so

ka }/]9 72, Y, ,B Vé. Ugp.

2.2.3. Phuong trinh trang thai
Phuong trinh trang thai ctia ban dan zinc-blende duoc xac dinh tir mdi lién hé

giita 4p sudt P va ning luong ty do y trong nhiét dong luc hoc dudi dang

(3,
ov ), \ea ) \ov),

Xét trong gan dung diéu hoa, bicu thirc (2.49) c6 thé dugc viét lai dudi dang:

po-gpan| 100 (2] |0 o L 2
T

3w 364 \ da V|3 oa 2k b
hay:
Pre—a| L% gy L K| (2.50)
3 Oa 2k Oa

r V \ \ Rour 5 . A
trong d6 v = N va V'1a thé tich cua tinh thé.

Bang cach giai truc tiép phwong trinh trang thai (2.50) ching ta c6 thé xac dinh

duge khoang céch lan cén gin nhat a(P,T) giita hai nguyén tir & nhiét do 7 va ap
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suat P. Tuy vay, thong thuong, dé don gian vé mit tinh toan ta thuong giai phuong

trinh (2.50) ¢ nhi¢t d¢ 0 K. Khi do, phuong trinh trang thai c6 dang don gian

Pv= —a{l%+@a—k} 2.51)
30a 4k oOa

Tir phuong trinh (2.51) tim duoc khoang cach 1an cin gan nhét a(P,O) gitra
hai nguyén tir & ap suat P va nhiét d6 7 = 0 K. Két hop vai biéu thirc dd doi nguyén
tir (2.40), khoang cach 1an can gan nhat a(P,T) gifra cac nguyén tir & nhiét do 7' va
ap suit P duge xéac dinh boi

a(P,T)=a(P,0)+y,(P.T). (2.52)

2.3. Tinh chit nhié¢t dong va dan hdi ciia hgp chat ban din cé cdu triic zinc-
blende

2.3.1. Tinh chit nhiét dopng

2.3.1.1. Hé 56 nén ddang nhiét

Theo nhiét dong luc hoc, hé s6 nén déng nhiét dugc xac dinh bo1 hé thire

j— , 2.53

trong do V, la thé tich cua hé & 0 K. St dung mbi quan h¢ nhiét dong lyc hoc ap

sudt P = —(a—"”j - —i(a—‘/’] , biéu thire (2.53) duoc viét lai duéi dang
ov )p 3V\aoa),

3
4y

Ar = 2( A2 ’
2P+ L 871/2/

3\ da” ),

(2.54)

trong d6 ¥ = Nv v6i v 1a thé tich ctia mot nguyén tir (d6i véi tinh thé ¢ ciu tric
8
33

Trong gan dung diéu hoa, 14y dao ham béc hai cua ning luong ty do Helmholtz

zinc-blende thi v = a’).
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theo do doi ta duoc

2 2 2 2
5_%/2/ _ayJ10 “ g 1‘9_’;_%(%) (x+7)|!, (2.55)
aa T 3 aa 2k aa 4k aa

2

trong d6 ¥ = .
sinh® x

Néu chon 7, =T dé tinh céc thong s thi c6 thé don gian hod (2.55) thanh:

2 2 2 2
TV 3y L0 hoj Ok L[ Ok 1L (2.56)
da” ). 3 0a; 4k | day 2k\ Oar

Néu tim dugc khoang 1an can gan nhat ay theo biéu thirc (2.41) thi c6 thé xéac

dinh duoc cac thong s6 &, 7,,7,, 7, B ¢ nhiét d6 T. Tir d6 c6 thé tinh dugc hé sd
nén ding nhiét theo biéu thuc (2.54).

2.3.1.2. H¢ s6 dén né nhiét

Hé sb din né nhiét tuyén tinh dugc dinh nghia nhu sau:
o= da _kgda (2.57)
dl"  a, do

Theo nhiét dong luc hoc

(@j (%j (5_13) _ 1 (2.58)
06 ),\ap ) \ éa ),

Do do,
2
o= Kexr (a_oj (a_Pj _ (2.59)
3 \a 00 ),
Mat khac,
P:_(a_'//j z_i(a_wj , (2.60)
ov ), 3V\ada);

Str dung (2.60), hé s6 din n& nhiét dugc viét lai nhu sau

2 2
a:—%(@j al oy | (2.61)
3 a ) 3V | 06a
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Biéu thtrc (2.61) cho ta mbi lién hé giita hé s dan nd nhiét « va hé sé nén
dang nhiét xr- Tu biéu thirc nay, ching ta c6 thé xac dinh dugc o khi biét yr va
nguoc lai.
2.3.1.3. Bé dich chuyén trung binh binh phwong

Pé xdy dyung biéu thirc 6 dich chuyén trung binh binh phwong (Mean-square
displacement — MSD) cua nguyén tir, chung t61 st dung cong thirc truy ching

(2.15) v& modi lién hé gitrta mémen cap 1 va mémen cap 2 nhu sau:

ou,), 1S,  (ho) 05
u ) ={u . “ coth - 2.62
<u,au,y>p <”m>,,<”ly>p+9 5a, +2mwc0t (29) - (2.62)
Do d6, biéu thitc ctia MSD duge xéac dinh

(] )(T)=(u,) +04, +%(X 1), (2.63)

& day, chu y rang (u,) = ,(T) 1a do doi cia nguyén tir khoi nat mang & nhiét do T.

O gi61 han nhiét do cao, biéu thirc MSD tré vé dang don gian

23 2
<u3>:g+67f 279y (2.64)
kK 3K

2.3.1.4. Nang luong

Theo nhiét dong luc hoc, nang luong cua hé vat liéu xac dinh tir phuong trinh
Gibbs —Helmholtz

oy
E=y-0|—|, 2.65
4 ( P 9) (2.65)

trong d6 nang lugng tu do w c6 dang nhu (2.47).

Thay biéu thic cia w vao (2.65), chung ta thu dugc ning luong cia tinh thé

ban dan ciu trac zinc-blende nhu sau [3]
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E~U,+E, +3JZ‘9 [y2X2+%(2+Y)—272XY}+

+NM(k—K)(_£;kJ{1—<_§—CZY)}
_Jiﬂie(_xw){(%—%jg (X - 1)}(—9632/«}_1%5
0 X+Y)( f;"j-zve&-a(-xw)( 9/‘M+f—;j

(2.66)
trong do, £y =3NOxcothx =3NOX 1a nang luong ciia N dao dong tu diéu hoa.

2.3.1.5. Nhiét dung ddng tich
Nhiét dung déng tich cua tinh thé duoc xac dinh boi:

¢, -
oT

Ttr biéu thire (2.66) cta ning luong ta tim dugc:

CVz3NkB{Y+i—;9K27/2+%jXY+2§ (r*+2x° Y }

A K){“l(zY‘X‘XY) S LNJ

S sl

[(X—m L x_yy (1_31 Hz

2 8a,

+Nk3(_—1+ij(—X+Y) 4a1[ J[ . J2+

kK 3672 | 3K,

+NkBK—l+ ljﬂ+KM}(X l)Y
k K)3

2a,

7
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N, {{ 2L L) }[_f;k)y(x_l)_

_M Kp (X Y)}+Nk3¢9{{2+i(—X+Y)}M3+
16a’ y 4a,

e (5 )E-)-
+Nk 9{%K(X 3Y + 2H)(%—lj}(ﬁ3]§J +

a, 9y
+N/’CBQ{2al {% SX=D | 28k %}

k 7K a,
SUSERC SN T4 T
k 7K q 3K
Sk’ k. B B
+Nk39{(X )[,B 2K a1]+(K 1)[ 4a,+pX (1 Y)]}(12K3]

(2.67)
Trong gan ding diéu hoa, biéu thirc (2.67) ciia nhiét dung dang tich C, c6

dang don gian

3
3 :
C, ~3Nk,| 1- ig(y1—72)+—2 Hﬂzk[—k —1}(—27"1]2

27 y* K 3K’
3 (2.68)
> 2
RESYA oA +2ﬂk(27a31 )2 _ap (ﬁ—lj .
3 yK* 3K K* K
2.3.1.6. Nhiét dung déng dp
Nhiét dung dang 4p C, cua tinh thé duoc x4c dinh boi
2

C,=cy+ 202 (2.69)

Xr

trong d6 y, va C, dugc xac dinh tuong ung theo cac biéu thirc (2.54) va (2.67).
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2.3.1.7. H¢ 56 nén doan nhiét

H¢ s6 nén doan nhi€t yg cua tinh thé

C
Xs :_VZT- (2.70)
Cp

2.3.2. Tinh chit dan héi

Trong i thuyét bién dang, vat rin dugc khao sat nhu mot méi truong lién tuc.
Trong qué trinh bién dang, mdi nguyén tir cta vat rin s& dich chuyén tir vi tri xac
dinh nay dén vi tri xac dinh khac va tao nén su bién dang. C6 hai kiéu bién dang 1a
bién dang dan hoéi va bién dang phi dan héi (bién dang phi tuyén).

Bién dang dan hoi 13 kiéu bién dang trong d6 vat ran thay doi hinh dang dudi
tac dung cua ngoai lyc (thuong 1a nhd) va sau khi dirng tac dung luc, vat tr¢ lai hinh
dang va kich thudc ban dau.

Khi ta tiép tuc tang ngoai luc tac dung lén vat ran dén mot gia tri nao do thi cac
nguyén tir trong vat dich chuyén sang vi tri moi 6n dinh va khong thé trd vé vi tri cii
khi dimg tac dung ctia ngoai luc (tirc 1a vat thay dbi vé hinh dang va kich thuéc).
Bién dang nay duoc goi 1a bién dang phi dan hoi.

Néu gia thiét trang thai ban dau cua vat la trang thai tuy nhién va trong vat
khong ton tai tng suat khi khong c6 ngoai luc tac dung thi khi do, hinh dang va kich
thudc cua vat chi phu thudc vao ngoai lyc dang tdc dung ma khong phu thudc vao
viéc trong qué khtr vat c6 chiu tdc dung cua ngoai lyc hay khong.

Trong phan tiép theo, chiing toi trinh bay li thuyét cach tiép can cho phép xac
dinh tinh chat dan hoi cta nhitng vat li twdng, dong nhét va dang huéng. Vat duoc
coi la déng nhét néu tai cac thoi diém khac nhau, tit ca cac phén tr cua vat déu co
bién dang giéng nhau dudi tac dung cua cung mét ung suat. Khi do, cac dai luong
dic trung cho tinh chat dan hoi cua vat 13 hang sd trén toan bo vat. Vat duogc coi 1a
dang hudng néu tai moi diém va theo moi phuong, cac tinh chat dan hoi caa vat 1a

nhu nhau va bat cir mit phang nao di qua mot phan tir cho trudce cua vat déu 1 mat
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phang dbi xtng cua né. Noi tom lai, dbi véi vat li twong, dong nhét va ding hudng,
céc tinh chat dan hdi 12 nhu nhau tai moi phan tir ciia vat hay cac dai luong dic
trung cho tinh chit dan hdi 1a hing s trén toan bo thé tich vat.

2.3.2.1. Cdc médun dan hoi

[
e

O\j

v

X

Hinh 2.1. M6 hinh tinh thé hinh tru duéi tac dung cua ngoai lyc kéo.

Xét mo hinh tinh thé hinh try véi tiét dién S = na” va d6 cao 1. Dudi tac dung
ctia ngoai liue kéo £ doc theo phuong Oz va vudng goc véi tiét dién S vat s& bi bién
dang va do cao cua tinh thé thay d6i mot lugng Al (O ddy chung ta bo qua sy thay
do6i cua tiét dién S). Khi d6, do bién dang twong ddi & khi kéo hay nén theo mot

phuong dugc xac dinh béi [52]:

8=A—l, (2.71)
[
hay
goBa_ 474 (2.72)
a a

trong do, a va a, twong ung la khoang cach lan can gan nhat giira hai hat & nhiét do

T khi vat khong chiu tac dung cua ngoai lyc va khi ¢é ngoai lyc f* tac dung.
Néu dudi tac dung ciia ngoai luc 1am vat bi bién dang thi c6 sy dich chuyén vi
tri twong dbi gitta cac nguyén tir trong mang tinh thé. Tl d6, xuat hién noi lyc va tao

ra ing suat trong vat liéu.
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Ung suit co hoc o 1a dai luong dac trung cho tac dung cua noi luc trong vat

bién dang va dugc xac dinh bdi:

o=, (2.73)

S
trong d6 S 1 dién tich tiét dién khao sat.
Ung suit o va do bién dang twong dbi & cta vat bién dang dan hoi lién hé véi
nhau bo1 dinh luat Hooke:

o=Eye=E, ATI, (2.74)

trong d6 Ey la modun Young cua vat li¢u.

Xeét vat c6 dang thanh hinh tru tron voéi dién tich day S va do dai duong sinh /.
Gia sir rang, dudi tac dung cua luc £do bién dang cua vat 1a AL Khi d6 cong A do
lIuc sinh ra dugc xac dinh boi:

A= % fAL (2.75)

trong do f= oS.

Mait khac, vi bién dang 1a dan hoi nén thé ndng dan hoi cua vat 1a

Woa=t fAl= L osar (2.76)
2 2
Thay (2.74) vao (2.76) ta thu duogc:
1 > 1 A 1,
W=—ES(AlY =—E,(SI)| = | ==E. &, 2.77
ES@) =38, (5] <35, @)

trong d6 cht y rang ¥ = S./ 14 thé tich cta vat. Tir d6, ta duoc

w1
ZoZE¢ 2.78
;=B (2.78)

Goi v, la nang lugng ty do cua mot don vi thé tich vat rin bi bién dang dan
ho6i dudi tic dung ctia ngoai luc fva y 1a nang luong ty do cia mot don vi thé tich
vat ran chua bién dang. Khi do, ta co:

/4 1
v, =(//+7=(//+§EY52. (2.79)
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Ngoai ra, vi ngoai luc £1a nho nén c6 thé tim dugc d6 doi trung binh y cua
nguyén tir khoi vi tri can bang dudi dang:
y=yo+ Af+ A f7, (2.80)
trong do yo la d6 doi nguyén tir voi truong hgp khong co ngoai lyc tac dung va duoc
xac dinh boi biéu thuc (2.40); cac hé ) 4, A, dugc xac dinh twong tng boi (2.38)
va (2.39).
Aa _a;-a

Theo (2.72), do bién dang tuong ddi e =—
a a

, trong d6 ar = a, +y va

a=a,+y,. Xét trong gan dung bic nhét cua do doi theo ngoai luc va bd qua su
thay ddi ctia khoang 1an cin gin nhét (aor — ag) gitra cac hat & 0 K do ngoai luc f1a
nho va khong doi, ta c6

af_azy_J’Ozy0+A1f_y0:A1f. (281)
a a a a

E =

Trong bién dang dan hoi, quan hé giita tng suat phap tuyén va bién dang tuan
theo dinh luat Hooke. Do do,
o0 _
oe
Trong khi d6, thuc hién liy dao ham hai vé cta biéu thirc (2.79) theo do bién

Ey. (2.82)

dang ¢ chung t6i thu duoc

d oy,
Vi V10 _p . (2.83)
oe 0o O¢
d
Tur do suy ra Vi E.
oo
Két hop véi (2.74) va (2.81), ta c6:
d
Vi_ .0 _AS (2.84)
oo Ey a

Cudi cung, tir cac biéu thuc (2.74) va (2.84) suy ra

oa 1 1

_oa _ _ _ (2.85)
Af  mady 7(ay+yo)4

Ey
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Vi yy va 4; 1a ham cua nhi¢t dd nén mdédun Young Ey cia vat li€u cling 1a mot
dai lugng phu thudc vao nhiét do.
Trong bién dang dan hdi (¢ < 1), mdi lién hé giita médun Young Ey va médun

nén khdi K duoc xac dinh boi biéu thire [52]:

E
~—X (2.86)
3(1-2v)
. Aa/a 1A K . - . K Ae _» ~
trong d6 v =— Al 1a hé s6 Poisson ddc trung cho ti s6 co ngang tuong doi cua vat

liéu bi bién dang.
Méi lién hé gitra modun treot G va mdédun Young Ey trong bién dang dan hi
cho béi [47]:
E

_ Y
G= T (2.87)

Nhu vy, ¢ thé xac dinh ciac modun truot G va modun nén khéi K tai mot nhiét
d6 bat ki khi biét modun Young Ey va hé sd Poisson v theo (2.86) va (2.87). Ngoai

ra, cling c6 thé xac dinh gia tri cia moédun nén khoi K dua trén moi quan hé nhiét

2 2
a (o
2P+— l{
1 3V \ oa T
K=—= 3 . (2.88)
Xt a
3 &
a

2.3.2.2. Cdc hang sé dan hoi

dong luc hoc

MG&i lién hé tuyén tinh giita d6 bién dang twong ddi va ing suit cia vt lidu dan
hdi duge cho bai hé thire

;= Cputys (2.89)

ij ijk

trong do, &; 1a tenxo do bién dang tuong ddi, o la tenxo ing suét va Cijk] la tenxo
hang 4.

Phuong trinh (2.89) 1a dang tong quat cua dinh luat Hooke. Ma trin C & dang

téng quat c6 3 x 3 x 3 x 3 = 81 thanh phan. Tuy nhién, do tinh ddi ximg cua tenxo
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d6 bién dang tuong d6i £; va tenxo ung suét o (mdi tenxo ¢6 6 thanh phan doc
14p) nén ta chi c6 36 hang sb dan hoi. Dé thuan tién, ta ki hiéu nhitng hing sb dan

héi nay boi C_, trong do6 cac chi s m va n dugc dinh nghia boi 1 =xx, 2 =yy, 3 =2z

cho céac thanh phan nén va 4 = yz, 5 = zx, 6 = xy cho cac thanh phan truot (cit). Vi du
C,=C C,=C c,=C_.vaC,=C

xxxx 2 xxyy 2 yzyz yzxy *

Véi ki hiéu do, dang tong quat

ctia dinh luat Hooke c6 thé duoc viét lai tudng minh

Thanh I]hE:iII.Hé'II Hom hgp
i ] v T 4] 1 v A} e
w| (G Go Gy Gy G5 Gyl &
a, l':': 1 (_‘:: l':':_; (_‘: 4 f__': 5 [-~M €., | Thanh phan nén
a.. Gy Gy Gy ' Ci G Gy || &=
o, Cy G 455 Cy G5 Gy €,
o., (1;=| (‘s: (11_-: ; ( 54 {-'ﬁﬁ (“iﬁ £.. | Thanh phén trugt
\ T \Ca Ca Cal Gy G Gy €o
Thanh phan Han hop Théanh phén tregt Thanh phén
bien dang bién dang

Céc hing s6 dan hdi cung cap thong tin vé do cing, tinh bén virng co hoc ciing
nhu su chuyén pha cdu trac cua vat liéu. Tt ca 36 hing s6 dan hoi 1a doc 1ap voi
nhau. Tuy nhién, trong tinh thé, nhiéu hang s s& c6 gia tri gibng nhau do tinh dbi

xtng. Vi dy, d6i véi tinh thé 14p phuong, C,,=C,, =C,,,C,=C, =C,=

=C,=C;=C

s Cu = G5 =C vili do céce truc x, y va z la twong duong nhau do

tinh d6i xtang. Trong khi 0, tat ca cac thanh phan truot ngoai duong chéo chinh déu
bang khong, nghia 13 C,,=C,,=C,, =C,,=C, =C,, =0 va khong ton tai cac
thanh phan hdn hop nén/trugt nén C,=C, =..=0. Do do, ma tran (hing s6) dan

hdi cua tinh thé 1ap phwong c6 dang
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(¢, ¢, C, )
c, C, C, 0
c, C, C,
C, 0 0
0 0 C, 0
0 0 C

44/
Nhu vay, doi voi vat lieu co cau tric 1ap phuong, cac thanh phan doc lap cua
tenxo hang s6 dan hoi suy giam chi con ba tham so6 Cy;, Cy, va Cyy. Cac hang so6 dan

ho1 €}, va C,, cua vt liéu dugc xac dinh thong qua médun Young va h¢ s6 Poisson

bdi [65]
E (1-v)
=T : (2.90)
(I+v)(1-20v)
E
C,= o 2.91)
(I+v)(1-2v)
Dbi voi cac vt lidu dang hudng, hing s6 dan hdi C,, c6 dang
C, -C E
c,=—1——"2=—" (2.92)

“T2 0 (1vo)

Tuy nhién, d6i véi vat lidu bat dang hudng, biéu thirc (2.92) cia C,, khong con
ding nira. bé danh gia do bat déng hudng co hoc cua céc vat liéu co cAu tric 1ap
phuong, nguodi ta dua ra ti s6 bat déng hudng c6 dang

C
Z = 44 . 2.93
(G =C.)2 (2.93)

Ti s6 nay do Zener dua ra 1an dau tién vao nam 1947 khi nghién ctru sy bt
ddng hudng dan hoi cua p — ddng thau [114]. Ti sd nay do d6 con duge goi 1a ti sb

Zener [65]. Tt dinh nghia nay suy ra ti sé Zener Z = 1 d6i véi vt liéu dang huéng

[15, 16]. RO rang ta luén c6 4 = = va doi voi vat liéu dang huéng dan hoi 4 =1.
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Cac ban din va SMBD c¢6 ciu trac zinc-blende 13 cac loai vat liéu bat déng
huéng dan hdi. Vi vay, c6 thé xac dinh C,, tir biéu thirc (2.92) ddi véi vat lidu ding
hudng hodc xac dinh C,, thong qua hé sd Zener thuc nghiém.

Nhu viy, st dung PPTKMM ta c6 thé xac dinh duoc ning lugng ty do
Helmholtz, khoang lan c4n gan nhat giita cac nguyén tir & nhiét do 7 bat ki. Tir do ta
6 thé xac dinh duoc cac modun Young Ey, modun truot G, moédun nén khéi K va
cac hang s6 dan hdi Cy;, Cp, Cus tai nhiét d6 T khi biét hé sé Poisson v.

Tiép theo, trong chuong 3 chung t6i s& mé rong két qua da trinh bay dé xay
dung phuong phap li thuyét xac dinh tinh chit nhiét dong va dan hoi cua mot sb

HCBD ba thanh phan va SMBD c¢6 cau triic zinc-blende.

Két luan Chwong 2

Trong chwong 2, chung toi da trinh bay cac két qua ap dung PPTKMM trong
nghién ciru tinh cht nhiét dong va dan hoi ctia ban dan c6 cau tric zinc-blende bao
gdm cong thirc tong quat tinh ning lwong tw do Helmholtz, biéu thic d6 doi cua
nguyén tir khoi nat mang, do dich chuyén trung binh binh phuong cia nguyén tu,
nang lugng, cac hé s6 nén déng nhiét va doan nhiét, hé s6 dan n& nhiét, cac nhiét
dung dang tich va dang ap, cac modun dan hdi va cac hing s6 dan hoi. Nhimg két
qua nay da duoc nhom nghién ciru ciia GS. Vii Van Hung cong b trén cac tap chi
qudc té uy tin truée day va 1a co sé cho cac nghién ctru & cac chuong tiép theo cua

chung to1.
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CHUONG 3
TINH CHAT NHIET PONG VA PAN HOI
CUA HQP CHAT BAN DAN BA THANH PHAN VA SIEU MANG BAN DAN

Tir nhirng két qua thu dwoc ddi v6i ban dan hai thanh phan c6 ciu trac zinc-
blende khi sir dung PPTKMM & Chuong 2, trong chuong nay, chung t6i tiép tuc mo
rong va phat trién PPTKMM dé nghién ctru cac tinh chat nhiét dong va dan hoi cia

cac HCBD ba thanh phan va SMBD c6 cu triic zinc-blende.

3.1. Tinh chit nhiét dong va dan hoi ciia hop chit ban din ba thanh phin
3.1.1. Mé hinh hgp chét ban dén ba thanh phin

Trong khuon kho luan 4n nay, ching toi tap trung nghién ciru tinh chat nhiét
dong va dan hoi cia HCBD ba thanh phan duogc tao thanh tir hai nguyén té nhom
Illa (4], Ga, In) va mdt nguyén t6 phan nhoém Va (P, As, Sb) v6i cong thic tong
quat 1a C"MA"BY.

V& mit 1i thuyét, ching toi gia thiét mé hinh HCBD ba thanh phan C"A™BY
(C, A = Al, Ga, In; B = P, As, Sb) nhu sau: Ban dan C""A"B" dugc tao thanh bang
cach thay thé cac nguyén tir A™ trong ban din hai thanh phan A"BY (A = 4], Ga,
In; B = P, As, Sb) bang nguyén tir C"". Cac HCBD ba thanh phan thu duoc nay gitr
nguyén cau tric zinc-blende twong ty nhu cac ban dan hai thanh phan AB va CB.

V& mat thuc nghiém, cac ban dan ba thanh phén C,A B ciing da dugc ché tao
thanh cong véi nong do thanh phan y ciia nguyén tir C bién thién trong mot khoang
rong. Vi du, ban dan AlyIn; P co thé duoc tao ra bang cach 1am nong chay ban dan
bon thanh phan AlJn, P, ,Sb, (véi ti 1& z > 0.5). Hop chit bon thanh phan
AlyIn;-P;_,Sb, c6 duoc bang cach tron 1an (InP),_,(InSb), (dung méi) va AlSb (lam
chét tan). Thuc nghiém cho théy, chi ¢6 ban dan ba thanh phén AlyIn; (P dugc tao
ra tlr qua trinh nong chay nhu thé [46]. Nhu vy, trong qué trinh ché tao HCBD ba

thanh phan nguoi ta ¢6 thé diéu chinh ndng d6 cia cac hat pha vao h¢, tir d6 co thé
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thiét ké, diéu chinh dé tao ra nhitng vt liéu c6 tinh chit nhu mong muén, phu hop
vGi cac yéu cau cua linh kién can ché tao.

3.1.2. Tinh chit nhiét dpng va dan hoi ciia hop chit ban din ba thanh phan
3.1.2.1. Nang luong tu do Helmholtz

Pé khao sat cac tinh chat nhiét dong va dan hdi ciia cac HCBD ba thanh phan
C,A B voi cAu trac zinc-blende, trude tién chiing t6i xay dung biéu thirc tong quat
tinh nang lugng tu do ctia chung.

Gia thiét rang h¢ CyA;_yB duogc tao thanh khi thay thé y% nguyén tir A trong
ban dan c6 céu trac zinc-blende AB bdi cac nguyén t¢ C. Goi N la sb hat cua hé
CyA;_,B (va ciing la sb hat ciia hé AB); N*, N® va N tuong tng la sb hat ctia céac
nguyén tr A, B va C. Khi do, ta co

N=N*+N’+N°, (3.1)
voi NA:——NC;NB:%vaNC:y—.

Khi mot nguyén tir A bi thay thé boi mot nguyén tir C thi sy thay d6i ning
lugng tu do Gibbs cua hé AB dugc cho boi
g =gl +y; . (32)
trong d6 ¢, 1a ndi ning Ung véi nguyén tir A trong tinh thé ban din AB, w, la
nang luong tu do Ung v61 mot nguyén tir C trong h¢ C A, B.
Chu ¥ ring, biéu thirc ning lwong tr do tmg voi mot nguyén tir A (hay B) trong

tinh thé ban din c6 ciu truc zinc-blende AB c6 dang tuong tu nhu biéu thire (2.47):

. 36° 2 X
Vo :W(;I :l//(f R, tY, +7{72X2 _%(lﬁ'?j}ﬂ-

20° [4 X X
+37{§7/22X(1+?j—2(7/f +27/17/2)(1+?j(1+)()}+
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R EE S R

e e R o R
ol (L) o (355 )

2o {5 )

vo1
’ 1
_ 2 2
Y =30[x+1n(1—e 2")}, sz—'B— va M:(—W?J .
3y 3K
O day,
y s 1 1
Do =Py =Py :EZ%o(ai)"'ngyk: (3.4)
i i,j
ho A X A , A ) ,
x=—, X =x.cothx, §=k,T, wla tan so dao dong ciia nguyen tu, co

20

thé duoc xac dinh gin dung boi tan sé Einstein duéi dang

4. 4. ( 0. )
y:é LZ f} +6(a‘2?.2J > ﬂ:La agpl& J G-
g ) oy UipOtty ). Uy, Oty Ol

iy
O phuong trinh (3.5), m = %(mA +m, ) la khoi lugng trung binh cta hai nguyén

trAvaB, ¢, 12 thé ning tuong tac gitra cdc nguyén tr trung tim 0 va nguyén tir
thtr i va u,  1a d¢ do1 nguyén tir khoi nut mang theo phuong x ctia nguyén tir thir i.

Tuong tu, ning luong tu do w, Ung v6i mdt nguyén t& C trong hé
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CyA B c6 dang:

c_ . C c —2xC 3¢ ¢ ve)? 271C X
vV, =@, +39|:X +€I’l(1—€ )i|+W{]/2 (X ) —T 1+7 +

+3%{§(y§)2xc 1+XTC]—2((%C)2+2yfy§)(1+X7cj(1+Xc)}+

+3Mc(kc Kc)[(ﬂc>3kcJ

27(5°Y
O e A S
]
{7+ )
e ;;iq{;:;;E;C}Mc[1<f;3;f’;ifj}+
sol 2 ;CJX;‘DH[‘(Q ]

i)

c\? 2
trong do, Kczkc—@,Mc= Laz )
3y 3(k€)

(3.6)

C C
xC:ha) = k i X¢ =x"cothx®; m*=%(m3+mc),

20 \m 20

1 1
qp()c :EZﬁC +§ZVV§C , [= A, B:
i ij




53

0 day W, la thanh phan twong tac ba hat gilta nguyén tir C va hai nguyén tir
i,J; §cla thé ning twong tic gitta nguyén tir C va nguyén tir A hodc nguyén tir B

co dang

e (r) =5 (de-c () + 4., (1), 6.7

Vi h¢ CyA,_B duoc tao thanh khi thay thé N (chiém ti 1¢ y%) nguyén tir C vao
vi tri cdc nguyén tir A trong tinh thé zinc-blende AB, vi vay nang luong tu do Gibbs
cua h¢ C,A, (Bsé la
G=G,+N“.g’ -TS_, (3.8)
¢ day S, 1a entropy cu hinh cua hé, G, 1a ning lugng tu do Gibbs cua ban dan
zinc-blende AB va c6 dang
G,=y ,+PV =Ny, +PV . (3.9)
Thay (3.2) va (3.9) vao (3.8) thu dugc
G =Ny, +N (- +yy )-TS, + PV, (3.10)
trong d6, P 14 4p suét va 7 1a thé tich ctia h¢ vat liéu C,A, ,B.
Tir ddy, rat ra dugc biéu thire ning luong tu do Helmholtz iy ciia hé C,A B la
w=G—PV =Ny, +N (¢, +y; )-T8,. (3.11)

Hay dudi dang tuong minh:

P 2\, 3N’ 2y, X
y/:N(2—y)7°+3N0[x+€n(l—e2)]+ P {7/2)(2__1(1+—]}+

20° [4 X
3N7{§7/22X(1+ 2} 2(7; +2W2)( j(1+X)}+

o 2 o) 22




(3.12)
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Pé xac dinh tong niang luong E cta hé CyA B, str dung biéu thirc nang luong

tu do Helmholtz va phuong trinh Gibbs-Helmholtz cho boi

o %]
E=y 0[&9 : (3.13)

Thay biéu thtrc cta ning luong ty do y va dao ham % vao biéu thirc (3.13)

c6 thé xac dinh duoc ning luong E cua hé C,AB. O day can chu ¥, cac dai luong
x, X, x%, X¢ déulaham cta 4.
Trong gan ding diéu hoa, cic ning lugng tu do Helmholtz Ve, Wy VA y co
dang don gian
Vo =i =y =0, +360] x+n(1-e™)], (3.14)
we :%C+39[xc+€n(l—e_zxc )}, (3.15)
va

W= N(Z—y)%+3N¢9[x+[n(l—ezx)}

c (3.16)
+Ny¢7°+%3N9[xC+Zn(l—eMﬂ—TSC.
Léy dao ham cua y/; , ://OC theo @, ta thu duoc

oy, oy 2x.e "

—2=3|/n(l- -, 3.17
20 {"( ) 17

c c 2x€

Wo _y zn(l—ez")—z’"—ec . (3.18)

89 1_6—2)5

Khi d6, rat ra dugc biéu thirc ning luong E cua hé C,A B trong gan ding diéu

hoa la

E= N[l—%] 0, +3N0| x+tn(1-¢™)]

C
+Ny(p7°+§3N9[xC +Zn(1— e )}
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(o O\ oy x.e "
_N[1—5]9 q’J 3N9{l’ (1-¢ )—12_6_%}

, , e (3.19)
-N=6 3INO [n( 2 )——C .
L o0 J =
hay
—2x
E:N( —Zj goo—e(a%j +3NOx 1”4 +
2 00 l-e ™
c -2x¢
+ N%{gpoc —0(%]}+%3N@xc[l+e_2x(, J
I-e (3.20)
=N( —Zj (oo—ﬁ[a%j +3N6xcothx
2 o6
C
+NZ| ol -0 920 |1+ 2 3N6x coth x©.
2 06 2
Cubi cung, ta thu duogc
E:N(I—Zj 0, — e(a%J +3NOX
2 00
(3.21)

C
N2 o — 6| 22 || X3npxe,
2 06 || 2

3.1.2.2. Phuong trinh trang thai

Trong nghién ciru cac tinh chat nhiét dong va dan hoi ciia vt lidu, phuong trinh
trang thai cho ta thong tin vé mdi lién hé giita cac thong sb nhiét dong 1a ap suét P,
thé tich ¥ va nhiét d6 7. Phuong trinh trang thai c6 ¥ nghia quan trong, dic biét 1a
trong linh vy nghién ctru ap suat cao. Viée xac dinh chinh xac phuong trinh trang
thai c6 thé gitp ta nghién ctru céc tinh cht co hoc va nhiét dong cua vat liéu ¢ nhiét
d6 T'va ap suét P bat ki.

Dua trén mdi quan hé nhiét dong luc hoc, ap suat P cta hé vat liéu CyA B co

thé dugc xac dinh bai nang lugng tu do Helmholtz theo biéu thirc

()3
ov ), 31\ éa T
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hay

P3_az:—{(2—y)%+39_X%+y(%j+3_yH{C akc}. (3.23)
4 oa k Oa Oa 2 k© Oa

Giai phuong trinh (3.23) ¢6 thé x4c dinh dugc khoang cach 1an can trung binh
giita cac nguyén tir a(P,T) & ap suat P va nhiét 46 7. Tuy nhién, dé don gian cho
viéc tinh s6, phuong trinh (3.23) thuong duoc giai ¢ nhiét @6 7 =0 K. Voi diéu
kién nay, phuong trinh (3.23) tré thanh

3a’ op, 3hw ok o 3how" k¢
P2 | (2- )P  2hw Ok TP , 3.4
4 {( M0 " 2k a y[@a Y4 (324
0 A A v qe ~ . ho
& day, chl y riang, vi llm(coth(x)) =1 nén %m(}(BX) =

Giai phuong trinh (3.24) ta c6 thé thu duoc khoang cich 1an cin gan nhat
a(P,T=0) & &p suat P va nhiét d6 0 K. Khoang cach 1an cén gn nhat giita cac
nguyén ti a(P,T ) o ap suat P va nhiét d6 T dugc xac dinh boi

a(P,T)za(P,T:O)+y0(P,T), (3.25)
trong do6 y, (P,T ) 1a @6 doi cua nguyén tir khoi vi tri cAn bang & nhiét do T va ap
suét P.

Sau khi xac dinh dugc khoang cach lan can g?m nhét a(P,T ) ta xac dinh duoc

hang s6 mang a, (P,T ) ctia ban dan c6 cau tric zinc-blende theo cong thirc

a,(P.T)=—=a(P.T). (3.26)

J3

3.1.2.3. Tinh chdt nhiét dong ciia hop chdt ban dan ba thanh phan
o Hé 56 nén ding nhiét y,

Str dung (2.53) va mdi lién hé giira ap sudt va ning luong tu do, hé s nén dang

nhiét cia HCBD C,A_,B dugc xac dinh boi:



58

= ) 3.27
ZT a2<P,T)[azl//J ( )
2P+ 5
3V(P,T ) oa” ).
trong 46 ¥ = N.v, véi v 1a thé tich trung binh cia mot nguyén tir ctia hé vat lidu
C,A, B & nhiét do T va 4p suat P. Dbi véi tinh thé co cau tric zinc-blende, thé tich

B 8a’

V= .
33

Do do,

{50

= ) 3.28
2P+—= — =
V3 a(P,T)N\ éa’ ),
Trong gan dng diéu hoa, ta co:
2 _ 2 2 2
N\ da” ), 2 \ Oa 2k 0a~ 4k”\ Ca
(3.29)

2 C C A27C c\?
LY 8(p20 +30)/ Xcﬁkz_ 1 : ok (XC+YC),
2\ Oa 2 | 2k™ Oa 4(kC) Oa

vOi:

X . c _ XC
Y—|:SIT(X):| va Y [—sinh(xc)] . (330)

Thay (3.29) vao phuong trinh (3.28) hé s6 nén ding nhiét - hoan toan duoc
xac dinh.
o H¢ 56 dan né nhiét o

Hé sb dan nd nhiét cta hé vat liéu CyA B dugc x4c dinh theo cong thurc

1 da(P,T)

A\PT)= 0 ar

(3.31)

trong do a(P,O) va a(P,T ) trong tng 13 khoang cach 1an can gin nhét gitta hai
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nguyén tir & nhiét do 0 K va nhiét do T tai ap suat P. Nhitng khoang cach a(P,O)

va a(P,T ) nay cé thé dugc xac dinh bang cach giai cac phuong trinh trang thai

(3.24) va (3.23).

Mot cach tiép can khéac 13 hé sb dan nd nhiét duoc tinh thong qua hé s6 nén

dang nhiét y, bai biéu thirc

(2]
3 \a 00 ),

Str dung cac cong thirc sau trong nhiét dong lyc hoc

(5o ae) ()

P__(a_'/fj __1(8_'//j
ov ). 3\aéa),

Tir d6, chiing t6i thu dugc biéu thirc hé s6 dan né nhiét dudi dang

a__kBZT(@Ti Oy
3 \a) 3Vviota)

o Nhiét dung dang tich Cy

va

Pé xac dinh nhiét dung dang tich, chung t6i sir dung cong thirc

)

C,=—=k,—.
Voor "oo

(3.32)

(3.33)

(3.34)

(3.35)

(3.36)

Trong gan dung diéu hoa, tong ning luong E cua hé CyA B c6 dang don gian

(3.21). Thay biéu thtrc ctia ning luong E vao cong thic (3.36) ta duoc

2
Cvz—NkB(l—lje 9% +3NkB(X+ea£j
2)7\ a0 06

2 _C C
Nk, 20| S8 | 3wk, 2] xe 02,
27 00 2 00

(3.37)
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Tacd

AR I i VRS N G

Do do,

82
C, =Nk, (1—%}9( a;@} 3Nk, (X? - %)

~ Nk, 20

2 2

(%) #3002 (x°) (x| (3.39)
= 3Nk, (X7 =x") + 30k, 2 (X°) - ()’ |

o Nhiét dung dcfng ap C,

St dung biéu thirc (2.69) trong gan dung diéu hoa, c6 thé xac dinh nhiét dung

dang ap bai cong thic

2
c, -c,+ Ve (3.40)
Xt
hay
C, :—NkB(l—lje To +3Nk, (X7 - x?)
2 )7\ 06?
2 _C 2
Nk, Lo T +3NkBZ[(XC)2 —(xc)z}r MV (3.41)
2 |\ 06 2 Xt
2
= 3Nk, (X —x*) + 3Nk, %[()(C)2 —(x )1 e
Xt

3.1.2.4. Tinh chdt dan héi ciia hop chat ban dan ba thanh phan

o Médun nén khéi K

Modun nén khdi K dugc xac dinh thong qua hé s6 nén dang nhiét X7 boi

K:—Vo(a—Pj _ L (3.42)
oV )r
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Thay biéu thtrc cua xr (3.28) vao (3.42) ching to1 thu duoc biéu thirc cta

modun nén khéi K cua tinh thé C,A B trong gan ding diéu hoa

K:2P+ ; (; )1[82 j : (3.43)
{560)

trong do 19 1/2/ duoc xac dinh bai biéu thire (3.29).
N\ da” ),

o Modun Young Evy
Mo6dun Young Ey cua hé CyA B dugc cho boi

do 1821//
85 v o8

E, = (3.44)

trong d6 ¢ va o tuong ung la do bién dang tuong doi va ing suat dan hoéi, v 1a hé
s0 Poisson cua vat lieu. V€ mat li thuyét, hé so Poisson cua h¢ vat licu CyA, B

duoc xac dinh thong qua moédun Young Ey va médun nén khdi K boi

1(. E,
”‘5(“&)‘ (3.45)

Trong luan an nay, khi thyc hién tinh toan cac tinh chat dan hoi cia vat lidu,
ching t61 str dung hé sb Poisson v tir dir liéu thuc nghiém.
Thay biéu thtrc ctia nang luong tu do vao biéu thic trén, ta thu duoc

10w, y(10w, 10°¢)
g L0V Y10y, 109 ) 3.46
Y ag? [U o’ v o&° (346)

vo1 cac dao ham bac hai duoc xac dinh bai

2. % 2 2
0 "//20 _128 (l;o EL ﬂ——(ék) a; +{%+—30X%}a0 (3.47)
oe oa k| oa® 2k\da oa 2k Oa

82 A 82 a A
afz E 6‘”3 4a? + (;2’ 2a, (3.48)
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Sys _ |, 005 3ot @K 1 (o ’ r
o&? oa> k€ | aa® 2k°\ éa 0

C C
+{a¢0 30X°C ok }a

(3.49)

oa k¢ oa

Thay cic dao ham bac hai vao phuong trinh (3.46) thu duoc biéu thic tuong

minh cia modun Young Ev dudi dang

2
E, = 1], 2840204_30)610 o’k (akj +(%+3(9X8_k}10 N
v oa k | od? 2k oa oa 2k Oa

2
y1], 005 dhotal| 2K 1 (oK
+=—2<2 + 3.50
20{ “@ o Tk | 260\ a (3:50)
Al op, . 30X ok© . 82(00 202 + a(po .
20\ Oa k¢  da oa’ 8a

Sau khi x4ac dinh dugc moédun Young Ey ta c6 thé lan luot xac dinh duogc céc
tinh chat dan hoi khac cua vat li¢u nghién ctru. Cu thé 1a cdc médun dan hoi va cac
hang s6 dan hoi dugc cho boi:

o Médun nén khéi K

zE—Y, (3.51)
3(1-2v)
hay
1 , %0, 3wal| %k 1 (aka (a% 30X 8kj
= 2a) —-+ s\ = | || =+t
3u(1-2v) oa k | 6a~ 2k\0a oa 2k Oa
2 ¢ C 2| ~2;C )
N v 2al 0 qozo N 3ha)ca0 0 k2 3 IC Ok (3.52)
6v(1-2v) oa k oa 2k~ \ Oa
yaq aqoo L0XC k) yay [, O Oy
C 0 2 :
6U(1 20V) k oa 3v(1-2v) oa oa
o Modun truot G: G= Ey (3.53)

2(1+v)



63

Hay

2 2| A2 2
G 1 2a38(p20+3a)a0 81;_L(8_k} +(%+30X8_kjao
20(1+v) da k | éa* 2k\oa oa 2k oa

2
v, 20%  3hotaq| %C 1 [8kcj

+
4o(1+v) |7 oa’ | > 2kC| éa

C C C 2 A A
L Y% o9 n 3‘9-2( Ok~ | yay 24, 0 (ﬂ;) " 09q .
4u(1+v)\ Oa k oa 2v(1+0) oa oa

(3.54)

e Cdc hang so dan hoi C,
Tuong ty nhu HCBD hai thanh phan, ddi véi vat liéu ban dan ba thanh phan
C,A, B, tenxo Ung suat dan hoi ciing suy giam chi con ba thanh phan doc lap 1a
C1, Cjp va Cyy. Céc hing s6 dan hoi C,, va C,, cua h¢ vat lidu C,A; B duoc x4c

dinh théng qua mddun Young Ey va hé sd Poisson v boi

_ E,(1-v) _ E,v
) (-2) C T o) (- 20)

(3.55)

Hang s6 dan hoi C,, cua CyA B dugc xac dinh thong qua cac hang s6 dan hoi

C,, va C,, va hé s6 Zener thuc nghiém: Z = G bi biéu thirc
(C,—C,)/2
zZ
Cu :E(Cn _Clz)- (3.56)

Thay C,, va C,, 6 (3.55) vao biéu thuc (3.56) ta thu duoc
— Z EY

Y2 (1+0)

(3.57)

3.2. Tinh chat nhiét dong va dan hdi ciia siéu mang ban din
3.2.1. M6 hinh li thuyét siéu mang bdn din

SMBD 14 loai vét liéu méi v6i nhiéu ing dung quan trong dang thu hut duoc sy
quan tim cua nhiéu nha khoa hoc. Viéc tao ra SMBD khong hé don gian boi qua

trinh ché tao phu thudc vao nhiéu yéu t6 nhu chu ki siéu mang, su tuong thich gitra
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cac 16p vat lidu, do tinh khiét cua cac 16p vat liéu,...

Niam 1970, Esaki va Tsu da ché tao thanh cong SMBD dau tién bang cach xay
dung mot cAu trac tudn hoan nhan tao xen k€ gitra hai HCBD khéc nhau véi1 do day
cO nanomet. Ngoai ra, nguoi ta da ché tao duoc cac siéu mang tur cadc hé vat li¢u
nhu: GaAs/AlAs, InGaAs/GaAs, AlInP/InP,... bang cic phuong phip khac nhau
nhu nudi cdy epitaxy tir pha hoi, epitaxy chum phén tir, két tia hoi hoa hoc hiru co
—kim loai,...

SMBD C,A, yB/AB dugc tao thanh khi sap xép xen k& tuan hoan céac 16p ban
dan CyA;yB va AB ¢o cAu trac zinc-blende theo mdt chu ki nhat dinh. Lop vat ligu
CyA B duoc tao thanh bang cach pha cac nguyén tr C vao 16p vat liéu AB va céc
nguyén tir C chi thay thé vi tri cac nguyén tir A. Khi d6 mé hinh cau tric cia SMBD
C,A, ,B/AB c6 thé dugc bicu dién nhu trén Hinh 3.1.

ocC oA OB

Hinh 3.1. M6 hinh i thuyét cia SMBD C,A, ,B/AB c6 cau tric zinc-blende.

Trong phan tiép theo, chung toi s& trinh bay mot s6 ndi dung nghién ciru chinh
vé céc tinh chit nhiét dong, co hoc va dan hdi cia SMBD C,A; ,B/AB c6 céu tric
zinc-blende bang PPTKMM 6 céc nhiét do, ap suat va nong do khac nhau cia cac
nguyén tir thanh phan.
3.2.2. Tinh chit nhiét djng va dan héi ciia siéu mang bdn din
3.2.2.1. Nang luong tu do cua siéu mang

Gia st 16p ban dan C,A B voi ciu trac zinc-blende ¢6 bé day d,, sb nguyén tir

trong 16p 1a N, va l6p co thé tich V=N, voiv la thé tich cia mot nguyén tir (d6i
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3
re AL 1iA £ , . a . o2s A A ) , 2
vo1 vat liéu cau trac zinc-blende v = \/_ ). Khi d6, s6 nguyén tid N, c6 thé duoc
3V3

bi€u dién boi

Nl Nl Nl

N, =N'+N+N =(1-y)L+—=L+y—, (3.58)
2 2 2
trong d6, N/ = (l—y)%, N’ =% va N¢ = y.% turong tmg 13 s nguyén tir cla

A, B va C trong 16p ban dan C,A,B.
Gia st 16p ban dan AB véi ciu trac zinc-blende c6 bé diy d», s6 nguyén tir trong

l6pla N, va thé tich cua 16p 1a V,=N,.v.Khido, sd nguyén ti N, trong 16p AB 1a
A B
N,= N+ N", (3.59)

voi N* va N* twong tng 14 s6 nguyén tir cia A va B trong 16p vat liéu ban dan AB.
Néu ki hidu n 1a chu ki siéu mang thi s6 nguyén tr N cia siéu mang
C,AB/AB duoc xac dinh boi
N=n(N,+N,), (3.60)
va thé tich V cua siéu mang 1a
V=n(V,+V,). (3.61)
Pé xac dinh cac tinh chdt co nhiét va dan hoi cua siéu mang
C,AyB/AB, trudc ti€n chiung t61 xac dinh niang luong ty do Helmholtz cua hé. Vi
situ mang CyA;,B/AB duoc tao thanh khi sép xép cac lop vat licu
C,A,B va AB tudn hoan xen k& v&i nhau nén nang luong tu do Gibbs cua siéu
mang C;A | ,B/AB la
G =1(Gepp +Gis ), (3.62)
trong do GCyAl—yB va G, tuong Ung la nidng luong ty do Helmholtz ctua cac 16p
C,A;,B va AB trong siéu mang C,A, yB/AB. St dung cac két qua da thu dugc
trong Chuong 2 cho ban dan hai thanh phan AB va Phan 3.1 (Chuong 3) cho ban dan

ba thanh phan C,A, B, ta c6 cac biéu thirc ning lugng tu do G, a_p Va G,y tuong
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ung la
Genn =Ny +N° (—p +v5 )~ TS, +PV,, (3.63)
Grp = Noyy + PV,
Do d06, nang luong tu do Gibbs cia SMBD CyA | B/AB duoc xac dinh boi
Ga =G p, 0+ Gan)
- n{[le/; + N (=py + 5 ) =TS, + PV, | +( Ny + PVz)}

=n(N, +N,)y, +nN (=@, +yg ) +nP(V, +V,)-nTS,

(3.64)

= Ny, +nN® (=@, +y; )+ PV —nTS,,
trong d6, w, va y, tuong (mg 1a ning lugng tu do clia cdc nguyén tir A, B (trong
ban dan AB) va C (trong ban dan C,AB), S, 1a entropy cAu hinh cua hé C,A_B.
Tu do, nang lugng ty do Helmholtz g, cua siéu mang C A, yB/AB duoc xac
dinh boi
Wsw = Gsy — PV = Nyo +nN (=g, +y5 ) —nTS,. (3.65)
Mit khac, do su sip xép tuan hoan cia cac 16p ban dan C,A,_,B va AB dé tao
thanh si€éu mang C,A,;_,B/AB nén di¢n tich mat tiép xtc cta cac 16p C,A,,Bva AB
phai nhu nhau, tuc la ta c6

VoV Ny Ny

—= (3.66)
dl d2 dl d2
Hay: M = i
N2 d2
Nhu vy, ¢ thé suy ra
N, N__ we =%N1 _ry N (3.67)

T4 2
n l—i-i n 1+£
dl dl
Str dung (3.14) va (3.15) két hop véi (3.65) va (3.67) ta thu dugc biéu thic

nang luong tu do Helmholtz cia SMBD CyA, (B/AB c6 cAu tric zinc-blende trong



67

gan ding diéu hoa 1a

Yo =N P+ Py +
2(“6{2} 2(1+d2J

(3.68)

+3¢9[x + €n(1 —e )] + 39§(1+—1dzj[xc +In (1 —e )J —nTS,.

3.2.2.2. Nang luong cua siéu mang

Tir biéu thirc cta ning luong Ey =V _(9(8;0%) va su dung (3.68) xac

dinh dugc nang lugng cua siéu mang C,A;_,B/AB trong gan ding diéu hoa nhu sau

Eg, =N -— N +3N9[x+€n(1—e‘2x)]+

+N J N Y 3N9[xc +/n (1 e )}

Sau khi rat gon, ta thu duogc



68

Eg =N|1-—2 (00—0(%) +3NOX
d 06
21+ —=
d, (3.70)

C
+NL{¢§ —6[884090 J}r Y 3Nox©,
2[14—‘12) 2(14—‘112}

3.2.2.3. Phuong trinh trang thai cua siéu mang

Tuong tuy nhu HCBD ba thanh phﬁn, dé xac dinh tinh chat nhiét dong va dan
ho6i cia SMBD ta phai xac dinh dugc khoang 14n can gan nhét a, gitta hai nguyén tir
¢ 0 K. Trong nghién ctru nay, a, dugc xac dinh tir phuong trinh trang thai.

Phuong trinh trang thai cua hé si€u mang ¢ nhiét do0 7 duoc xac dinh tir nang

luong tu do Helmholtz béi phuong trinh

:_(%] :_i(%j _ (3.71)
ov ), 3V 0Oa ),

St dung (3.68) ta thu dugc phuong trinh trang thai d6i véi SMBD C,A,_,B/AB

trong gan ding diéu hoa nhu sau

Pv=—a{|l- J (a%j+3¢9X.L(%j+
oa 2k \ Oa

- - (3.72)

C Al
+ Y [aa% J+36’X Y 'Z;Al(ag J )
2[ d j “ 2[1+dzj “

1+—2
1

1
Vigc xac dinh khoang 1an cén gan nhat, cac thong s6 £,K,y,y,,7,, va cac dai

lugng nhi¢t dong & céac ap suét va nhiét d6 khac nhau cia SMBD duoc tién hanh

tuong tu nhu ddi véi HCBD C,AB.
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3.2.2.4. Tinh chdt nhiét dong cua siéu mang

e H¢ s6 dan no nhiét o™
H¢ s6 dan nd nhiét cia siéu mang dugc xac dinh thong qua hé¢ s6 nén dang

nhiét bai biéu thuc

SM 2
bt (w (2], .
a v
hay duédi dang tudong minh
P il (&Ti GAZY (3.74)
3 a ) 3V 060a

e Nhiét dung dding tich cM
Nhié¢t dung dﬁng tich cua si€éu mang duogc xac dinh boi:

e = O Oy
oT 06

= —Nk

2
O\ i [ x+ 02X (3.75)
° o0

g(

B 2
2(1+dzj o0
2_C C
O, J+3NkB¢[XC 0 j

Y
Ve 9[ 00’ d 00
2(1+2j 2(l+dzj
1

1

hay dudi dang tudong minh

2
CM = —Nk, | 1-—2 9(2;0J+3Nk3()(2—x2)
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~ Nk, 2[1i‘lzj0(a‘;g§j+3Nsz[1ydj[<Xc)z _<xc)2}

= 3Nk, (X =)+ 30— (XY (x|
|

e Nhiét dung ding dp cM
Nhiét dung dang 4p cta siéu mang C,A,,B/AB duoc xac dinh boi
OTV gy,

SM >
T

cM=Cc" + (3.77)

hay dudi dang tudng minh

2 2
ev 2V oY 9[‘2;0j+3NkB(X2—x2)

SM
A 214 %
] d )| (3.78)

C

ey e(aggg]wzvg%[(xcy_(xﬂ,
2[1+ 2 2[1+J

hay
2
CM = 3Nk, (X —x*) + 3Nk, ——L—| (X°) - (xc)z} 2Ve (3 99)
d, g
21 1+—=
dl
3.2.2.4. Tinh chdt co hoc va dan hoi ciia siéu mang

A X ’ M . A SM
e H¢ 56 nén dang nhiét y;

a(P,T)\
: P,0)
a
;M:—i v 5 (P, . (3.80)
Vo\oP )y a (P’T) 0" Wou
+
3V (P,T) da® ).

O day, ¥V = N.v v6i v 1a thé tich Gmg v6i mot nguyén tir. Co thé xac dinh

2
(—aal//iM ] trong (3.80) bz"mg cach str dung (3.68)
a
T
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1+—=2 1+—=%
d, ) d,

i 2 2
+30 ia—f— 12(%j (X+7Y)
2k Oa” 4k°\ Oa
30y | XC %1 [ak‘?I(Xc”c)
2 C 2 C 2 .
2(1+012j K 0aafke) A oa

i% —1- Y 3’ p, n Y *py
N\ od? . 2( dj oa’ 2[ d} oa’

_|_

dl
(3.81)
o H¢ 56 nén doan nhiét ;(SSM
Hé s6 nén doan nhiét ;(SSM cua si€u mang duoc xac dinh boi
CSM
v S (3.82)
CP
hay
3( a(P.T) T
a_ o a(P,0)
Xs = —sw > ; . (3.83)
Cy a (PsT)[a V/SMJ
2P+ >
R4 (P,T ) da” ).
e Médun Young Eg,,
Mddun Young Eg, cua siéu mang CyA; yB/AB dugc cho boi
oo 10%.
El, =—=——25M 3.84
M de v 0g (3-84)

trong 46 ¢, o va v tuong Ung 1a do bién dang va ng suat va hé sd Poisson cla
siéu mang.
Thay biéu thuc cua nang luong ty do vao biéu thurc (3.84) thu duoc
1 0%y, 1%y, 10°p)
Egy =— W;’ + — W;’ —-— ‘”3 : (3.85)
v 0¢ 2[1+d2J v O¢ v O¢

1
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vo1 cac dao ham bac hai duoc xac dinh bai

2. * 2 2 2
OVy 10 30 a—’j—i(%j a +{%+—39X%}a0, (3.86)
os oa k | 0a~ 2k\ da oa 2k oOa

Sys |, 00 3not | k1 [k ’ o [oer 30xCakc)
0&? oa* k¢ | 6a>  2k°\ éa 0 oa k¢ 6a | ”

(3.87)

Op) ¢l . ., O¢;
= 4a> +=20 24 . 3.88
e R (3.88)

Thay cac dao ham béc hai vao phuong trinh (3.85) thu dugc biéu thirc

2 2 2 2
£ _%{2% &y, , 30d {a kol (ak) }+(%+ 39)(@)%}

oa> k| da® 2k\éa da 2k oa

oy L] 2O 3hefar| Sk 1 (kY
2( djv * da’ k¢ | éa>  2k°\ oa

y 1(0p; 30X° 0k© y 1&g} oy
T E(a;Jr o )T ol 2t o @)
2| 1+% 1+%
dl dl

(3.89)
o Médun nén khoi Ky,
Modun nén khéi Kg\; cua siéu mang co thé dugc xac dinh thong qua modun

Young Eg, béi
— (3.90)

hay
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Ko o zaz%g_wﬂ;(%)z
MT30-20w | 8a® k| 6a® 2k\éa

L % 8(00_'_39)(%
3(1-2v)v\ Oa 2k Oa
2
LY 1 2 82¢§+3ha)ca§ o’kS 1 (k"
of1.d -2 | "7 6 kS| e’ 2%C a
d,
LY 1 a¢§+3exc ok© .
o 1,42 (-2 da k¢ 6a )°
dl
v L (P, 0, 000 |
| dy | 30-20p oa> " oa ?
dl

(3.91)

Ngoai ra, modun nén khoi dang nhiét K" va doan nhiét K™ ciing c6 thé dugc
xac dinh béi

KM = LE KM = L (3.92)

SM SM
T S

® Médun truot Gy,

Modun trugt Gg,, cua siéu mang dugc xac dinh boi

(3.93)

hay dudi dang tuong minh

2 2| A2 2
G, - 1 202 0 (pzo | 3oag| 0 lj_i(%j N
2(1+v)o oa k | da” 2k\Oa
Ry
- 11 (aa¢0+3202(2_kja0+ y 1 da’
(I+v)v\ Oa a 4[1+Z’;j (I+v)v
1

2
2a,




74

L 1 3re%a| &% 1 (akCY
4[1+d2j(1+u)u k¢ | da®  2k°\ ba

1

C C C
+ yd 1 ! (agpo +3i)f aak jao (3.94)
4[1+2j(+u)u a a
dl
2 A A
J ! 0 ¢7§ 2a; + 9Py a,
( d, j 2(1+v)v\ Oa oa
1+—=
dl
e Cdc hang sé dan hoi CI.JS.‘M
Cac héng s dan hoi cua siéu mang dugc xac dinh bdi
M _ ESYM (1_0) . SM _ EgMU . ~SM _Z E;M (3.95)

P )(-20) T T 0)(1-20) T T2 ()

vl v va Z tuong Umg 1a hé s6 Poisson va h¢ s0 Zener dugc xac dinh tir thyc nghi¢m.

Két luan Chwong 3

Trong chuong nay, ching t6i da trinh bay cach m¢ rong PPTKMM trong
nghién ctru cac tinh chat nhiét dong, co hoc va dan hdi cia HCBD ba thanh phan
C,A;_,B va SMBD C,A,_,B/AB c6 truc zinc-blende. Xay dung duogc cac biéu thirc
giai tich tuong minh cua khoang 1an can gan nhét, ning luong tu do, cac dai luong
nhiét dong (h¢ s6 nén dﬁng nhiét, hé sd dan né nhiét, nhiét dung dﬁng tich, nhiét
dung ding 4p) va cac dai lugng dan hoi (cac médun Young, modun truot, médun
nén khoi va cac hing sb dan hdi) ctia HCBD C,A, B va SMBD C,A, ,B/AB.
Trong chuong tiép theo, chung t6i s& ap dung két qua li thuyét thu duoc trong
Chuong 3 dé tinh sb cac dai luong co nhié¢t cua mot s6 HCBD nhu: AlAs, AlP,
AlSb, ZnTe, AlyIn,_,P, Al,Ga;_,As,... va siéu mang AlyGa,_yAs /GaAs.
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CHUONG 4
KET QUA TiNH SO TiNH CHAT NHIET PONG VA PAN HOI
CHO MOT SO HQOP CHAT BAN DAN PA THANH PHAN
VA SIEU MANG BAN DAN

4.1. Tinh chit nhiét dong va dan hoi ciia ban din hai thanh phén
Trong phan nay, ching t6i trinh bay két qua tinh s6 cho mot s6 ban dan hai
thanh phan c6 cau tric zinc-blende trong hai trudng hop khi khong xét dén anh
huong cua ap sudt (d6i véi cac ban din AlAs, AIP va AlSb) va khi xét dén anh
hudng cua ap suat (d6i véi ban din ZnTe). Nhitng két qua nay da dugc ching toi
cong bd trong hai cong trinh [44] va [42].
4.1.1. Anh hwéng ciia nhiét d¢ dén cdc tinh chit nhigt dpng va dan héi ciia ban din
Thé tuong tac giita cac nguyén tir dugc chiing t6i sir dung trong phan nay 13 thé
Stillinger-Weber [96] nhu cic cong thic (2.22) va (2.23) véi cac thong sb thé cua
cac ban din dugc liét ké trong Bang 4.1. O day chi y rang, cac thong sb cat a va y

ctia thé Stillinger-Weber c6 céac gi tri tuong ung 1a 1.2 va 1.8 [56, 40].

Bang 4.1. Thong sd thé Stillinger-Weber
ctia cac ban dan AlAs, AIP, AlSb, InP [56] va ZnTe [40].

Hop chat g(eV) A B o(A) A
AlAs 1.89 7.24227 0.629 2.1694 26.54
AlP 2.13 6.71491 0.555 2.1284 18.00
AlSb 1.73 7.44630 0.657 2.3365 24.13
InP 1.74 7.90793 0.719 2.2046 22.11
ZnTe 1.29 7.72010 0.98520 2.1864 29.00

Trén Béang 4.2, chung t6i biéu dién két qua tinh hang sb mang theo cong thirc
(2.42) va hé sb dan nd nhiét cia cac ban dan AIX (X = As, P, Sb) theo cong thirc
(2.61) (tai nhiét d6 300 K) bang PPTKMM. Cac gia trj thuc nghiém ciing nhu két
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qua tinh bang phuong phap FPLAPW (Full-potential linearized augmented plane-

wave method) tir cac nguyén li dau tién (st dung GGA va LDA) ciing dugc chung

t6i dua ra dé so sanh.

Bang 4.2. Hang s6 mang va hé s6 dan nd nhiét cta cic ban din AIX (X = As, P, Sb)
tai nhiét do T = 300 K.

a, (A) a(10°K™)
Hop chat PPTKMM Thure Phuong PPTKMM Phuong
nghiém phap khac phap khac
6.73 [63]
5.726 [20] 520 [35]
AlAs 5.67 5.66 [70] 4.55
5.76 [26] 3.50 [66]
5.4461 [107]
5.52 [63]
5.507 [20
AlP 5.46 547 [70] [20] 4.13 450 [41]
5.52 [26]
5.6435 [107]
614 [70] 6.23 [63]
AISb 6.14 ' 6.22 [26] 4.94 420 [66]
6.1361 [75]
6.1234 [107]

Tir Bang 4.2 co thé thdy, hang s6 mang ciia cac ban dan AIX (X = As, P, Sb)
xéac dinh bang PPTKMM phu hop 6t véi cac két qua nghién ciru trude ddy, dic biét
1a v6i cac phép do thuc nghiém bang nhidu xa tia X [70, 75]. Hang s6 mang cia
AISb 16n hon nhiéu so voi hang s mang ciia cac hgp chat AlAs va AIP. Trong
nghién ctru cua chung t6i, hé sb6 din no nhiét cta cac ban dan AlAs, AIP va AlSb co
sai s6 so v&i gia tri thuc nghiém vao khoang tir 8 — 30%. Tuy vdy, & day can chu y
rang ban thin cac gia tri thuc nghiém cua hé sd din nd nhiét cua AlAs trong hai
cong trinh [35, 66] ciing c¢6 su sai khac 1on (5.20x10°° K™ va 3.50x10° K"). Do
d6, can c6 thém cac phép do thyc nghiém moi dé kiém nghiém gia tri hé sé dan no
nhiét ctia cac hop chat III-V thudc ho nhom (Al). Két qua tinh s6 bang PPTKMM
c6 thé dugc xem 1a s6 lidu tham khao cho cic phép do thuc nghiém trong tuong lai.
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Trén Hinh vé 4.1 ching to61 biéu dién duong cong sy phu thudc nhiét do cua

MSD nguyén tir d6i v6i cac hop chat AlAs, AIP va AISb. Hé s6 Debye-Waller cua

cac ban dan I1I-V nay thu dugc tir phuong phap mat do trang thai phonon téng quat

(Generalized phonon densities of state) trong gan dung LDA [88] ciing dugc biéu

dién dé so sanh. Tir nhitng hinh v& nay c6 thé thiy, gia tri tinh sé cac MSD cua

PPTKMM kha triung khép voi két qua tinh s cua phuong phéap ab initio trong toan

khoang nhi¢t do 0 — 800 K, cao hon rat nhiéu nhiét do Debye. O vung nhiét do théip

T <100 K, dao dong diém khoéng (hiéu tng luong tir) dong gép chinh vao MSD.

Gi4 trj nay vao khoang 17x107° A* —30x10~ A tuy thudc vao ting loai nguyén ti.
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Trong khi d6, & ving nhiét d6 cao, déng goép phi diéu hoa déng vai trd quan trong
va tang nhanh theo su ting cua nhiét do, diéu nay kéo theo su thay doi cuia MSD.
Tt biéu thirc (2.30) ctia momen cip 2 c6 thé thdy, ham MSD cuta nguyén tir & nhiét
d6 cao trong PPTKMM di bao ham cac déng gop phi diéu hoa, ting theo nhiét do
nhung khéng tuyén tinh nhu 1i thuyét diéu hoa [119]. Hon thé, ching t6i nhan thiy
rang, sy khac biét giita gia tri MSD cua cac hop chit AIX (X = As, P, Sb) ¢
nguyén do chinh tir sy khac nhau vé khdi lugng giita cac nguyén tir As, P va Sb.

DPé xé4c dinh céc tinh chit co hoc cua cac ban dan AIX (X = As, P, Sb), trudce
tién can xac dinh do doi nguyén tir ¥, va ham 4, theo PPTKMM; tir do, sir dung
cac cong thuc (2.85) — (2.87) chung t61 xac dinh dugc gia tri cua cdc modun dan
héi. Két qua cta cac modun dan hoi, bao gom modun Young, moédun nén khoi va
modun truot cia AIX (X = As, P, Sb) & nhiét d6 T = 300 K duoc biéu dién trong
Bang 4.3. C6 thé nhan thay, vé co ban, két qua tinh cic modun dan héi déi voi AIX
(X = As, P, Sb) baing PPTKMM phu hop khé t6t véi cac sd liéu thuc nghiém. Trong
hiéu biét cua ching t61, ngoai trir modun nén khdi, cho dén hién nay, co rat it cac
thong tin vé médun Young va mddun truot cua AlAs, AIP va AlSb di dugc cong bd
[15]. Di véi AlAs, gia tri cia modun Young theo PPTKMM la 87.49 GPa va 16n
hon mot it so vai gia tri thuc nghiém 1a 83.5 GPa [70]. Sai s6 vao khoéang 4.75%.

DPdi voi modun nén khéi, kha nhiéu két qua li thuyét va thuc nghiém da dugc
cong b6 cho cac ban dan ciu trac zinc-blende AlAs, AIP va AlSb. Mot sd két qua
gan day duoc chung toi liét ké trong Bang 4.3. C6 sy sai khac nho giira gia tri
modun nén khdi theo tinh toan PPTKMM (81.01 GPa, 92.28 GPa va 60.21 GPa) va
thuc nghiém (82 GPa, 86 GPa va 58 GPa) ddi voi AlAs, AIP va AlISb. Ngoai ra, gia
tri tinh s6 theo PPTKMM ciing kha phu hop véi gia tri tinh s6 cta cac li thuyét
khac. Bang 4.3 cho thiy, cic modun dan hdi (modun Young, modun nén khbi va
modun truot) ctia vat liéu AIP cao hon nhiéu so v6i cac vat liéu AlAs va AlSb. Diéu
nay c6 nghia vat liéu AIP kho bi nén, kéo cang, dan cling nhu lam bién dang hon so
v6i AlAs va AlISb. Nhirng tinh chit khac biét nay c6 thé duoc giai thich boi hang sd

mang nho cua AlP so véi hai vat li¢u con lai (AlAs va AISD).
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Bang 4.3. Modun Young Ey, médun nén khéi K va médun truot G ctia cac hop chit
AIX (X = As, P, Sb) ¢ nhi¢t d6 T =300 K.

H Ey (GPa) K (GPa) G (GPa)
op
. Thuc Thuc Phwong
chat | PPTKMM PPTKMM PPTKMM
nghiém nghiém | phap khac
67.61 [63]
68.272 [20]
AlAs 87.49 83.5 [15] 81.01 82 [70] 33.14
79 [26]
75.4 [107]
84.05 [63]
82.619 [20]
AlP 99.67 - 92.28 86 [70] 37.75
96 [26]
90.3 [107]
46.57 [63]
AISb 65.02 - 60.21 58 [70]] 61 [26]] 24.63
56  [107]

4.1.2. Anh hwong ciia dp sudt dén cdc tinh chit nhi¢t dpng va dan hoéi ciia bdn dén
bé nghién ctru anh huéng cua ap suat dén céc tinh chét nhiét dong va co hoc
cua ban dan hai thanh phén, ching t6i thyc hién tinh s6 cho ban dan ZnTe. Gia trj
céc thong so thé Stillinger-Weber ctia ZnTe dugc dua ra trong Bang 4.1.
Lién quan dén cac dic tinh cta vat liéu ZnTe ¢ ciu trauc zinc-blende (pha B3)
& ap suat khong, gia tri hang sé mang ciia ZnTe & nhiét d6 phong T = 300 K duoc
dua ra trong Bang 4.4. Boi vi sy quan tam dic biét cua cong dong khoa hoc nén co
kha nhiéu thong tin thyc nghiém [27, 84] ciling nhu tinh toan li thuyét [23, 36, 59,
87, 98] cho pha ciu truc zinc-blende ctia ZnTe. Cac sd lidu nay ciing duge dua vao
Bang 4.4 dé so sanh ciing nhu kiém nghiém 1i thuyét cia PPTKMM. Tur bang nay
c6 thé nhan thay, gia tri tinh hang s6 mang theo li thuyét PPTKMM phui hop tot véi
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cac s6 lidu thue nghiém ciing nhu cac tinh toan 1i thuyét gan day. Sai sb tuong doi
giita tinh toan baing PPTKMM va phép do thyc nghiém bang XRD ctia nhém Saito
[84] chi vao khoang 0.3%.

Bang 4.4. Hing s6 mang a,, mddun nén khéi K va dao ham bac nhat ctia médun
nén khéi theo ap sudt K'va do dich chuyén trung binh binh phuwong cua nguyén tir

ddi voi ZnTe & nhiét do T =300 K.

Phuwong 2 2 2 2
A K (GPa K’ w) (A | (u’) (A%
onip | @@ | KGP ()& | ),
PPTKMM | 6.1118 46.08 5.0 0.0106 0.0099
50.9 [27] | 5.04 [27]
Thuc 6.10 [84]
o 48.0 [97] | 4.7 [97] | 0.0164 [71] | 0.0096 [71]
nghiém | 6.103 [27]
50.5 [85] |5 [86]
6.158 [36] | 47.7 [36] |4.61—-4.98
6.09 [23] |44.8 [23] [94]
Phuong 0.0160 [88] | 0.0120 [88]
] |1 6.086 [98] | 52.7 [98] |4.7 [36]
phap khac 0.0169 [82] | 0.0121 [82]
6.1169 [59] | 51.2 [59] | 4.18 [59]
6.198 [87] | 60.39 [87] |4.71 [87]

Sir dung két qua ctia PPTKMM vé méi quan hé P—V/V,, chung t6i xac dinh
dugc gia tri cia modun nén khdi K va dao ham béc nhit ciia médun nén khdi theo
ap suat K’ cta hop chat ZnTe c6 ciu triac zinc-blende bang cach lam khép véi
phuong trinh trang thai Birch-Murnaghan bac ba trong gan ding binh phuong tdi
thiéu. Két qua 1am khop cho gia tri K =46.08 GPa khi ¢ dinh K'=5 nhu trong
cac thi nghiém nhidu xa va hip thy tia X [85]. Két qua nay cung voi cac dit lidu
thue nghiém va tinh toan tir cac 1i thuyét khac dugc dua ra trong Bang 4.4. Theo
Bang 4.4, cac gia tri thuc nghiém va tinh toan 1i thuyét cia modun nén khéi ddi véi
pha céu trac zinc-blende ctia ZnTe ndm trong khoang tir 50 — 60 GPa. Két qua tinh

DFT khi sir dung gan ding GGA va bao ham cac orbital d thu duge gia tri nhé hon
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(47.7 GPa) [36] va kha gan véi cac gia tri do thuc nghiém (50.9 GPa [27], 48.0 GPa
[97] va 50.5 GPa [85]).

Trong truong hop ap suat P # 0, giai phuong trinh (3.23) (khi y =0) thu dugc
gia tri ctia hang s6 mang cua ban din ZnTe ¢ ciu trac zinc-blende & nhimng 4p suét
khéc nhau. Tir 6 c6 thé xac dinh ti s6 thé tich ¥/V, nhu mot ham cua 4p suét P.
Két qua tinh s6 cua hang s6 mang va ti s6 thé tich dugc cho trong Bang 4.5. Pé so
sanh két qua thu dugc véi nhimng cong bd trude day, chung toi trich xuat dit liéu /¥,

trong cac cong trinh [23, 36, 85] va biéu dién cac két qua thu duoc trén Hinh 4.2.

PPTEMM

098+ —4— OFT
0.96 L] aky imited
+ XRD
084+ A ENAFS
=" nge
-
0.8}
0.88;
n
085} b,
“!w
0.84- ¥
082 N N N N |
o 2 B & B 10 12 14

Ap subt P (GPa)

Hinh 4.2. D) thi su phu thuoc ap suit cta ti sd thé tich V/ V, cua ZnTe.

Trén hinh v& ndy, gi4 tri i thuyét cua ti s thé tich /¥, & 4p suat P tinh bing
PPTKMM phu hop t6t véi két qua cua li thuyét DFT [23, 36] ciing nhu gia tri do
nhiéu xa tia X [85]. Sai ) gitta PPTKMM va gia tr1 do thuc nghiém tor XRD
khoang vai phan trim. Trong khi dé, sai sb so véi phép do bang ciu trac tinh t& phd
hép thy tia X m& rong (Extended X-ray Absorption Fine Structure — EXAFS) lai co
gia tri cao hon chut it. C6 thé c6 mot vai nguyén nhan gay ra su khac biét nay nhu
duoc dé& xuit boi San-Miguel va cong su [85], ching han 13 ham dich pha phd
EXAFS khong thay d6i do su thay d6i cdu tric dién tir, hay sy giam cua khoang
cach nguyén tir. Hiéu tng gradient ap sut ciing c6 thé 1a mot nguyén nhan khéc.

Trong khi phép do phd EXAFS duogc thuc hién trén toan b thé tich mau thi phd
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nhiéu xa tia X lai chi quan sat & phan trung tdim ctia mau do. Két qua 13, khi 4p suét

bat dau giam tir phan trung tdm cua 16 dém (gasket hole), phép do phdo EXAFS sé&

cho gia tri cua khoang cach giita cac nguyén tir 16n hon nhu ching ta thdy & trén.

DPoéng gop clia hi¢u ing nay cang quan trong hon khi 4p suit ting cao.

Bing 4.5. Hang sb mang a, va ti s6 thé tich x = V/V, ciia ZnTe & nhiét &6 T = 300 K.

PPTKMM AJia-Jin va ?oykan va
P (GPa) cong sy [57] | cong su [95]
a, (A) k=V/V, | K(GPa) K (GPa)
0 6.1118 1.0000 46.08 45.6 41.59
1 6.0743 0.9817 51.08 - -
2 6.0390 0.9647 56.08 - -
3 6.0058 0.9489 61.08 - 55.76
4 5.9743 0.9340 66.08 - -
5 5.9444 0.9201 71.08 70.8 -
6 5.9159 0.9069 76.08 - 69.29
7 5.8886 0.8944 81.08 - -
8 5.8626 0.8826 86.08 - -
9 5.8376 0.8714 91.08 - 82.24
10 5.8136 0.8607 96.08 94.7 -
11 5.7905 0.8504 101.08 - -
12 5.7682 0.8407 106.08 - 94.92

D¢ xac dinh modun nén khoi ciia ban dan ZnTe c6 cau tric zinc-blende ¢ ap

suat khac nhau, ching t6i st dung phuong trinh K (P)=K(0)+K'xP, trong d6

K(0)=46.08 GPa va K'=5 1a cic gia tri lam khép s6 ligu cia PPTKMM va

phuong trinh trang thai Birch-Murnaghan béc ba trong gan ding binh phuong tbi
thiéu. Két qua tinh s6 modun nén khéi cho ZnTe dén 12 GPa bang PPTKMM duoc
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dua ra & Bang 4.5. Két qua tinh DFT trong gan ding GGA cua hai nhom Jia-Jin va
cong sy [57], va nhom cua Soykan [95] ciing dugc dua ra dé so sanh. Tir Bang 4.5
c6 thé thiy, két qua tinh bing PPTKMM kha phu hop véi két qua cua Jia-Jin va
cong su [57] nhung lai 16n hon két qua tinh ctia nhém Soykan [95]. Sy khac nhau
trong hai két qua tinh DFT c6 thé c6 nguyén nhin béi hai nhém sir dung cac gia
thé va ham twong quan — trao doi khac nhau. Trong cong trinh cta nhém Jia-Jin,
nhom téc gia sir dung gia thé song phang ctia DFT véi ma nguon CASTEP. Trong
khi d6, Soykan va cdng sy [95] st dung ma VASP dé thyc hién cac tinh toan vé
cau triic dién tir va céc tinh chat vat i khac ciia ZnTe dugc lam khép véi cac

phuong trinh ban thuc nghi¢m.
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Hinh 4.3. Sy phu thudc nhiét d§ cia ham MSD ctia Zn va Te trong ZnTe.

Hinh 4.3 biéu dién duong cong su phu thudc nhiét do cua MSD ddi véi céac
nguyén tir Zn va Te trong hop chit ZnTe, trong d6 bao gébm cac két qua cua
PPTKMM va cac phuong phap khac di dugc cong b trude day [71, 82, 88]. Tir
Hinh 4.3 c6 thé thiy, dbi v6i nguyén tir Te, PPTKMM cho két qua tring voi gi tri
tinh DFT trong gan dung LDA véi tham sé Perdew-Wang duoc xac dinh tir mo
phong Monte Carlo [88] trong toan khoang nhiét do nghién ctru tir 0 K dén 800 K,
cao hon rat nhiéu nhiét d6 Debye. Trong khi d6, déi voi nguyén tir Zn, sy phu hop
gitta PPTKMM va tinh toan cua nhom Schowalter chi quan sat dugc & vung nhiét do

thép va sy khéc biét s€ tang dan khi nhiét do cao hon 300 K. o ddc ban dau cua
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MSD 8<u2> / OT @b6i voi Zn va Te trong tinh todn theo PPTKMM tuong mg la

1.0654x107° A>/K va 4.8389x107° A*/K.
O vung nhiét do thap, dong goép cia dao dong diém khong vao MSD cua
nguyén t¢ Zn va Te trong PPTKMM tuong ung la <u§> =0.0025A% va

Zn

<u§>T =0.0020A%. O nhiét do phong 7'= 300 K, cac MSD cua Zn va Te dugc cho

trong Bang 4.4. Gia tri thuc nghiém [71], két qua tinh dong luc toan mang [82] va
két qua tinh theo LDA [88] ciing dugc chung toi dua ra dé so sanh. Co thé thiy, cac
két qua tinh cia PPTKMM phu hop rat tot v6i thuc nghiém trong trudng hop
nguyén tir Te nhung sai s6 kha 16n d6i véi nguyén tir Zn. Nguoc lai, cac két qua
tinh dong luc toan mang va LDA lai phu hop tét v6i thuc nghiém trong trudng hop
nguyén tir Zn nhung sai s kha 16n ddi v6i nguyén tir Te. Su khac biét giira cac
MSD ctia Zn va Te, theo chiing t6i, c6 nguyén nhan chinh 1a do su khéac biét vé khéi
lwong cua ching. O ddy, cAn cha ¥ ring, boi vi hé sb Debye-Waller trong nghién
clru ctia Schowalter va cong sy duge suy ra tir mat do trang thai phonon tong quat
dya trén mo hinh Einstein nén két qua s€ phu hop tdt v6i thuc nghiém, dac biét &
vung nhiét do thap. Ngoai ra, trong cong trinh ctia nhom Schowalter [88], cac tac gia
cling da tinh dén dién tich hiéu dung Born bao ham cac hi€u tng phan cyc ma
PPTKMM da bé qua.

10.5 ¢ MSD Zn
—— MSD Te
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Hinh 4.4. Sy phu thudc ap suét ctia ham MSD cua Zn va Te trong ZnTe.
O ap sudt P =0, dd thi su phu thudc ap suit cia MSD ddi véi ban dan ZnTe ¢
cAu trac zinc-blende & nhiét 36 T = 300 K duoc biéu dién trén Hinh 4.4. Quan sat

Hinh 4.4 chiing ta c6 thé thay, cac MSD clia Zn va Te c6 cing dang bién doi va
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chung giam nhanh khi 4p suét ting. Diéu ndy c6 nguyén nhan 1a do su giam dao
dong nguyén tir khi 4p suét ting. Do dbc ban dau 6<u2 > / OP cua MSD Zn va Te

twrong Gng 1a —0.4888x10° A*/GPa va —0.1266x10° A*/GPa. Trong hiéu biét cta
chung t61, cho dén nay, khong c6 cac s liéu thuc nghiém cia MSD cho Zn va Te
da duoc cong bd dé so sanh. Piéu nay c6 nguyén nhan tir cac kho khin trong viéc
do chinh xac d6 dich chuyén trung binh binh phuong cua cac thi nghiém nhiéu xa &
ap suét cao [115]. Tuy vay, két qua nay c6 thé cung cap sb liéu tham khao hiru ich
vé su phu thudc ap sudt ciia MSD ddi véi ZnTe & pha cdu trac zinc-blende cho céc

thi nghi¢ém trong tuong lai.

4.2. Tinh chit nhiét dong va dan hdi ciia hop chat ban din ba thanh phin
Trong phan ndy, dua trén co so li thuyét & Chuong 3, chung toi s& thuc hién

tinh s6 mot sd tinh chdt nhiét dong va dan hdi cua ban din ba thanh phéan

AlyGa;_yAs va AlyIn,_,P (0 <y< 1) du6i anh huéng cta nhiét d6 va ap suat. Cac

két qua chinh ctia phan nay da duoc cong bd & cac cong trinh [10], [45] va [55].

4.2.1. Anh hwéng ciia nhiét dé va néng dé thanh phan dén cdc tinh chit nhiét

dong va dan héi ciia ban dén

Cho dén nay, c6 kha nhiéu cac nghién ctru li thuyét ciing nhu thuc nghiém dugc
thuc hién dé nghién ctru cac tinh chat cau tric, co hoc va dao dong ctia tinh thé ban
dan AlyGa;_yAs [29, 68, 106]. Mot s phuong phap thuong duoc sir dung trong
nghién ctru Al,Ga; ,As ciing nhu cic tinh thé ban din ba thanh phan c6 ciu trac
zinc-blende nhu phuong phap dong luc mang [28], phuong phap MCS [81] va
phuong phap MD tir ab initio [24, 74]. Tuy nhién, cac tinh chit co hoc va dao dong
cta tinh thé ban dan AlyGa,_yAs kha phirc tap va chua thuc su duoc hiéu rd. Céc
tinh chit co hoc cua vat liéu ¢ lién quan mat thiét v6i cac tinh chat dan hoi va nhiét
dong cua hé¢, va nhiing tinh chét nay lai phu thuoc manh vao nhiét d¢ va néng do
ctia cac thanh phan. Trong nhiéu trudng hop, thong tin vé cac hing sé dan hoi co
nghia quan trong cho cic ung dung thyuc té lién quan dén cac tinh chat co hoc cua

vat liéu. Tinh chat dan hoi ctia vat lidu lai lién quan dén nhitng tinh chat nhiét dong
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va nhitng dai lugng vat li co ban khac nhu khoang cach gitta cac nguyén tir, phuong
trinh trang thai, phé phonon, nhié¢t dung riéng, h¢ s6 dan no mang, nhi¢t do Debye
va hing sb Griineisen [112]. Tuy nhién, trong phan 16n cic nghién ciru trude day,
cac modun dan hdi cia AlyGa;_yAs duoc xac dinh ma khong tinh dén hiéu ung dao
dong nhiét ctia mang tinh thé [37].

Dé thyc hién tinh toén sé cho Al,Ga; ,As, chiung toi sir dung thé Pearson-
Takai-Halicioglu-Tiller dé mé ta twong tac giita cic nguyén tir. Cac thong sb thé cua
Al-Ga-As dugc dua ra & Bang 4.6 [33].

Bang 4.6. Thong s thé Pearson-Takai-Halicioglu-Tiller cua AlyGa;_yAs [33].

Théng s6 Al Ga As Ga-As Al-Ga Al-As
e (eV) 1.216 1.004 1.164 1.738 1.121 2.060
1, (R) 2.520 2.461 2.491 2.448 2.490 2.430

Z i 2241.0 1826.4 2151.9 - - -
Z 5 - - - 1900.0 2093.3 3000.0
Z 35 - - - 4600.0 1955.3 5000.0

DPdi véi héng s6 mang cua tinh thé ban dan zinc-blende AlyGa;_yAs, mot s6 cac
nghién ctru trude ddy chi ra ring, hang s mang ctia hop chét tuan theo dinh luit
Vegard [105], trong d6 hang s6 mang trung binh ctia hé bién thién tuyén tinh theo ndng
d6 thanh phan y. Tuy nhién, mot sb nghién ctru gan déy lai cho ring, gi tri hing sb
mang cua h¢ Al,Ga,;_,As khong thyc su tuan theo dinh luat Vegard [29, 37, 117].

Giai phuong trinh (3.24) trong truong hop P = 0 véi cac ndng do y khac nhau,
chung t6i thu dugc gia tri khoang cach 1an can gan nhat giira cic nguyén tir; tir d6
xac dinh duoc hing sé mang cua AlyGa;_yAs theo cong thuc (3.26). Hinh 4.5 biéu
dién su phu thudc néng do thanh phz‘in Al cua héng ) mang Al,Ga,_yAs ¢ nhiét do
phong T = 300 K dugc xac dinh bang PPTKMM. Két qua thyc nghiém do bang
phuong phap nhiéu xa tia X do phan giai cao (High-resolution X-ray diffraction —
HRXRD) [37] va dudng cong moé ta dinh luat Vegard [105] ciing duoc biéu dién dé
so sanh. Trén Hinh 4.5, hing s6 mang cta hop chit AlyGa,_yAs trong tinh toan bang
PPTKMM kha phu hop véi dinh luat Vegard. O diy can chd ¥ rang, néu lam khop
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két qua tinh ) bﬁng PPTKMM v6i ham bac hai s& thu duoc thira sé bac hai nho —
0.942x107* (A). Két qua nay ciing phu hop voi két qua da dugce cong bd boi
Gehrsitz va cong sy 1a —1.124x107°y* (A) [37]. Ngoai ra, gia tri tinh s cta
PPTKMM ciing kha pht hop véi phép do thuc nghiém HRXRD [37]. Sai sb giita
két qua cia PPTKMM va gi tri thuc nghiém HRXRD c6 gid tri 1on nhat khoang
0.1% (tai ndng d6 y = 0).
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Hinh 4.5. Sy phu thudc néng do cua hﬁng ) mang cua AlyGa,_,As.
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Hinh 4.6. D) thi moédun Young Ey va moédun nén khéi K cta AlyGa;_yAs
theo ham ctia nong d6 thanh phan Al ¢ nhiét d6 7= 300 K.
Str dung két qua khoang cach 1an cin gan nhét thu dugc ching t6i xac dinh duoc
gid tri cia médun Young Ey va médun nén khdi K twong tmg theo cac cong thirc (3.50)

va (3.52). Trén Hinh 4.6, chiing t6i biéu dién do thi sy phu thudc ndng d thanh phan
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Al cua modun Young Ey va modun nén khéi K cua ban dan Al,Ga;_yAs ¢ nhiét do
phong 7 = 300 K. Ttr hinh v& c¢6 thé thidy, médun nén khéi K ting theo nong do
thanh phan y cua Al, trong khi moédun Young Ey thi bién thién theo chiéu nguoc lai.
Két qua nay cua chung t6i phu hop v6i nhitng dy doan i thuyét ciia Adachi [15].
Hon nira, két qua tinh PPTKMM cho thy, cac modun dan hoi Ey va K ti 18 tuyén
tinh v6i thanh phan cua Al trong tinh thé AlyGa;_yAs. DO dbc cua cac duong thing
Ev(y) va K(y) trong nghién ctru cia nhom ching t61 tuong tng la —0.84 GPa va 3.36
GPa; trong khi do, két qua ctia Adachi [15] tuong tng 13 —1.8 GPa va 2.6 GPa.
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Hinh 4.7. P thi médun truot G cua AlyGa;_yAs theo ham
ctia ndng d6 thanh phan Al & nhiét do 7= 300 K.

Trén Hinh 4.7, ching to6i biéu dién su phu thudc cua moédun trugt G cua hop
kim Al,Ga, yAs vao noéng d¢ thanh phin Al & nhié¢t do phong. Theo Hinh 4.7,
modun truot G 14 mot ham giam cua y (ndng d6 thanh phan cua Al trong
AlyGa,;_yAs) va két qua nay kha trung hop véi du doan ctua Adachi [15]. Sy sai 1éch
giita két qua cia PPTKMM va tinh toan ctia Adachi ting dan theo sy ting ctia nong
d6 thanh phan Al trong ban dan va dat gia tri 16n nhét, xdp xi 0.9%, tai nong do
y=1. Do déc cua mddun truot trong nghién ciru ciia chung toi va Adachi tuong

ung 1a —0.56 GPa va —0.9 GPa.
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Hinh 4.8. Su phu thudc néng do cua cac h'fmg s6 dan hoi cua AlyGa;_yAs
o nhiét d6 300 K.

Vi két qua ciia moédun Young da dugc xac dinh ching t6i tinh gia trj cua céac
hang sé dan hdi theo cac biéu thire (3.55) va (3.57). Trén Hinh 4.8, ching t6i biéu
dién céac hﬁng s6 dan hoi Cyy, Cpp va Cyy cla hop chét AlyGa;_yAs ¢ nhiét do
T =300 K. O day, chung t6i da gia thiét h¢ s6 bat dang hudng Z ctia Al,Ga, ,As la
hang sb, khong phu thudc vao ndng do pha Al vao GaAs va cé gia tri bang 1.82
[73]. Két qua do thyc nghiém bang phuong phap HRXRD [37] ciing dugc ching t6i
biéu dién dé so sanh. Trén Hinh 4.8, gia tri ciia cac hing s6 dan hoi tinh theo
PPTKMM kha phu hop véi phép do thyc nghiém [37]. Hon nita, cic hang sé dan
hdi Cy, va Cp, cha AlyGa,_yAs la cac ham tang, trong khi Cy4 la ham gidm cua né)ng
d6 thanh phan Al Trong gan dang binh phuong tdi thiéu, két qua tinh s6 Cy;, C), va
Cy4 cua AlyGa;_yAs theo PPTKMM co thé duge 1am khép boi cac phuong trinh sau

C, =(117.80+2.62x y) GPa,
C, =(52.911+3.744x y) GPa,
C,, =(59.050-1.023x y) GPa.

Chu y rang, mic du Ghersitz va cac cong su da gia thiét gia tri C;; = 118.96 +
0.7 GPa khong phu thudc vao ndéng do thanh phan Al, gia tri sai 1éch 16n nhat cua
hang sé dan hoi Cy; giita phép do ciia nhom Ghersitz va két qua theo PPTKMM chi
vao khoang 2%. Piéu d6 c6 nghia 13, hang sb dan hdi C;, cua tinh thé ban dan

AlyGa,_yAs phu thudc yéu vao ndng d6 thanh phan y.
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Hinh 4.9. Sy phuy thudc nhiét d§ cua cac mdédun dan hdi va héng )
dan hoi cua AlyGa,_,As.

Trén Hinh 4.9 biéu dién sy phu thudc nhiét d§ cua cac modun dan hi va hﬁng )
dan hdi cia ban dan zinc-blende Al,Ga;_yAs khi nong do Al 1ay =0.3. Hinh 4.9 cho
chung ta thdy, tit ca cac hang s6 dan hdi va médun dan hoi cua hop chét Al,Ga;_ As
déu giam khi nhiét do ting. Piéu ndy c6 nghia 1a vat liéu trd nén “mém” hon ¢ nhiét do
cao. Su giam nhanh cta cac dai luong co hoc nay cho thdy anh hudng quan trong cta
hiéu tng phi diéu hoa do dao dong nhiét ciia mang tinh thé & nhiét do cao.

Khi khao sat anh huong cta ndng do thanh phan Al ddi v6i cac nhiét dung dang
tich C,, va dang ap C, theo cac cong thuc (3.39) va (3.41) cho hé Al,Ga,_yAs, chiing t61
thu duoc két qua nhu mo ta trén Hinh 4.10.
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Hinh 4.10. Anh hudng cua ndng do thanh phan Al
dbi voi nhiét dung dang tich C, va dang ap C, cua Al,Ga;_yAs.
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Hinh 4.10 cho thiy, cac nhiét dung C, va C, cta hop chit Al,Ga, ,As ting
tuyén tinh theo ndng do thanh phan y cua Al. C6 su chénh léch nho cua gia tri nhiét
dung gitta phuong phap PPTKMM va tinh toan ctia Adachi [15]. D6 dbc cta dudng
nhiét dung dang ap C, (y) trong tinh toan PPTKMM va két qua ctia Adachi tuong
ung la 2.4912 cal/mol.K va 2.2853 cal/mol.K. Nhu viy, gid tri cia cac nhi€t dung
ddng tich va dang ap cua tinh thé AlGaAs c6 thé duoc didu chinh bing cach thay
d6i ndng do Al pha vao hé vat liéu.

Anh huéng cua nhiét do dén nhiét dung dang tich Cy va dang ap Cp cta hé
Al,Ga, yAs dugc ching tdi biéu dién trén Hinh 4.11. Hinh v& cho thiy, nhiét dung
déng ap Cp la ham tdng cua nhiét do, dat gia tri cuc dai tai 500 K va sau do giam
cham véi hé sd goc nho khi nhiét do tiép tuc ting. Mot didu dic biét 1a, trong
khoang nhiét do tir 200 K dén 450 K, nhiét dung dang tich Cy ting cham hon nhung
c6 dang diéu tuong ty nhiét dung ding ap Cp. Tuy vdy, sau khi dat gia tri 16n nhét
tai 450 K, nhiét dung déng tich Cy gidam nhanh theo nhiét d¢. Theo biéu thirc (3.40),
su chénh 1éch gifra cac nhiét dung Cy va Cp dugc thé hién qua gia tri cua 9T VoK.
Do héng ) mang cua AlyGa,_yAs phu thudc yéu vao nhiét do nén cac gia tri thé tich
¥V va hé sb dian né nhiét o cling it thay ddi theo nhiét do. Vi vay, su chénh léch gitra
cac nhiét dung Cy va Cp c6 nguyén nhan chinh tir sy gidm nhanh cia modun nén
khéi K khi nhiét do ting.
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Hinh 4.11. Sy phu thudc nhi¢t 46 ctua cac nhiét dung déng tich
va diang 4p clia Al,Ga; ,As khi y=0.3.
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Hinh 4.12. Sy phu thudc né)ng do cua héng ) mang cua AlyIn,_,P.

Thuc hién tinh sb cho ban dan zinc-blende AlyIn;_P (cac tham s6 thé Stilinger-
Weber ciia AIP va InP duoc cho & Bang 4.1) bang cach giai phuong trinh trang thai
(3.24) khi ap suit P = 0, chung t6i thu dugc hing s mang cua vat liéu nhu dugc
biéu dién trén Hinh 4.12. Co thé nhan thiy, gia tri hang s mang xac dinh bang
PPTKMM khé phu hop véi s6 liéu thuc nghiém [66] va tinh toan DFT [19]. Hang
s mang clia AlyIn;_ P giam nhanh khi noéng do cia Al ting. Ching toi cho rang,
diéu nay c6 nguyén nhan 1a boi nguyén tir Al co kich ¢& nhé hon nguyén tir In nén
khi thay thé nhiéu nguyén ttr In bdi nguyén tir Al s& lam giam hing s6 mang cta vat
liéu. Ngoai ra, nghién ctu cua ching t6i cling chi ra rang, hing sé mang cua
AlyIn;_,P khong thuc sy tuin theo dinh luat Vegard ma can b sung thém tham )
ubn cong (Bowing parameter) 1a b=-0.195 A vao cong thirc tinh hing s6 mang

cua dinh luét nay.
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Hinh 4.13. Su phu thudc nhi¢t 40 ctia nhiét dung déng ap C, cua AljIn;_,P.
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Hinh 4.13 cho thiy, nhiét dung déng ap Cp clia AlyIn;_yP tdng nhanh theo nhiét
d6 va bat dau xuat hién hiu ing bio hoa nhiét dung & khoang nhiét d6 1000 K. Tuy
nhién, nguoc lai v6i truong hop cua AlyGa,_yAs, nhiét dung ding ap Cp cua
AlyIn;_P giam khi ting noéng do Al. Pidu nay c6 mot phan nguyén nhan tir sy khac
biét vé kich thudc cua nguyén tir thay thé va nguyén tir gbc. Cu thé 1a nguyén tir Al
c6 ban kinh kim loai (Metallic radius) khoang 1.43 A, 16n hon nguyén tir Ga (ban
kinh kim loai 1.35 A) va nhé hon nguyén tir In (ban kinh kim loai 1.67 A) [76]. Su
sai khac trong két qua tinh toan PPTKMM cia nhém ching toi va gia tri thuc
nghiém [22] c6 thé 1a do ching toi dd sit dung biéu thic ning luong tu do
Helmholtz trong gan ding diéu hoa. Piéu nay di bo qua cac hiéu Gng phi diéu hoa ¢
nhiét do cao va gy ra sai sb trong xac dinh nhiét dung dang ap Cp clia AlyIn;_P.
4.2.2. Anh hwéng ciia dp sudt dén cdc tinh chit nhiét dpng va dan hoi ciia ban din

O phan nay, ching toi xét anh huong ctia ap suit dén mot sb tinh chat nhiét
dong va dan hoi cua ban din ba thanh phén, trong d6 két qua tinh sé s& duoc thuc

hién cho ban dan Al,Ga;_,As co6 cau truc zinc-blende.

[

Hang s0 mang (A)

0 2

4 - 8
Ap suat P (GPa)

Hinh 4.14. Hang s6 mang cua Al,Ga;_yAs trong hai truong hop
y=0 va y=0.3 dudi anh hudng cua ap suat.
Trén Hinh vé& 4.14 biéu dién su phy thudc 4p suat ciia hang s6 mang cia hop chét
AlyGa,_yAs trong hai truong hop ndéng d6 Al c6 gia tri y=0 va y=0.3 ¢ nhiét 4o
phong. Khi ting ndng d6 pha Al vao tinh thé AlyGa,_jAs, hang s6 mang cia vat liéu

c¢6 xu huéng ting nhe, vao khoang 0.005 A trong toan khoang ap suit dugc khao sat,
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tir 0 GPa dén 10 GPa. Theo chiéu ting cua ap suit, hing s6 mang cua ban dan giam
kha cham. Cu thé 13, su thay doi hang sé mang ctia hop chét AlyGa,_yAs khi tdng ap
sudt tir 0 GPa dén 10 GPa trong c hai truong hop y =0 va y=0.3 14 2.5%.

Anh huéng cua 4p suit dén nhiét dung dang tich C, va dang ap C, cua hop
chét AlyGa,_yAs trong hai truong hgp y=0 va y=0.3 tai nhiét 46 7' =300 K

dugc biéu dién trén Hinh 4.15.
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Hinh 4.15. Nhiét dung dang tich C, va dang ap C, cua Al,Ga,_,As trong hai
truong hop y =0 va y =0.3 dudi anh hudng cua ap suit.

Quan st hinh v& c6 thé nhan thay, su chénh léch giita nhiét dung dang tich C,,
va dang ap C, khong lén va giam dan khi 4p suat ting trong ca hai truong hop
y=0 va y=0.3. Tuy vy, khi thay d6i nong d6 pha Al vao ban dan AlyGa;_As thi
cac nhiét dung co su thay dbi rat 1on va ting nhanh khi ndng d6 Al ting. Cu thé 1,
su chénh léch gifta cac nhi¢t dung Cy va Cp khi tang néng do Al tr 0 1én 0.3 tai ap
suat 0 GPa tuong ng 13 0.734 cal/mol.K va 0.744 cal/mol.K. Ngoai ra, dbi véi
Al,Ga,_,As, dnh huéng cua ap sudt dén cac nhiét dung Cy va Cp 14 khong 16n. Khi
ap sudt ting tir 0 dén 10 GPa, cac nhiét dung chi thay d6i khoang 3 — 4%.

Trén cac hinh 4.16 va 4.17 chung t6i biéu dién sy thay doi ciia modun nén khéi
K, médun Young Ey va mdédun trugt G cua ban dan zinc-blende AlyGa;_yAs dudi

anh huong cta 4p suat trong hai truong hop ndng do y =0 va y=0.3.
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Hinh 4.16. M6dun Young Ey va médun nén khdi K cua AlyGa;_yAs

trong hai trudng hop y =0 va y =0.3 duéi anh hudng cua ap suat.
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Hinh 4.17. M6dun truot G cua Al,Ga;_,As trong hai truéng hop
y=0 va y=0.3 duéi anh hudéng ciia ép suat.

Hinh v& cho thdy, sy thay d6i ciia ndng do Al it anh huong dén cac modun dan hoi
Ey, G, K cua AlyGa,_,As. Nguoc lai, ap suét lai anh huong manh dén modun nén
khéi K, modun Young Ey va modun truot G cua vat liéu. Cu thé 13, khi ap suit ting
tr 0 GPa dén 10 GPa, gia tri cua cdc modun dan hoi Ey, G va K cua AlyGa;_As
(v6i y =0.3) tang hon 87.5%. Cac dai luong modun nén khéi K, moédun Young Ey
va modun trugt G cua ban dan Al,Ga;_yAs bién d6i c6 dang gan nhu tuyén tinh véi
su ting cua ap suit. P dbc cua duong 1am khép s6 liéu tinh bang PPTKMM cua
moédun nén khéi K, modun Young Ey va mdédun trugt G cua ban dan AlyGa;_yAs

v6i y=0.3 1an luot 13 6.6, 7.4 va 2.8.
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Hinh 4.18. Hing s6 dan héi C,,, C,, cua hop chat Al,Ga, ,As

trong hai trudng hop y =0 va y = 0.3 dudi anh hudng cua ap suit.
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Hinh 4.19. Hang s6 dan hdi C,, ctia hop chat Al,Ga, ,As
trong hai truong hop y =0 va y =0.3 dudi anh huéng cia ap sut.

Hinh 4.18 va Hinh 4.19 1a cac d6 thi su phu thudc ap suét cua cac ha"mg s6 dan
héi C,,, C, va C,, cia hop chit Al,Ga; ,As c6 chu tric zinc-blende trong hai
truong hgp y =0 va y =0.3. Tir Hinh 4.18 c6 thé thay, cc hang s dan hoi C,, va
C,, phu thudc yéu vao néng do Al va cé dang bién dbi tuyén tinh theo ap suat. Do
déc cua cac ham lam khép C,, va C,, (khi y =0.3) tuong tmg 1a 10.4 va 4.7. Trong
khi d6, hang sé dan hdi C,, c6 su thay d6i 1on hon khi nong do Al thay doi (Hinh
4.19). Vidy, ¢ &p suit 10 GPa, su chénh léch gia tri cua C,, tai céc néng doy=0

va y=0.3 la 1.8 GPa, twong duong voi 1.6% gia tri cua C,, tai noéng 4oy =0.
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D¢ déc ham lam khép ciia hing sb dan hoéi C,, trong hai truong hop y=0 va
y =0.3 twong ng 1 5.22 va 5.1. Su khac biét giita cac hang s6 dan hoi 1a boi, cac
héng s6 dan hoéi C 11, C12 li€n quan dén tinh chit nén cua vat liéu, trong khi do h'?lng
s6 Cyy dic trung cho tinh chét trugt cua vt liéu (Phén 2.3.2.2 chuong 2).

Mot diéu can cht y 1a, mac du cac nghién ciu vé AlyGa,_yAs da dugc thuc hién
kha nhiéu nhung cho dén thoi diém hién tai, ching t6i chua tim thay s6 liéu thuc
nghiém vé sy phu thudc 4p sudt cta cac dai lwong nhiét dong va dan hdi cia
Al,Ga, ,As d¢ so sanh v6i két qud tinh 1i thuyét. Vi vy, nhitng két qua vé cac tinh
chét nhiét dong ma ching t6i da trinh bay c6 tinh chét tién doan, dong thoi co thé

xem 1a dir liéu tham khao cho céc thi nghiém ap suit cao trong twong lai.

4.3. Tinh chit nhiét dong va dan hdi ciia situ mang ban din

Siéu mang 14 vét liéu nhan tao c6 nhiéu Gmg dung tiém ning trong ki thuat va cong
nghé. Tuy vay, cac nghién ciru trudc day chu yéu tap trung vao cac tinh chat dién ti,
quang hoc cta siéu mang. Cac nghién ciru vé tinh chat nhiét dong va co hoc cua cac
siéu mang kha han ché. Vi vay, trong phan nay, chung toi thyc hién tinh sé minh hoa
mot sd tinh chét nhiét dong va dan hdi cua siéu mang ban dan AlyGa;_yAs/GaAs dudi
anh huéng clia nhiét do va ap suét. Gia thiét rang, ti 1¢ vé do rong cua cac 16p Al,Ga; ,As

va GaAs 1a 1:1(d, = d, ), ddng thoi xét truong hop ndng do cia Al la y = 0.3.

4.3.1. Anh huéng ciia nhi¢t dp dén cdc tinh chit nhi¢t dpng va dan hoi ciia siéu

mang bdn din

Hinh 4.20 biéu dién su phu thudc nhiét do cua hing sé6 mang trung binh cta
siéu mang Aly;Gay;As/GaAs dugc xac dinh béng PPTKMM. Quan sat Hinh 4.20
o thé théy, hﬁng $6 mang cua siéu mang Aly;Gay;As/GaAs thay d6i kha cham khi
nhiét do tang. Cu thé 1a do dbc cua héng s6 mang tai nhi¢t d0 7 =300 K la
4.57x107° A/K va khi nhiét d6 ting tir 300 K 1én dén 1000 K thi hang s6 mang cta
siéu mang chi thay ddi 0.65%. Ngoai ra, két qua tinh sé cling cho thiy, hang sb
mang cua siéu mang Aly;Gay,As/GaAs co gia tri cd hé“mg $6 mang cua cac ban dan
zinc-blende Al 3Gag;As (Hinh 4.5) va GaAs (a, =5.6535 A [108]).
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Hinh 4.20. Héng ) mang trung binh cua si€u mang Aly;Gaj,As/GaAs.
dudi anh huong cia nhiét do.
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Hinh 4.21. Nhiét dung ding tich C, va dang ap C, cua siéu mang
Aly3Gay;As/GaAs dudi anh hudng cia nhiét do.

Puong cong biéu dién nhiét dung dang tich Cy va dang ap Cp theo ham cua
nhiét do cua si€u mang Aly3Gaj;As/GaAs dugc cho trén Hinh 4.21. Ching ta nhan
théy r?mg, sy phu thudc nhiét d§ ctua cac nhi¢t dung riéng Cy va Cp cua si€u mang
c6 dang tuong ty nhu cia ban dan Aly;Gag-As (Hinh 4.11) trong khoang nhiét do
T <700 K. Cac nhi¢t dung nay c6 gia tri tuong ty nhau, tang rit nhanh theo nhiét d6
khi 7 <300 K; va nhiét dung Cy dat gia tri cuc dai tai 450 K. Khi nhiét do
T >450 K, cac duong cong Cy va Cp bét dau c6 su khac biét va do chénh léch gitra
hai nhi¢t dung tang dan theo nhiét do. Tai nhiét do 1000 K, hiéu nhiét dung
AC =C, (1000 K)—C, (1000 K)=1.02 cal/mol.K. Su khac biét gitta Cy va Cp &

nhiét do cao c6 nguyén nhan chu yéu tir dong gop phi diéu hoa cua dao dong mang.
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Hinh 4.22. Cac modun dan hdi Ey, G, K cua siéu mang Aly3Gaj;As/GaAs

dudi anh huong cia nhiét do.

Trén Hinh 4.22, ching t61 biéu dién duong cong phu thudc nhiét do (dén 1000 K)
cia cac mdédun Young Ey, modun nén khéi K va médun truot G cla siéu mang
Aly3Gajy;As/GaAs. Tuong tu nhu ban dan Aly;Gag-As, duong biéu dién cac moddun
nay c6 dang gan nhu tuyén tinh. Tuy vay, ngoai trir modun truot G, cac moédun dan
hdi Ey va K cta siéu mang Aly3Gag;As/GaAs c6 gia tri 1on hon nhiéu so véi ban dan
Aly3Gay-As (Hinh 4.9). Piéu niy co nghia 1a tinh chat dan hdi (nén, kéo, din) cia
siéu mang dugc tang cuong hon so vdi tinh thé ban dan Aly;Gag-As. PO ddc cac
duong 1am khép cac modun dan hdi Ey, K, G cia siéu mang tinh bang PPTKMM
tuwong ung 1a —0.022, —0.019 va —0.0082 GPa/K.
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Hinh 4.23. Cac hang sb dan hoi C,,, C,, va C,,
cua siéu mang Alj;Gay;As/GaAs dudi anh hudng cia nhiét do.



100

Anh huong cua nhiét do dén cac hang s6 dan héi C,, C, va C,, cia siéu
mang Aly3Gaj;As/GaAs duogc biéu dién trén Hinh 4.23. Tuong tu cac modun dan
hdi, cac hang sé dan hdi giam dan khi nhiét d6 ting. Diéu nay c6 nghia 1a vat liéu co
xu hudéng “mém” hon & nhiét d6 cao. Ngoai ra, sy tdng cuong co hoc cua si€éu mang
Aly;Gaj7As/GaAs so voi tinh thé ban dan Aly3Gag7As (Hinh 4.9) cling duogc thé

hién rd qua gia tri 16n cia cac hang s6 dan hoi C,,, C,, va C,,.

4.3.2. Anh hwong ciia dp suét dén cdc tinh chit nhiét dpng va dan héi cia siéu

mang bdn din

Trong phan ndy, 4nh hudng cua ap suat dén cac dai luong nhiét dong va dan hoi
clia siéu mang duogc chung toi xem xét trong khoang ap suat dén 10 GPa. Trén hinh
4.24, chung t6i biéu dién dudng cong phu thudc ap suit ciia hing s mang cua siéu
mang Aly;Gay;As/GaAs. Co thé nhan théy, héng ) mang gidm nhanh khi 4p sudt
ting va toc do giam dan & ap suét cao. Cu thé 13, tai 0 GPa, 6 dbc cua dudng cong
tai 1a —0.0193 A/GPa; trong khi d9, tai ap suat 10 GPa, duong cong c6 do dbc 1a
—0.0109 A/GPa. Sy thay d6i hang s mang cua siéu mang giam dan khi 4p suit ting
c6 thé giai thich 14 do sy ting dan ciia mat do khdi lugng & ap suit cao.
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Hinh 4.24. Héng sb mang trung binh cua si€u mang Aly3Gaj;As/GaAs.
dué6i anh huéng cua ap suat.
Hinh 4.25 1a dudng cong sy phu thudc ap suat cua nhiét dung dang tich C, va

déng ap C, cua SMBD Al(3Gaj;As/GaAs ¢ nhiét 4o 7 =300 K. Cac nhiét dung
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C, va C, giam theo su tdng cua ap suat. Khi ap suét ting tir 0 dén 10 GPa thi céc
nhiét dung C, va C, giam tuong ung la 3% va 3.4%. Ap suat cang cao thi sy
chénh 1éch gitta C, va C, cang giam. Hiéu Ung ndy c6 nguyén nhan la do dong
g6p phi diéu hoa cua dao dong mang giam khi ap suét ting (4p suét ting 1am giam
dao dong cta nguyén tir). Diéu nay trai nguoc v6i anh huong cua nhiét 46 dén cac
nhiét dung dang tich va ding ap cua vt liéu.
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Hinh 4.25. Nhiét dung dang tich Cy va ding ap Cp cua siéu mang
Aly3Gay7As/GaAs dudi anh hudng cua ap Suét.
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Hinh 4.26. Cac modun dan hdi Evy, G, K

cua siéu mang Alj;Gay;As/GaAs dudi anh huong cia ap Suét.

Anh huodng cua ap suat dén cac médun Young Ey, mdédun nén khoéi K va

médun truot G cia SMBD Al ;Gag,As/GaAs & nhiét d6 7 =300 K duge biéu dién
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trén Hinh 4.26. Cac modun Ey va K ting kha nhanh, gin nhu tuyén tinh theo ap
suét; trong khi d6 moédun truot G lai tang cham hon. Do dbe duong lam khép tuyén
tinh trong gan ding binh phuong tbi thiéu cua cac mdédun Ey, K va G cua siéu mang
Aly3Gay;As/GaAs tuong tng 1a 8.78, 7.76 va 3.35.

Tiép theo, chung t6i biéu dién sy phu thudc ap suét clia cac hang s6 dan héi C,,,
C,, va C,, cua siéu mang Al,3Gay;As/GaAs ¢ nhiét d§ 7 =300 K trén Hinh 4.27.
Tuong tu nhu ddi v6i ban dan Al ;Gag-As, dudi tac dung cua ap suat, cac héng $6
dan hoi C,, C, va C,, cua SMBD Al ;Gay;As/GaAs ting kha nhanh, dac biét la
dai lugng C,,. Do dbc duong lam khép cta cac hang sé dan hoéi C,,, C, va C,,
tuong tng 13 12.23, 5.53 va 5.93. Khi ap suat ting tir 0 GPa 1én 10 GPa, cac hang sd
dan héi C,,, C, va C,, ctia SMBD Al,;Ga,;As/GaAs ting dén gan 90%.

300

0 2 4 &) 8 10
Ap suat P (GPa)

Hinh 4.27. Cac hang s6 dan héi C,,, C,, va C,,
cua siéu mang Alj;Gay;As/GaAs dudi anh huong cia ap Suit.
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Két luan Chwong 4

Trong Chuong 4, chung t6i da trinh bay két qua tinh s mot sd tinh chat cu
tric, nhiét dong va dan hoéi (nhu hiang sé mang, nhiét dung dang tich va nhiét dung
dang ap, médun Young, moédun nén khdi, moédun truot va cac hing sé dan hoi) d6i
v6i cac ban dan hai thanh phan, ba thanh phan va SMBD c6 ciu trac zinc-blende
du6i anh huong ctia nong do thanh phan, nhiét 46 va ap suat baing PPTKMM. Két
qua tinh s cho thdy dong gdp phi diéu hoa cua dao dong mang & nhiét d6 cao va sy
suy giam hiéu tmg phi diéu hoa ¢ 4p suat cao dén cac tinh chit co — nhiét cta cac
ban din va siéu mang. Dong thoi, ching t6i cling chi rd su ting cudng “chat luong”

co hoc cua si€éu mang so vi cac ban dan khoi ba thanh phan.
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Trong luin an nay, PPTKMM dugc mé rong va phat trién dé nghién ctru cac
tinh chat nhiét dong va dan hoi cua cac tinh thé ban dan da thanh phan va SMBD
cAu trac zinc-blende c6 ké dén anh hudng phi diéu hoa cua dao dong mang tinh thé
& nhiét d6 cao. Cac két qua chinh cua luan an bao gém:

1. Xay dung biéu thirc giai tich cua mot s6 dai lugng nhiét dong cua ban dan ba
thanh phﬁn va SMBD c¢6 ciu trac zinc-blende nhu d6 doi cta hat khoi nit mang,
nang luong tu do, cdc hé sé nén dang nhiét va doan nhiét, hé¢ sé din nd nhiét, do
dich chuyén trung binh binh phwong ciia nguyén tir, nhiét dung dang tich, nhiét
dung dang ap,... & cac ndong d6 thanh phan, nhiét do va ap suat khac nhau.

2. Xay dung biéu thirc giai tich cia mot sb dai luong co hoc, dan hoi cua ban
dan ba thanh phan va SMBD c¢6 céu triic zinc-blende nhw modun dan hdi Young Ey,
modun nén khdi K, médun truot G, cac hé“mg s6 dan hoi Cyy, Cyp, Cay & Céc néng do
thanh phan, nhiét do va ap suat khac nhau.

3. Cac biéu thirc giai tich dugc thuc hién tinh s6 cho mot sd ban dan hai thanh
phan, ba thanh phan va SMBD c¢6 céu tric zinc-blende dudi anh hudng cua ndng do
thanh phan, nhiét d6 va ap suat. Khi xét anh huong cua nhiét do, két qua tinh s6 cac
vat liéu cho thay, hiéu tng phi diéu hoa & ving nhiét d6 cao dong vai trd quan trong
va khong thé b qua. Pdi voi do dich chuyén trung binh binh phuong cta nguyén
tir, chung toi ciing chi ra déng gop cua dao dong diém khéng, tic 13 hiéu tng luong
tur, & nhiét do 0 K.

Khi ké dén anh huong cia ap suat, két qua tinh s6 cho thdy sy suy giam hiéu
tmg phi diéu hoa & ving 4p suét cao. Cac dai luong nhiét dong giam nhanh, trong
khi céc dai lugng co hoc (cac mdédun dan hdi, h@fmg s6 dan héi) tang nhanh va cé xu
huong bién thién tuyén tinh theo ap Suét. Ngoai ra, mgt hiéu tng vat li tha vi dugc
chung t6i chi ra d6 1a su ting cudng “chét lwong” co hoc ciia SMBD so véi cic ban

dan thanh phan.
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Dbi véi ndng @6 thanh phan, nghién ctru cta ching toi cho thiy cac dai lugng
nhiét dong, dan hdi va co hoc cia ban dan Al Ga;_yAs bién thién tuyén tinh theo
ndng do thanh phan cua Al

Nhiing két qua tinh sd ciia ching t6i phu hop kha tot véi cac sé liéu thuc
nghiém ciing nhu cac tinh toan 1i thuyét khac ma chung t6i thu thap dugc. Di véi
cac tinh chit nhiét dong va dan hdi ciia ban dan ba thanh phan va SMBD c6 cau tric
zinc-blende dudi anh huong cia ap suit, trong hiéu biét ciia ching toi khong co b
lidu (thue nghiém va 1i thuyét) khac dé so sanh. Vi vay, s liéu tinh toan ma chung
toi dwa ra c6 tinh chat dy bdo, c6 thé dugce sir dung lam tai liéu tham khdo cho céc
thi nghiém thyc hién trong twong lai. Cach tiép can ndy ciing c6 thé duoc mé rong
va phat trién dé nghién ciru cac tinh chat co — nhiét dong cta cic ban din da thanh

ph?m, cac SMBD ciing nhu cac h¢ vat li¢u cAu tric khac.
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