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MỞ ĐẦU 

1.  Lí do chọn đề tài 

Khoa học và công nghệ (KH&CN) là lĩnh vực có ý nghĩa quan trọng và cần 

thiết đối với sự phát triển của mỗi quốc gia, có mối liên hệ mật thiết và bổ trợ cho 

sự phát triển của các lĩnh vực khác như kinh tế, quốc phòng, an ninh,... KH&CN 

còn là nền tảng và là động lực để thúc đẩy công nghiệp hoá và hiện đại hoá đất 

nước. Sự phát triển của KH&CN ngày nay gắn liền với sự phát triển của các vật liệu 

mới, vật liệu đa chức năng cũng như các bán dẫn. 

Bán dẫn là loại vật liệu quan trọng góp phần không nhỏ trong chiến lược phát 

triển vật liệu. Trong những năm gần đây, những thành tựu về vật liệu bán dẫn đã 

dẫn đến sự phát triển mạnh mẽ của KH&CN. Vật liệu bán dẫn được sử dụng trong 

chế tạo các linh kiện điện tử, vi điện tử và quang điện tử. Các linh kiện bán dẫn có 

nhiều ứng dụng trong đời sống, công nghệ và kĩ thuật như: điôt phát quang dùng 

trong các đèn chiếu sáng, các màn hình quảng cáo và các đèn báo; tranzito sử dụng 

trong hầu hết các mạch khuếch đại tín hiệu như vi mạch của loa điện, khuếch đại 

sóng trong các mạng viễn thông và điều khiển nhiệt trong các thiết bị báo cháy,... 

Các mạch tích hợp chế tạo từ vật liệu bán dẫn được sử dụng trong hầu hết các thiết 

bị như máy vi tính và điện thoại di động.  

Tính chất nhiệt động và đàn hồi của bán dẫn nói chung, hợp chất bán dẫn 

(HCBD) đa thành phần và siêu mạng bán dẫn (SMBD) nói riêng luôn thu hút sự 

quan tâm của các nhà khoa học trong và ngoài nước. Tuy nhiên, các nghiên cứu về 

HCBD đa thành phần và SMBD chủ yếu ở vùng nhiệt độ thấp, áp suất thấp và còn 

có những hạn chế nhất định. Vì vậy, các HCBD đa thành phần và SMBD cần được 

nghiên cứu bổ sung và hoàn thiện. 

Với những lí do trên, chúng tôi chọn đề tài “Nghiên cứu tính chất nhiệt động 

và đàn hồi của hợp chất bán dẫn đa thành phần và siêu mạng bán dẫn bằng 

phương pháp thống kê mômen”. 



 (xi) 

 

2.  Mục đích, đối tượng và phạm vi nghiên cứu 

Mục đích của luận án là phát triển phương pháp thống kê mômen (PPTKMM) 

để nghiên cứu các tính chất nhiệt động (hằng số mạng, hệ số dãn nở nhiệt, độ dịch 

chuyển trung bình bình phương) và tính chất đàn hồi (môđun Young, môđun nén 

khối, môđun trượt và các hằng số đàn hồi) của HCBD đa thành phần và SMBD 

dưới ảnh hưởng của nhiệt độ, áp suất và nồng độ thành phần.  

Đối tượng nghiên cứu của luận án là một số HCBD hai thành phần, ba thành 

phần thuộc nhóm III-V có cấu trúc zinc-blende như AlAs, AlP, AlSb, ZnTe, AlGaAs, 

AlInP,... và SMBD AlGaAs/GaAs được tạo thành từ nhóm HCBD này. Phạm vi 

nghiên cứu được xác định trong khoảng nhiệt độ và áp suất chưa xảy ra nóng chảy 

cũng như chuyển pha cấu trúc. 

3.  Phương pháp nghiên cứu 

Xuyên suốt luận án, PPTKMM trong cơ học thống kê được chúng tôi sử dụng 

để nghiên cứu tính chất nhiệt động và đàn hồi của các HCBD đa thành phần và 

SMBD. Đây là phương pháp nghiên cứu hiện đại, đã bao hàm các hiệu ứng phi điều 

hòa cũng như hiệu ứng lượng tử. Phương pháp này đã được sử dụng hiệu quả trong 

nghiên cứu các tính chất cơ – nhiệt động của các hệ vật liệu kim loại, hợp kim, tinh 

thể lượng tử và bán dẫn trước đây. 

Ngoài ra, chúng tôi cũng sử dụng phần mềm Maple để thực hiện tính toán số 

các kết quả giải tích thu được. 

4.  Ý nghĩa khoa học và thực tiễn của luận án 

Đối tượng nghiên cứu của luận án là các HCBD đa thành phần và SMBD với 

cấu trúc zinc-blende đang được quan tâm nghiên cứu rộng rãi và có nhiều ứng dụng 

trong thực tiễn. Các kết quả thu được từ luận án cung cấp nhiều thông tin về các tính 

chất nhiệt động và đàn hồi của HCBD đa thành phần và SMBD như sự phụ thuộc 

nhiệt độ, áp suất và nồng độ thành phần của hệ số dãn nở nhiệt, nhiệt dung đẳng 

tích, nhiệt dung đẳng áp, các môđun đàn hồi và hằng số đàn hồi,... Các kết quả thu 

được từ luận án góp phần hoàn thiện và phát triển lí thuyết PPTKMM trong nghiên 
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cứu các tính chất của vật liệu bán dẫn cũng như cung cấp số liệu tham khảo cho các 

nghiên cứu tương lai. 

5.  Những đóng góp mới của luận án 

Xây dựng được các biểu thức giải tích của các đại lượng nhiệt động và đàn hồi 

của HCBD ba thành phần và SMBD có cấu trúc zinc-blende từ PPTKMM. 

Từ đó, áp dụng tính số đối với các đại lượng nhiệt động và đàn hồi của một số 

HCBD đa thành phần và SMBD. Kết quả tính số đối với HCBD hai thành phần và 

ba thành phần phù hợp với thực nghiệm và các kết quả tính toán bằng các phương 

pháp khác, đồng thời góp phần bổ sung và hoàn thiện lí thuyết về HCBD đa thành 

phần và SMBD.  

Kết quả tính số của một số đại lượng nhiệt động và đàn hồi của HCBD đa thành 

phần và SMBD dưới ảnh hưởng của áp suất có ý nghĩa tiên đoán cũng như có thể là 

tài liệu tham khảo cho các thí nghiệm trong tương lai. 

6.  Cấu trúc của luận án 

Nội dung của luận án được trình bày trong 117 trang với 6 bảng số, 39 hình vẽ 

và đồ thị và 119 tài liệu tham khảo. Ngoài phần mở đầu, kết luận và tài liệu tham 

khảo, luận án gồm 4 chương. Nội dung chủ yếu của từng chương như sau: 

Chương 1: Trình bày tổng quan về lí thuyết bán dẫn, HCBD và SMBD; một số 

phương pháp chủ yếu được dùng để nghiên cứu các tính chất nhiệt động và đàn hồi 

của bán dẫn như phương pháp ab intio, phương pháp mô phỏng Monte-Carlo, 

phương pháp động lực học phân tử,... Các phương pháp này được áp dụng cụ thể 

trong các công trình nghiên cứu về bán dẫn cùng với những đánh giá ưu điểm và 

hạn chế của từng phương pháp, trong đó trình bày PPTKMM là phương pháp được 

sử dụng trong nghiên cứu của luận án. 

Chương 2: Sử dụng PPTKMM để xây dựng các biểu thức giải tích của các đại 

lượng nhiệt động và đàn hồi của bán dẫn có cấu trúc zinc-blende như năng lượng tự 

do, độ dời của hạt khỏi nút mạng, năng lượng, hệ số dãn nở nhiệt, các hệ số nén 
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đẳng nhiệt và đoạn nhiệt, nhiệt dung đẳng tích và đẳng áp, các môđun đàn hồi và 

các hằng số đàn hồi.  

Chương 3: Trình bày cách thức phát triển PPTKMM để nghiên cứu các tính 

chất nhiệt động, cơ học và đàn hồi của HCBD ba thành phần và SMBD có cấu trúc 

zinc-blende. Xây dựng các biểu thức giải tích tường minh của các đại lượng nhiệt 

động (hệ số dãn nở nhiệt, nhiệt dung đẳng tích, nhiệt dung đẳng áp), cơ học (hệ số 

nén đẳng nhiệt, môđun Young, môđun trượt, môđun khối và các hằng số đàn hồi) 

của các hệ vật liệu này. 

Chương 4: Thực hiện tính số cho một số HCBD có cấu trúc zinc-blende hai 

thành phần (AlAs, AlP, AlSb, ZnTe), các HCBD ba thành phần (AlyGa1–yAs và AlyIn1–yP 

(0  y  1)) và SMBD AlyGa1–yAs/GaAs dưới ảnh hưởng của nhiệt độ, áp suất và 

nồng độ thành phần. Kết quả tính số được chúng tôi lí giải và thảo luận chi tiết. Giá 

trị tính bằng PPTKMM được so sánh với các số liệu thực nghiệm cũng như các tính 

toán khác để kiểm nghiệm lí thuyết. 
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CHƯƠNG 1 
TỔNG QUAN VỀ LÍ THUYẾT BÁN DẪN 
 VÀ CÁC PHƯƠNG PHÁP NGHIÊN CỨU 

1.1. Bán dẫn và siêu mạng bán dẫn 

1.1.1. Bán dẫn  

Bán dẫn là vật liệu quan trọng được sử dụng rộng rãi trong khoa học, công nghệ 

và đời sống. Chẳng hạn, bán dẫn được sử dụng trong nhiều thiết bị điện như cảm 

biến nhiệt độ trong điều hoà không khí, bộ vi xử lí của máy tính và nhiều sản phẩm 

kĩ thuật số như điện thoại di động, máy ảnh, tivi, đèn LED. Áp dụng đặc tính nhạy 

sáng và nhiệt độ cao của bán dẫn, người ta chế tạo các đèn quang điện hai cực dùng 

để cảm quang và cảm điện trong các linh kiện,... 

Các chất bán dẫn có thể có cấu trúc đơn tinh thể, đa tinh thể hoặc vô định hình, 

trong đó, các chất bán dẫn đơn tinh thể là quan trọng và phổ biến, thường kết tinh 

dưới dạng tinh thể lập phương tâm diện [6] với gốc là hai nguyên tử. Đối với bán 

dẫn đơn chất thì hai nguyên tử ở gốc là cùng loại; đối với bán dẫn hai thành phần thì 

hai nguyên tử ở gốc là khác loại. Trong từng trường hợp, tính chất của bán dẫn phụ 

thuộc vào cấu trúc tinh thể, thành phần và tính chất của các liên kết trong tinh thể. 

Chính dựa trên sự đa dạng về tính chất của các bán dẫn khác nhau mà người ta đã 

tìm cách sử dụng từng vật liệu bán dẫn vào các mục đích cụ thể.  

Phần lớn các bán dẫn với những ứng dụng quan trọng, thú vị và rộng rãi hiện 

nay đều có cấu trúc kim cương, zinc-blende, wurtzite, chalcopyrite hay rocksalt. 

Một số HCBD III-V (hay nhóm 13–15 IUPAC) như GaAs, AlAs, AlyGa1–yAs có 

cấu trúc zinc-blende ở điều kiện áp suất thông thường. Cấu trúc zinc-blende được 

tạo thành từ nhóm không gian lập phương F 43m. Hình 1.1 là cấu trúc tinh thể của 

hợp chất zinc-blende được xem như gồm hai mạng lập phương tâm diện lồng vào 

nhau, phân mạng này nằm ở 1
4

 đường chéo chính của phân mạng kia. Nếu phân 

mạng thứ nhất cấu tạo từ một loại nguyên tử (ví dụ: Zn) thì phân mạng thứ hai cấu tạo 
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từ loại nguyên tử khác (ví dụ: S). Trong mạng tinh thể của hợp chất AB (ví dụ: 

GaAs), mỗi nguyên tử A (ví dụ: Ga) liên kết với bốn nguyên tử B (ví dụ: As) trong 

tứ diện và ngược lại. Mỗi ô đơn vị của hệ AB có bốn nguyên tử. 

 

Hình 1.1. Cấu trúc tinh thể zinc-blende.  
(Các HCBD quan trọng có cấu trúc zinc-blende: AlAs, GaAs, GaP, GaSb, InAs, InP, InSb, 

ZnS và ZnTe [60]) 

Chú ý rằng ở áp suất cao, các bán dẫn III-V xuất hiện rất nhiều cấu trúc tinh thể 

bền và các bán dẫn nhóm IV (hay nhóm 14 IUPAC, như Si và Ge) có sự chuyển pha 

kim loại và chuyển pha cấu trúc. Ví dụ như đối với bán dẫn InSb, người ta quan sát 

được hai pha cấu trúc trực thoi và tứ diện bằng thực nghiệm [93]. Ngoài ra, ở áp 

suất chuyển pha điện trở suất của các bán dẫn cũng giảm vài bậc về độ lớn, vì vậy, 

bài toán chuyển pha thường được nghiên cứu trước hết bằng các đại lượng điện. 

Các vật liệu bán dẫn có thể được phân loại theo nhóm nguyên tố IV, III-V hoặc 

II-VI (hay nhóm 12–16 IUPAC). Các bán dẫn III-V có nhiều ứng dụng quan trọng 

trong các thiết bị quang điện tử, được quan tâm và nghiên cứu khá chi tiết. Hình 1.2 

biểu diễn mối liên hệ giữa hằng số mạng và khe năng lượng nhỏ nhất của các bán 

dẫn điển hình trong nhóm III-V và các bán dẫn ba thành phần được tạo thành từ 

chúng. Các cấu trúc khác loại của nhóm IV như hệ SixGe1–x khó chế tạo hơn nhiều 

do có sự lệch mạng lớn. Tuy vậy, sự biến điệu sức căng của các cấu trúc điện tử con 

của những cấu trúc lượng tử này lại rất thú vị và thu hút được sự quan tâm của các 

nhà nghiên cứu. Gần đây, nhóm bán dẫn II-VI được các nhà khoa học chú ý vì có 

nhiều tiềm năng ứng dụng trong phát xạ ánh sáng xanh.  
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Hình 1.2. Mối liên hệ giữa hằng số mạng và khe năng lượng của các bán dẫn [83]. 

Trong giới hạn của luận án này, chúng tôi tập trung nghiên cứu tính chất nhiệt 

động và đàn hồi của các HCBD cấu trúc zinc-blende hai thành phần AB, ba thành 

phần CyA1–yB và siêu mạng tạo nên từ các bán dẫn này CyA1–yB/AB. Đó là các bán 

dẫn thay thế của bán dẫn nhóm III-V với công thức tổng quát AB, CyA1–yB như 

AlAs, AlP, AlyGa1–yAs, AlyIn1–yP,... 

1.1.2. Siêu mạng bán dẫn 

1.1.2.1. Siêu mạng là gì?  

Khái niệm về siêu mạng xuất hiện vào năm 1970 khi Esaki và Tsu [34] thực 

hiện công trình nghiên cứu về tính chất điện tử của các bán dẫn đơn tinh thể được 

ghép xen kẽ dưới ảnh hưởng của thế tuần hoàn một chiều. Nhóm cũng đề xuất cách 

thức tổng hợp siêu mạng nhân tạo bằng kĩ thuật nuôi expitaxi. Đây có thể xem là đề 

xuất đầu tiên về cách thức chế tạo các cấu trúc lượng tử bán dẫn [39]. 

Khi ghép xen kẽ các lớp vật liệu có độ rộng vùng cấm hẹp A với các lớp vật 
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liệu có độ rộng vùng cấm hẹp B có độ dày khá lớn thì các hạt tải nằm trong một lớp 

bất kì của vật liệu A không thể xuyên qua lớp vật liệu B. Vì vậy, các hạt tải bị cách 

li trong các giếng thế lượng tử (quantum well) hai chiều. Cấu trúc này gọi là cấu 

trúc giếng lượng tử đa lớp và mỗi lớp riêng biệt gọi là giếng lượng tử. Nếu các 

giếng lượng tử nằm gần nhau sao cho hàm sóng của các electron và lỗ trống trong 

các giếng lân cận có thể phủ lên nhau thì các hạt tải điện có thể xuyên hầm từ giếng 

lượng tử này sang giếng lượng tử khác và cấu trúc này được gọi là siêu mạng (super 

lattice). Việc ghép các lớp vật liệu A, B để tạo thành cấu trúc siêu mạng có thể được 

thực hiện theo nhiều cách bố trí khác nhau. 

 

Hình 1.3. Một số cách bố trí siêu mạng [93]. 

Hình 1.3 biểu diễn một số cách bố trí siêu mạng điển hình như cấu trúc siêu 

mạng tuần hoàn đơn, cấu trúc siêu mạng tuần hoàn đôi, siêu mạng của siêu mạng và 

siêu mạng dạng Fibonacci [93].  

Hình 1.4 là hình ảnh mặt cắt của siêu mạng GaAs/AlAs được chụp bởi kính 

hiển vi điện tử quét có độ phân giải cao, độ dày mỗi lớp của siêu mạng vào khoảng 

từ 50 đến 100 mặt phẳng nguyên tử. Merlin và cộng sự đã nuôi được một hệ siêu 

mạng giả tuần hoàn một chiều mà trong đó các lớp bán dẫn GaAs và AlAs tạo thành 

 Chu kì 
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dãy Fibonacci với tỉ số giữa các chu kì bằng tỉ lệ vàng  1 5 2    [72]. 

 

Hình 1.4. Ảnh chụp của siêu mạng GaAs/AlAs  

bằng kính hiển vi điện tử quét có độ phân giải cao [93].  

(Nguồn: http://asumbe.eas.asu.edu/formermembers/wolfgang/thesis/sect41.html) 

1.1.2.2. Các tính chất chung của siêu mạng  

– Các vật liệu để chế tạo thành siêu mạng phải có cùng cấu trúc tinh thể, cùng 

hằng số mạng hoặc có các hằng số mạng xấp xỉ nhau. 

– Trong cấu trúc siêu mạng tồn tại song song hai trường thế là trường thế tuần 

hoàn của các nguyên tử và trường thế siêu mạng. Trường thế siêu mạng tuần hoàn 

trong không gian cấu hình và có chu kì lớn hơn nhiều (từ hàng chục đến hàng nghìn 

lần) so với chu kì của trường thế tuần hoàn của các nguyên tử trong siêu mạng. 

– Sự thay đổi chiều rộng và chiều sâu của giếng lượng tử dẫn tới sự thay đổi 

các mức năng lượng được phép trong giếng. Mặt khác, nếu chiều rộng rào thế thay 

đổi thì mức độ tương tác giữa các điện tử trong các giếng lân cận nhau có thể bị ảnh 

hưởng. Như vậy, các tính chất vật lí của vật liệu siêu mạng có thể được điều chỉnh 

bằng cách thay đổi chu kì siêu mạng. 
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1.1.2.3. Phân loại siêu mạng bán dẫn 

SMBD (Semiconductor superlattice) có thể xem như một loại vật liệu bán dẫn 

mới không tồn tại sẵn trong tự nhiên, bao gồm một chuỗi tuần hoàn các lớp tinh thể 

bán dẫn mỏng có độ rộng vùng cấm khác nhau. Độ dày của các lớp HCBD khoảng từ  

1 nm đến 10 nm và được ghép liên tiếp, xen kẽ nhau. Các lớp xen kẽ nhau có thể là 

các HCBD khác nhau hoặc được pha tạp khác nhau. 

Các siêu mạng nhân tạo khác biệt so với các vật liệu khối vì xuất hiện thêm một 

thế tuần hoàn mới trong cấu trúc mạng do sự pha tạp hay ghép các lớp vật liệu với 

nhau. Vì vậy, siêu mạng được phân thành hai loại là siêu mạng pha tạp và siêu 

mạng hợp phần. Sự pha tạp làm biến điệu các đáy và đỉnh vùng năng lượng và làm 

biến dạng độ rộng vùng cấm thực của các vật liệu (Hình 1.5). 

 

Hình 1.5. Các biên của vùng dẫn và vùng hoá trị của hai loại SMBD [93]. 

Sự thay đổi thành phần trong bán dẫn khối (Hình 1.6a), giếng lượng tử (Hình 

1.6b) và siêu mạng hợp phần (Hình 1.6c) có cấu trúc zinc-blende khi các nguyên tử 

được sắp xếp một cách tuần hoàn được biểu diễn trên Hình 1.6 [93]. Chú ý rằng, đối 

với cấu trúc tinh thể zinc-blende, mạng con của hệ gồm hai thành phần, được biểu 

diễn bởi các chấm tròn lớn và nhỏ. Nếu coi đây là SMBD tạo từ các HCBD nhóm 

III-IV thì có thể xem các chấm tròn nhỏ là vật liệu bán dẫn có khe năng lượng nhỏ 
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hơn (ví dụ: GaAs), còn các chấm tròn lớn tương ứng với vật liệu bán dẫn có khe 

năng lượng lớn hơn (ví dụ: AlAs). 

 

Hình 1.6. Cấu trúc nguyên tử của (a) bán dẫn khối; (b) giếng lượng tử  

và (c) siêu mạng với cấu trúc mạng tinh thể zinc-blende [93]. 

Những cấu trúc ghép này tạo thành các lớp giếng lượng tử (chiều rộng ZL ) với 

khe năng lượng nhỏ ( W
gE ) và các lớp rào (chiều rộng BL ) có khe năng lượng lớn hơn 

( B
gE  ) (Hình 1.6). Mặc dù trên hình 1.6b không có chu kì nhân tạo nhưng vì lớp giếng 

ZL  rất mỏng nên vẫn xuất hiện các hiệu ứng kích thước lượng tử. Giản đồ vùng năng 

lượng của giếng lượng tử và siêu mạng thông thường được biểu diễn trên Hình 1.7. 

Sự chênh lệch khe năng lượng B W
g gE E  giữa các giếng (Well – W) và rào thế 

(Barier – B) được phân chia thành các độ lệch vùng dẫn và độ lệch vùng hoá trị, 

tương ứng là CE  và VE . Thông thường, giá trị của các độ lệch vùng được xác 

định bằng thực nghiệm. Ví dụ, đối với hệ siêu mạng GaAs/AlyGa1–yAs, tỉ số độ lệch 

 Hướng nuôi 
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vùng  B W
C C g gQ E E E    vào khoảng 0.6 – 0.7. Trong trường hợp giếng lượng tử 

cô lập (Hình 1.7a), các trạng thái năng lượng giam cầm 1E , 2E ,... được sinh ra cục bộ 

trong các giếng do hiệu ứng kích thước lượng tử. Tuy nhiên đối với siêu mạng, hàm 

sóng bao sẽ không còn tính cục bộ mà trải rộng ra tất cả các giếng bởi vì các trạng 

thái giam cầm sẽ suy biến về năng lượng và có thể kết cặp qua các rào mỏng bởi hiệu 

ứng xuyên hầm và từ đó làm xuất hiện một mini vùng một chiều có độ rộng 2 .  

 
Hình 1.7. Giản đồ vùng năng lượng của (a) giếng lượng tử và (b) siêu mạng hợp phần. 

(Ở đây kí hiệu W là giếng và B là rào thế [39]) 

Trong gần đúng khối lượng hiệu dụng, chúng ta dễ dàng tính được độ rộng 

năng lượng các mini vùng của siêu mạng GaAs/AlAs dựa trên mô hình Kronig-

Penney như sau [93] 

cos K.D   cos aLz cosh bLB   1
2

mW
*

mB
*

b
a


mB
*

mW
*

a
b

æ

èç
ö

ø÷
sin aLz sinh bLB , (1.1) 

trong đó  **
2 2

2 2

22 , ,BW m V Em Ea b


 
ℏ ℏ

V kí hiệu vùng lệch, ℏ  là hằng số Planck 
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thu gọn, D là chu kì của siêu mạng, K là vector sóng mạng đảo, *
Wm  và *

Bm  tương 

ứng là các khối lượng hiệu dụng của các vật liệu giếng và rào.  

Kết quả tính số cho điện tử và lỗ trống trong siêu mạng GaAs/AlAs được biểu 

diễn trên Hình 1.8. So sánh mini vùng của điện tử và lỗ trống nặng, độ rộng mini 

vùng của lỗ trống nặng hẹp hơn rất nhiều do có khối lượng hiệu dụng lớn hơn. Điều 

quan trọng cần chú ý là độ rộng mini vùng dễ dàng thay đổi trong khoảng từ không 

cho đến vài trăm meV. 

 

Hình 1.8. Năng lượng giam cầm và độ rộng mini vùng tại điểm  đối với (a) điện tử; 

(b) điện tử và lỗ trống trong siêu mạng GaAs/AlAs [39]. 

 

Hình 1.9. Siêu mạng loại I và loại II [39]. 

 

 

Lỗ trống nặng 

Trực tiếp Gián tiếp Trực 
tiếp 

 Loại I  Loại II 
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Theo phân loại của Esaki, cấu trúc mini vùng của siêu mạng có thể phân làm 

hai loại là loại I và loại II như mô tả trên Hình 1.9. Đối với cấu trúc lớp ghép loại I, 

đáy của vùng dẫn con và đỉnh của vùng hoá trị con được hình thành trong cùng một 

lớp bán dẫn. Hệ vật liệu điển hình cho dạng này là AlyGa1–yAs/GaAs như biểu diễn 

trên Hình 1.7. Cách tạo siêu mạng loại II được minh hoạ trên Hình 1.9b. Đối với 

dạng này, các vùng dẫn con và vùng hoá trị con xuất hiện trong cả không gian mạng 

thực và mạng đảo, và do đó, điện tử và lỗ trống bị giam cầm trong các lớp vật liệu 

khác nhau. Bằng chứng quang học của siêu mạng loại II được đưa ra lần đầu tiên 

bởi nhóm Dawson khi nghiên cứu giếng lượng tử Al0.37Ga0.63As/AlAs. Các siêu 

mạng hai thành phần GaAs/AlAs có tính chất khá thú vị bởi các cấu trúc loại I và loại II 

có thể được tạo ra bằng cách thay đổi độ dày của các lớp giếng và rào. Chẳng hạn 

đối với các siêu mạng đơn lớp (GaAs)n-(AlAs)n, sự chuyển đổi từ loại II sang loại I 

diễn ra khi 12n   (Lz  LB  34 nm) [93]. 

 
Hình 1.10. Siêu mạng được tạo bởi hai vật liệu CyA1–yB/AB. 

 
Trong luận án này, chúng tôi nghiên cứu tính chất nhiệt động và đàn hồi của 

SMBD hợp phần có cấu trúc zinc-blende. Đây là siêu mạng được tạo thành bởi sự 

sắp xếp xen kẽ tuần hoàn các HCBD zinc-blende hai thành phần (AIIIBV) và ba 

thành phần (CIIIAIIIBV) với công thức tổng quát là CyA1–yB/AB (Hình 1.10). 

1.1.3. Một số ứng dụng của vật liệu bán dẫn 

Vật liệu bán dẫn đóng vai trò then chốt trong cuộc cách mạng công nghiệp điện 

tử cũng như trong nhiều ngành khoa học kĩ thuật và công nghiệp khác. Trong vài 

thập niên gần đây, những thành tựu trong nghiên cứu vật liệu bán dẫn đã dẫn đến sự 

AB CyA1–yB 

d2  d1 
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phát triển vượt trội của những linh kiện điện tử, vi điện tử và quang điện tử. Sự phát 

triển của các linh kiện bán dẫn như điốt, transistor, cảm biến và mạch tích hợp đã 

đem lại những thay đổi mạnh mẽ trong khoa học và công nghệ. Điôt phát quang 

được dùng trong công nghệ chiếu sáng như các nguồn sáng, màn hình quảng cáo và 

các đèn báo; transistor được sử dụng hầu hết trong các mạch khuếch đại tín hiệu như 

các vi mạch của loa điện, bộ khuếch đại, khuếch đại sóng trong các mạng viễn thông, 

điều khiển nhiệt trong các thiết bị báo cháy,... Các cảm biến được ứng dụng rộng rãi 

như cảm biến khí trong cảnh báo cháy nổ, cảm biến hồng ngoại trong an ninh, giám 

sát,... Các mạch tích hợp được sử dụng trong hầu hết các thiết bị như điện thoại di 

động, máy vi tính, đầu đọc đĩa CD,… Pin nhiệt điện bán dẫn dùng trong chế tạo các 

thiết bị làm lạnh sử dụng trong khoa học, y học,… 

1.2. Một số phương pháp nghiên cứu chủ yếu 

Ngày nay, bán dẫn là vật liệu thiết yếu có mặt hầu như trong tất cả các thiết bị 

điện tử phục vụ cho cuộc sống hằng ngày. Vì vậy, số lượng các nghiên cứu về các 

tính chất vật lí của bán dẫn cũng không ngừng phát triển. Các phương pháp nghiên 

cứu về bán dẫn nhờ đó cũng tăng lên. Dưới đây, chúng tôi liệt kê một số phương 

pháp nghiên cứu chính thường được sử dụng trong nghiên cứu các tính chất điện tử, 

nhiệt động và cơ học của vật liệu bán dẫn. 

1.2.1. Phương pháp mô phỏng và mô hình hoá 

1.2.1.1. Phương pháp ab initio 

Phương pháp ab initio hay còn gọi là phương pháp các nguyên lí đầu tiên. 

Phương pháp này dựa trên các định luật cơ học lượng tử để giải phương trình 

Schrödinger cho hệ nhiều điện tử với các thông số đầu vào là các hằng số vật lí cơ 

bản và phương pháp không sử dụng bất kì một thông số thực nghiệm nào. Chú ý 

rằng, phương pháp ab initio chỉ cho ta nghiệm gần đúng có thể chấp nhận được của 

phương trình Schrödinger. Với sự phát triển của phần cứng máy tính, phương pháp 

này có nhiều triển vọng và được ứng dụng rộng rãi trong nghiên cứu và tiên đoán 

các tính chất của vật liệu, đặc biệt là trong lĩnh vực trí tuệ nhân tạo. Tuy vậy, cho 

đến nay, do sự phức tạp trong tính toán, phương pháp ab initio hầu như chỉ mới 
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dừng lại ở việc áp dụng cho các hệ nhỏ chứa từ vài chục đến vài trăm nguyên tử.  

Phần lớn các tính toán của phương pháp ab initio dựa trên cơ sở lí thuyết phiếm 
hàm mật độ (Density functional theory – DFT) [21, 58], các phép gần đúng thường 
được sử dụng trong phương pháp này như gần đúng mật độ địa phương (Local 
density approximation – LDA) [62], gần đúng gradient suy rộng (Generalized 
gradient approximation – GGA) [78] và gần đúng sóng phẳng giả thế (Pseudo-
potential plane wave – PPPW) [110, 111].  

Trong công trình [112], sử dụng phần mềm CALYPSO, Yang và cộng sự đã 
tìm ra bốn pha cấu trúc mới, chưa được tổng hợp bằng thực nghiệm, của hợp chất 
bán dẫn AlN. Các pha cấu trúc mới này của AlN là Pmn21-AlN, Pbam-AlN, Pbca-
AlN và Cmcm-AlN. Tiếp đó, sử dụng phương pháp ab initio trên cơ sở DFT với các 
gần đúng LDA và GGA-PBE trong mã CASTEP [89], nhóm tác giả đã nghiên cứu 
chi tiết các thông tin cấu trúc, các tính chất đàn hồi, nhiệt động, điện tử và quang 
học của bốn pha cấu trúc. Các tính chất điện tử và quang học của các pha AlN được 
phân tích dựa trên mô hình phiếm hàm mật độ tự do một tham số, trong đó năng 
lượng cắt và số điểm k là các tham số chính có ảnh hưởng đến sự chính xác của kết 
quả tính toán.  

Sự bền vững cơ học của các pha cấu trúc được các tác giả chứng minh thông 
qua giới hạn bền vững cơ học sau [77] 

Đối với hệ lập phương 

     11 12 11 120 1,4 ; ; 2 0.iiC i C C C C         (1.2) 

Đối với hệ tam giác 

      2 2
11 12 11 12 33 13 11 12 44 14; 2 ; 2 .C C C C C C C C C C      (1.3) 

Đối với hệ trực giao 

      11 22 120 1,2,3,4,5,6 ; 2 0.iiC i C C C      

      11 33 13 22 33 232 0 ; 2 0.C C C C C C         (1.4) 

      11 22 33 13 12 13 232 2 0.C C C C C C C          

Trong các biểu thức trên, ijC  là các hằng số đàn hồi của vật liệu và được tính 

toán bằng phương pháp kéo – nén [77]. 
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Một kết quả nghiên cứu tương tự cũng được nhóm của Liu và cộng sự công bố 

đối với hợp chất AlP [67]. Trong công trình này, sử dụng phần mềm CALYPSO 

nhóm tác giả đã chỉ ra ba pha cấu trúc mới của AlP ở áp suất cao. Các pha mới này 

là (1) pha cấu trúc đối xứng   I 43d  (cI24-AlP) ở áp suất 55.2 GPa, (2) pha cấu trúc 

đối xứng 3R m  (hR18-AlP) ở 9.9 GPa và (3) pha cấu trúc đối xứng C222 (oC12-

AlP) tại 20.6 GPa. Dựa trên tính toán của phương pháp ab initio, nhóm tác giả đã 

xác định được các hằng số đàn hồi độc lập và phổ tán sắc phonon. Từ đó chứng 

minh được tính bền vững cơ học và động lực của các pha cấu trúc mới. Nhóm tác 

giả cũng chỉ ra rằng, những pha cấu trúc mới của AlP có độ cứng cao hơn NiAs-

AlP, và pha oC12-AlP có độ cứng lớn nhất với giá trị là 7.9 GPa. Các tính toán về 

cấu trúc vùng năng lượng cho thấy, NiAs-AlP và hR18-AlP có độ dẫn điện. Ngoài 

ra, các pha wz-, zb- và oC12-AlP có tính chất bán dẫn với khe năng lượng gián tiếp; 

cấu trúc cI24-AlP có tính chất bán dẫn với khe năng lượng trực tiếp. Khi áp suất 

tăng, khe năng lượng của các pha cấu trúc của AlP đều giảm cho đến khi các pha 

này trở thành kim loại ở một áp suất tới hạn nào đó. 

Phương pháp ab initio cũng được ứng dụng nhiều trong nghiên cứu các bán dẫn 

ba thành phần như GaPxAs1–x [13], AlxIn1–xP [14], Ga1−xBxP [116], BxAl1–xP [69], 

AlAsxSb1–x [28],... Trong công trình [69], dựa trên các tính toán của DFT trong các 

gần đúng GGA và LDA và sử dụng phương pháp PPPW, các tính chất về cấu trúc, 

cơ học, dị hướng đàn hồi của hợp chất BxAl1–xP đã được nhóm tác giả nghiên cứu 

một cách hệ thống. Kết quả về hằng số mạng, khe năng lượng, các hằng số đàn hồi 

và môđun đàn hồi phù hợp tốt với số liệu thực nghiệm. Cấu trúc vùng năng lượng 

mô tả bằng CASTEP chỉ ra rằng, các bán dẫn này có khe năng lượng trực tiếp với 

các thành phần boron x = 0.25, 0.50 và 0.75. Ngoài ra, nhóm tác giả cũng xác định 

được nhiệt độ Debye (tăng từ 546 K lên 1078 K khi thay đổi thành phần x của 

boron) cũng như các vận tốc sóng âm của BxAl1–xP từ kết quả của các môđun đàn 

hồi. Đồng thời, nhóm tác giả cũng lí giải sự dị hướng đàn hồi từ việc xây dựng bề 

mặt ba chiều của vật liệu. Bằng việc tính tỉ số của môđun đàn hồi và môđun trượt, 

nhóm tác giả chỉ ra rằng, hợp chất BxAl1–xP (x = 0, 0.25, 0.50, 0.75, 1.0) là khá giòn.  
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Ngoài ra, các tính chất điện tử của các hợp chất AlxIn1–xP và GaPxAs1–x (bao 

gồm cấu trúc vùng năng lượng hiệu dụng, mật độ trạng thái, khối lượng hiệu dụng) 

cũng được nghiên cứu chi tiết trên cơ sở phương pháp ab initio với cách tiếp cận 

siêu tế bào bởi Abdollahi và cộng sự [13, 14]. Nhóm tác giả đã sử dụng thế tương 

tác trao đổi được hiệu chỉnh Becke–Johnson kết hợp với thành phần tương quan 

trong cả LDA và M06 của phiếm hàm Minnesota để thu được thông tin chính xác 

về cấu trúc vùng năng lượng của vật liệu. Cấu trúc năng lượng hiệu dụng của các 

hợp kim được tính toán thông qua cách tiếp cận trọng số phổ và từ đó xác định được 

sự phụ thuộc của khe năng lượng và khối lượng hiệu dụng vào nồng độ thành phần. 

Kết quả tính toán của khe năng lượng và thừa số uốn cong trong các trường hợp bán 

dẫn trực tiếp và gián tiếp đều phù hợp khá tốt với số liệu thực nghiệm. Nhóm tác giả 

cũng chỉ ra rằng, giao điểm     (khe năng lượng trực tiếp) và  x   (khe 

năng lượng gián tiếp) của các hợp chất AlxIn1–xP và GaPxAs1–x tương ứng tại 

0.48x   và 0.46.x   Hơn thế, Abdollahi và cộng sự cũng cho thấy, sự kết hợp 

giữa thế tương tác trao đổi được hiệu chỉnh Becke–Johnson và thế tương quan M06 

có thể được sử dụng để tính toán chính xác cấu trúc vùng năng lượng của các bán 

dẫn hai thành phần GaP, GaAs, AlP, InP cũng như các hợp chất của chúng. 

Trong quá trình tính toán, phương pháp ab initio cũng bộc lộ rõ những ưu điểm 

và hạn chế. Ab initio có nhiều ưu điểm như các lực giữa các nguyên tử, các vectơ 

riêng và các trị riêng của điện tử tạo ra thường rất chính xác; ab initio có khả năng 

nghiên cứu các pha vật liệu khác nhau và có thể sử dụng để mô hình hoá các môi 

trường liên kết phức tạp và các chất rắn vô định hình. Ngoài ra, do quá trình tính 

toán sử dụng các giả thế thích hợp nên có thể sử dụng phương pháp này để nghiên 

cứu nhiều loại tinh thể khác nhau. Bên cạnh những ưu điểm đó, phương pháp ab 

initio cũng có một số hạn chế như số liệu tính toán chỉ phù hợp tốt ở vùng nhiệt độ 

thấp và áp suất thấp khi các đóng góp phi điều hoà của dao động mạng là nhỏ. 

Ngoài ra, phương pháp ab initio chỉ thích hợp với các hệ nhỏ và có cấu trúc đơn 

giản. Khi số lượng nguyên tử tăng lên, đòi hỏi máy tính phải có cấu hình mạnh và 

tài nguyên hệ thống lớn. 
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Để khắc phục những hạn chế của phương pháp ab initio, người ta đưa ra một 

phương pháp mới để có thể nghiên cứu những hệ quy mô lớn và đòi hỏi ít tính toán 

hơn, đó là phương pháp hàm Hamilton liên kết chặt [48]. Trong quá trình tính toán, 

phương pháp này thường sử dụng kĩ thuật làm khớp, vì vậy mặc dù có hiệu quả tính 

toán cao hơn nhiều so với phương pháp ab initio nhưng phương pháp này vẫn tồn 

tại những nhược điểm, chẳng hạn như: Quá trình tính toán phải phụ thuộc vào việc 

làm khớp với số liệu thực nghiệm; Số hạng năng lượng đẩy chỉ có thể xác định bằng 

một công thức kinh nghiệm và cần phải giải ít nhất một bài toán trị riêng hoặc vectơ 

riêng của ma trận trên từng bước của mô phỏng động lực học phân tử và chính điều 

này làm giảm khả năng ứng dụng của phương pháp. 

1.2.1.2. Các phương pháp mô hình hoá trên máy tính 

Năm 1932, Zachariasen [113] đưa ra mô hình cấu trúc của bán dẫn tứ giác vô 

định hình được gọi là mạng ngẫu nhiên liên tục (CRN). Tiếp theo, đến năm 1971, 

Polk [79] cũng đã xây dựng mô hình CRN cơ học để phản ánh tôpô chung của các 

chất bán dẫn vô định hình nhưng không chú trọng về mặt vật lí. Phương pháp mở 

rộng liên kết của Wooten, Winer và Weaire (WWW) ra đời năm 1985 đã cho phép 

khắc phục các nhược điểm trên và đã tạo ra các mô hình CRN có chất lượng cao 

[31, 109]. Tuy nhiên, phương pháp này vẫn tồn tại một số hạn chế như: Sau một số 

lớn các chuyển vị liên kết thì hệ vẫn bị ảnh hưởng bởi cấu hình trạng thái ban đầu là 

tinh thể. Đối với mô hình trong [109], bề rộng phân bố góc liên kết lớn hơn so với 

giá trị thực nghiệm. 

1.2.1.3. Phương pháp mô phỏng Monte-Carlo 

Phương pháp Monte-Carlo là một lớp các giải thuật tính toán dựa trên việc lặp 

lại các mẫu ngẫu nhiên để thu được kết quả. Trong các bài toán vật lí, phương pháp 

mô phỏng Monte-Carlo (Monte-Carlo simulation – MCS) được sử dụng hiệu quả 

trong nghiên cứu các hệ với nhiều bậc tự do như chất lỏng, các hệ mất trật tự, vật 

rắn liên kết mạnh và các cấu trúc di động. Một số ứng dụng của MCS trong các lĩnh 

vực khác như xác định độ rủi ro trong kinh doanh hay tính tích phân xác định nhiều 
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chiều với các điều kiện biên phức tạp trong giải tích. Về nguyên tắc, MCS có thể 

giải quyết được bất kì bài toán nào có liên quan đến xác suất. Ý tưởng chủ đạo của 

MCS là sử dụng “các biến số ngẫu nhiên” để mô tả các quá trình ngẫu nhiên qua 

một số các bước ngẫu nhiên. Theo quy luật số lớn, các tích phân được mô tả bởi các 

giá trị kì vọng của các biến ngẫu nhiên có thể được ước lượng bằng giá trị trung 

bình của các mẫu độc lập của biến. 

Ngoài việc cho phép sử dụng các thế thực, MCS còn cung cấp một tập hợp của 

các cấu hình phân bố cho các hệ thống kê khác nhau. Thông thường, các phân bố 

thống kê này không có dạng giải tích rõ ràng vì sự phức tạp của các hệ nghiên cứu. 

Với lợi thế có thể xác định được các tích phân thống kê mà không phải sử dụng bất 

cứ giả thiết nào, MCS cho phép lựa chọn nhiều dạng thế tương tác (giữa các nguyên 

tử) khác nhau cũng như có khả năng nghiên cứu bằng số những bài toán phức tạp 

khác như tính chất của các tinh thể phi điều hoà mạnh. Ngoài ra, MCS còn được kết 

hợp với kĩ thuật tích phân đường Feynman (Path-integral Monte-Carlo) [49, 91] cho 

phép nghiên cứu các hệ vật liệu với các hiệu ứng phi điều hoà ở nhiệt độ cao cũng 

như các hiệu ứng lượng tử ở nhiệt độ thấp.  

Trong công trình [81], Rathi và cộng sự đã sử dụng mô hình thế Abell–Tersoff 

[80] với các tham số được tối ưu hoá để nghiên cứu các thông tin cấu trúc và một số 

tính chất nhiệt động của các HCBD hai thành phần III–V (Al, Ga, In)–(N, P, As, Sb) có 

cấu trúc zinc-blende bằng MCS. Quá trình mô phỏng được nhóm tác giả thực hiện 

trong điều kiện đẳng áp – đẳng nhiệt (N, P, T) với số nguyên tử N, áp suất P và nhiệt 

độ T được giữ cố định trong khi đó thay đổi thể tích V của hộp mô phỏng. Những 

tính chất của HCBD hai thành phần III–V (Al, Ga, In)–(N, P, As, Sb) có cấu trúc 

zinc-blende được dự đoán bao gồm hằng số mạng, hệ số dãn nở nhiệt, bán kính của 

quả cầu phối vị thứ nhất (khoảng cách lân cận gần nhất) và bán kính của quả cầu 

phối vị thứ hai cũng như các góc liên kết giữa các nguyên tử ở nhiệt độ phòng và áp 

suất khí quyển. Kết quả mô phỏng phù hợp tốt với số liệu thực nghiệm. Tại áp suất 

1 bar và nhiệt độ 300 K, các HCBD này thể hiện sự sai lệch đáng kể so với cấu trúc 

tứ diện hoàn hảo. Mô hình thế Abell–Tersoff có dạng tương tự thế Morse với các 
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thành phần hút và đẩy nhưng có thêm số hạng nhiều hạt. Đó là một hàm của độ dài 

và góc liên kết và hàm này đặc trưng cho tương tác của các nguyên tử lân cận.  

Cách thức kết hợp MCS và mô hình thế Tersoff này được thực hiện tiên phong 

bởi Kelires và cộng sự [30, 61, 103, 104]. Nhóm của Kelires nghiên cứu sự phụ 

thuộc nồng độ thành phần đến hằng số mạng của bán dẫn Si1–x–yGe1–xCy và độ dài 

liên kết đối với bán dẫn Si1–xGex. Kelires đã phát triển kĩ thuật MCS để nghiên cứu 

các hệ hợp kim nhóm IV khi phương pháp mô phỏng động học phân tử không đạt 

được trạng thái cân bằng trong một khoảng thời gian tính toán. Kĩ thuật MCS này 

cho kết quả khá tốt với các hệ hợp kim như các cấu trúc ghép InAs/GaAs [64], 

trong đó có yêu cầu về điều kiện cân bằng thành phần. Điều này không thể thực hiện 

với kĩ thuật mô phỏng động học phân tử. Ngoài ra, Adhikari và Kumar [17] đã sử 

dụng MCS và thế Tersoff để tính toán các tính chất nhiệt của GaAs và InAs. Bên 

cạnh đó, bằng cách kết hợp MCS với thế trường lực hoá trị, Adhikari [18], Sikder và 

cộng sự [92] cũng đã xác định được một số thông tin cấu trúc (hằng số mạng, độ dài 

liên kết, góc liên kết) của một số HCBD ba thành phần như InxGa1–xAs; AlxGa1–xAs; 

AlxGa1–xP; AlxGa1–xSb; InxAl1–xAs; InxGa1–xP,… 

Tuy có nhiều ưu điểm, nhưng MCS lại có hạn chế là không thể sử dụng để xác 

định các đại lượng phụ thuộc thời gian do các tham số không liên quan đến thang đo 

thời gian. Kết quả mà chúng ta thu được theo phương pháp này phản ánh thông tin 

về “hệ mẫu” do chúng ta xây dựng. Thông tin sẽ chính xác nếu chúng ta loại trừ 

được các sai số thống kê. Sai số này càng nhỏ nếu có đủ thời gian chạy máy để xử lí 

các dữ kiện ban đầu đưa vào. Một điều cần chú ý nữa là các tính chất nhiệt động xác 

định bằng MCS sẽ bị lệch khỏi giá trị của hệ thực và độ lệch này phụ thuộc giá trị 

tổng số hạt N. Độ lệch tương đối tỉ lệ với tỉ số 1/N.   

1.2.1.4. Phương pháp động lực học phân tử 

Phương pháp động lực học phân tử (Molecular dynamics – MD) là một phương 

pháp mô phỏng máy tính được sử dụng trong nghiên cứu chuyển động của các 

nguyên tử và phân tử. Nói cách khác, đây là dạng bài toán mô phỏng N hạt khi các 
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hạt chuyển động tuân theo định luật cơ học cổ điển Newton. Các nguyên tử và phân 

tử được cho tương tác với nhau trong một khoảng thời gian cố định và từ đó cho 

thông tin về sự tiến triển động lực học của hệ. Thông thường quỹ đạo của các hạt 

được xác định bằng cách giải số các phương trình chuyển động Newton, trong đó 

lực tương tác giữa các hạt và thế năng của chúng được xác định bởi thế tương tác 

nguyên tử và trường lực cơ học phân tử. Vận tốc chuyển động của các hạt được xác 

định bằng thuật toán Verlet theo bước thời gian dt. Sự dịch chuyển của các hạt được 

lặp đi lặp lại nhiều lần cho đến khi hệ tiến đến trạng thái cân bằng. Khi đó, ta sẽ thu 

được thông tin về các tính chất vật lí của hệ. Phương pháp này ban đầu được phát 

triển trong lĩnh vực vật lí lí thuyết nhưng ngày nay, nó được ứng dụng trong nhiều 

lĩnh vực khác như hoá lí, khoa học vật liệu và mô phỏng các phân tử sinh học. 

Sử dụng phương pháp MD kết hợp với thế tương tác ba hạt thực nghiệm 

Tersoff, Goumri-Said và cộng sự đã dự đoán các thông tin cấu trúc và tính chất 

nhiệt động của bán dẫn hai thành phần AlN với các cấu trúc zinc-blende và rock-

salt [38]. Giá trị của môđun nén khối và các hằng số đàn hồi tính toán thu được phù 

hợp tốt với các số liệu thực nghiệm. Nhóm tác giả cũng đã dự đoán các tính chất 

nhiệt động của pha zinc-blende AlN ở áp suất cao như nhiệt độ Debye, nhiệt độ 

nóng chảy, nhiệt dung riêng và hệ số dãn nở nhiệt.  

Đối với HCBD ba thành phần, sử dụng mô hình thế tương tác Tersoff hiệu 

chỉnh, Branicio và cộng sự đã tiến hành mô phỏng MD để nghiên cứu các tính chất 

cấu trúc, cơ học và dao động của hợp kim Ga1–xInxAs trong cả hai trường hợp tinh 

thể và vô định hình [24, 25]. Đối với pha tinh thể Ga1–xInxAs, nhóm tác giả đã chỉ ra 

rằng: (i) Các độ dài liên kết Ga–As và In–As thay đổi rất nhỏ theo thành phần x của 

In, trong khi, các hằng số đàn hồi phụ thuộc phi tuyến vào x; (ii) Hàm phân bố lân 

cận gần nhất cation – cation có một đỉnh rộng và (iii) Có hai giá trị khoảng cách lân 

cận gần nhất As–As trong mạng con anion As. Những kết quả thu được từ mô 

phỏng MD này của nhóm tác giả phù hợp tốt với các dữ liệu thực nghiệm (cấu trúc 

tinh tế phổ hấp thụ tia X mở rộng (Extended X-ray Absorption Fine Structure – 

EXAFS) và nhiễu xạ tia X (X-ray diffraction – XRD) năng lượng cao) và các giá trị 
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tính toán từ mô phỏng MD từ các nguyên lí đầu tiên. Giá trị thu được của hằng số 

mạng có sai số nhỏ hơn 0.18% so với định luật Vegard. Hàm mật độ trạng thái 

phonon thu được cho thấy, trạng thái hai mode của các phonon quang cao tần có các 

đỉnh gần với GaAs và InAs. Kết quả này hoàn toàn phù hợp với số liệu phép đo 

Raman gần đây [24, 25]. Đối với pha vô định hình của Ga1–xInxAs, kết quả mô 

phỏng cho thấy: (i) Hàm phân bố lân cận gần nhất cation – anion phân tách rõ ràng 

thành các đỉnh As–Ga và As–In như trong trường hợp pha tinh thể; (ii) Hàm phân 

bố lân cận gần nhất cation – cation tương tự như pha tinh thể và (iii) Hàm phân bố 

As–As khác so với pha tinh thể ở chỗ chỉ có một giá trị khoảng cách lân cận gần nhất. 

Ưu điểm của phương pháp MD là có thể nghiên cứu chuyển động của một tập 

hợp các nguyên tử theo thời gian và xác định được ảnh hưởng của nhiệt độ, áp suất 

đến các tính chất hoá lí của chúng. Một số các tính chất vật lí như tính chất cấu trúc 

địa phương, nhiệt động, cơ học, khuếch tán,... được dễ dàng khảo sát bằng phương 

pháp MD và kết quả thu được tương đối phù hợp với thực nghiệm. Tuy vậy, vì hệ 

chứa một số lớn nguyên tử và phân tử nên chúng ta không thể xác định các tính chất 

của hệ phức tạp bằng các biểu thức giải tích tường minh. Mô phỏng MD giải quyết 

vấn đề này bằng cách sử dụng các phương pháp số. Tuy nhiên, các chương trình mô 

phỏng MD không có điều kiện ràng buộc về mặt toán học nên có thể sinh ra những 

sai số tích luỹ dần trong các tích phân số. Có thể giảm thiểu những sai số này bằng 

cách lựa chọn thuật toán và các tham số đầu vào phù hợp nhưng vẫn không thể hoàn 

toàn loại trừ được chúng. 

1.2.2. Phương pháp thống kê mômen 

Phương pháp thống kê mômen (PPTKMM) là phương pháp lí thuyết được 

nhóm tác giả N. Tăng và V.V. Hùng [7, 9] phát triển trên cơ sở của cơ học thống kê. 

Trong PPTKMM, các mômen (các trung bình thống kê) cấp cao được biểu diễn 

thông qua các mômen cấp thấp hơn nhờ các công thức truy chứng. PPTKMM đã 

được nhóm tác giả V.V. Hùng và cộng sự áp dụng, phát triển để nghiên cứu các tính 

chất nhiệt động, cơ học cho nhiều loại vật liệu khác nhau. Kết quả thu được đã được 

nhóm tác giả công bố trên các tạp chí khoa học trong nước và nước ngoài [50, 51, 
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52, 53, 54, 99, 100, 101]. Áp dụng PPTKMM để nghiên cứu các tinh thể LPTD và 

LPTK, nhóm tác giả đã xác định được các biểu thức của độ dời, năng lượng tự do 

Helmholtz và phương trình trạng thái của tinh thể [7]. Từ kết quả này, sử dụng các 

mối quan hệ nhiệt động lực học, nhóm tác giả đã xây dựng được các biểu thức giải 

tích tường minh của hệ số dãn nở nhiệt, các nhiệt dung riêng đẳng tích và đẳng áp, 

các hệ số nén đẳng nhiệt và đoạn nhiệt, các môđun đàn hồi (môđun nén khối, 

môđun Young, môđun trượt) và các hằng số đàn hồi. PPTKMM có ưu điểm là có kể 

đến các hiệu ứng lượng tử, hiệu ứng phi điều hoà và tương quan của các dao động 

mạng. Điều này cho phép PPTKMM có thể được áp dụng để giải các bài toán cơ 

nhiệt trong một vùng rộng của nhiệt độ và áp suất. Trong những năm gần đây, 

PPTKMM tiếp tục được mở rộng và phát triển trong nghiên cứu các tính chất nhiệt 

động và đàn hồi, nhiệt độ nóng chảy,... của các vật liệu khối (kim loại Fe, Ni, 

W,...[12], hợp kim [2], vật liệu cấu trúc Fluorite [11]; bán dẫn tinh khiết có cấu trúc 

kim cương Ge, Si [3] và bán dẫn hai thành phần có cấu trúc zinc-blende GaAs, 

InAs, InP, AlP,...[3]) cũng như các màng mỏng kim loại (Ni, Au, Al) [32] ở áp suất 

không cũng như khi có kể đến ảnh hưởng của áp suất. Các kết quả nghiên cứu lí 

thuyết bằng PPTKMM về cơ bản cho kết quả khá phù hợp với các số liệu thực 

nghiệm thu thập được. Trong các chương tiếp theo chúng tôi sẽ trình bày chi tiết 

PPTKMM trong nghiên cứu các tính chất nhiệt động và đàn hồi áp dụng cho bán 

dẫn có cấu trúc zinc-blende hai thành phần, ba thành phần và SMBD. 

Như vậy, các phương pháp trong nghiên cứu tính chất cơ học và nhiệt động của 

bán dẫn (như phương pháp ab initio, phương pháp liên kết chặt, phương pháp mô 

hình hoá trên máy tính,…) đều có những ưu điểm và hạn chế riêng như phụ thuộc 

vào việc làm khớp với số liệu thực nghiệm, không tính đến ảnh hưởng của hiệu ứng 

phi điều hoà,… Vì vậy, việc sử dụng những phương pháp này để nghiên cứu tính 

chất nhiệt động và đàn hồi của bán dẫn chưa thực sự có hiệu quả. 
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Kết luận Chương 1 

Trong chương này, chúng tôi đã trình bày tổng quan về bán dẫn, HCBD và 

SMBD, một số phương pháp nghiên cứu chủ yếu như phương pháp ab initio, 

phương pháp MD, phương pháp mô phỏng Monte-Carlo, PPTKMM,… và qua đó 

đánh giá được ưu, nhược điểm của từng phương pháp. Các ứng dụng của bán dẫn 

trong KHCN và đời sống cũng được chúng tôi thảo luận và từ đó chỉ ra ý nghĩa 

quan trọng của việc nghiên cứu tính chất nhiệt động và đàn hồi của vật liệu bán dẫn. 

Trong chương tiếp theo, chúng tôi sẽ trình bày chi tiết PPTKMM trong cơ học 

thống kê và một số kết quả quan trọng của PPTKMM nghiên cứu bán dẫn hai thành 

phần. Đây là phương pháp chính được chúng tôi sử dụng trong luận án để nghiên 

cứu tính chất nhiệt động và đàn hồi của HCBD đa thành phần và SMBD. 
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CHƯƠNG 2 
PHƯƠNG PHÁP THỐNG KÊ MÔMEN  

TRONG NGHIÊN CỨU BÁN DẪN 

 

Như chúng tôi đề cập ở chương trước, PPTKMM đã được sử dụng khá hiệu quả 

trong nghiên cứu các tính chất nhiệt động, cơ học, đàn hồi của các vật liệu kim loại, 

hợp kim, tinh thể lượng tử cũng như bán dẫn. Trong chương này, trước tiên, chúng 

tôi sẽ giới thiệu cách thức tiếp cận và các công thức cơ bản của PPTKMM. Tiếp 

theo đó, chúng tôi sẽ trình bày những kết quả thu được trước đây bởi Vũ Văn Hùng 

và Phạm Thị Minh Hạnh khi áp dụng PPTKMM trong tính toán một số đại lượng 

nhiệt động và đàn hồi của bán dẫn hai thành phần có cấu trúc zinc-blende [54]. 

2.1. Phương pháp thống kê mômen 

2.1.1. Khái niệm mômen 

Khái niệm mômen đã được đưa ra trong lí thuyết xác suất và trong vật lí thống 

kê. Cụ thể là: 

Trong lí thuyết xác suất, mômen cấp m (còn gọi là mômen gốc)  ℕm  của 

biến số 1q  được cho bởi 

   
 1 2

1 1 1 2 1 2
, ,...

... , ,... ... ,  
n

m m
n n

q q q
q q q q q dq dq dq                  (2.1) 

trong đó q1, q2,...qn là tập hợp các biến số ngẫu nhiên tuân theo quy luật thống kê 

được mô tả bởi hàm phân bố  (q1, q2 ,...,qn ). Hàm phân bố  (q1, q2 ,...,qn )  phải 

thoả mãn điều kiện chuẩn hoá. Khi đó, mômen trung tâm cấp m được xác định bởi 

    
1 2

1 1 1 1 1 2 1
( , ,... )

... ( ) ( , ,..., ) ...
n

m m
n n

q q q
q q q q q q q dq dq        . (2.2) 

Như vậy, đại lượng trung bình thống kê q   chính là mômen cấp 1 và phương 

sai 2( )q q      là mômen trung tâm cấp 2. Về nguyên tắc, nếu biết hàm phân bố 

 (q1, q2,..., qn) thì chúng ta có thể xác định được các mômen đến cấp tùy ý.  
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Trong vật lí thống kê, các mômen được định nghĩa như sau: 

  ˆˆ ˆTr( ),m mq q             (2.3) 

   ˆˆ ˆ ˆ ˆ( ) Tr ( ) ,m mq q q q                                        (2.4) 

trong đó ̂  là toán tử thống kê mô tả hệ lượng tử và tuân theo phương trình 

Liouville lượng tử: 

  
ˆ ˆ ˆ, ,    

ℏi H
t
                                                          (2.5) 

ở đây, Ĥ  là toán tử Hamilton (Hamiltonian) của hệ,  ...,...  là dấu ngoặc Poisson 

lượng tử. 

Như vậy, về nguyên tắc nếu biết dạng của toán tử thống kê ̂  thì có thể tìm 

được các mômen. Tuy nhiên, ngay cả đối với các hệ cân bằng nhiệt động, khi đã 

biết dạng của toán tử ̂  thì việc xác định chính xác các mômen cũng khá phức tạp. 

Để khắc phục khó khăn này, trong công trình [102], tác giả Nguyễn Tăng đã xây 

dựng các công thức truy chứng cho phép xác định mômen cấp cao qua các mômen 

cấp thấp hơn. Những công thức này đóng vai trò quan trọng trong nghiên cứu tính 

chất nhiệt động và đàn hồi của các tinh thể. 

2.1.2. Các công thức cơ bản của phương pháp thống kê mômen 

Xét một hệ lượng tử chịu tác dụng của các lực không đổi ia  theo hướng toạ độ 

suy rộng ˆ .iQ  Khi đó, toán tử Hamilton của hệ có dạng 

  Ĥ  Ĥ0  aiQ̂iå ,          (2.6) 

trong đó 0Ĥ  là toán tử Hamilton của hệ khi không có ngoại lực tác dụng.  

Dưới tác dụng của ngoại lực không đổi, hệ chuyển sang trạng thái cân bằng 

nhiệt động mới được mô tả bởi phân bố chính tắc với toán tử thống kê có dạng: 

  
ˆ

ˆ exp ,H


 
  

 
         (2.7) 
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trong đó   là năng lượng tự do Helmholtz của hệ, Bk T   với kB là hằng số 

Boltzmann, T  là nhiệt độ tuyệt đối của hệ. 

Bằng một số phép biến đổi, trong công trình [102] tác giả đã thu được công 

thức tổng quát biểu thị mối liên hệ giữa toán tử F̂  bất kì, toán tử toạ độ ˆ
kQ  và toán tử 

Hamilton Ĥ   

2 (2 )
2

0

ˆ ˆ1 ˆ ˆˆ ˆ, ,
2 (2 )!

m m
a m

k ka aa mk k a

F B i FF Q F Q
a m a

 




 

 æ ö     ç ÷   è ø
å ℏ     (2.8) 

trong đó B2m là hệ số Bernoulli và .... a  biểu thị trung bình theo toán tử thống kê 

của hệ ứng với Hamiltonian Ĥ.  

Biểu thức (2.8) cho phép xác định sự tương quan giữa các toán tử F̂  và ˆ
kQ . 

Muốn vậy, chúng ta cần phải biết các đại lượng ˆ
aF   và 

(2 )ˆ
.

m

k a

F
a




 Đại lượng 

ˆ
aF   có thể xác định từ điều kiện cân bằng của hệ, còn 

(2 )ˆ n

k a

F
a




được xác định 

từ các phương trình động lực học. 

Trường hợp đặc biệt khi ˆˆ ,kF Q  ta có biểu thức phương sai của ˆ
kQ  

   
2 (2 )2 2

0

ˆ ˆˆ ˆ .
(2 )!

m mk a m k
k k a

a mk k a

Q QB iQ Q
a m a

 






 æ ö     ç ÷ è ø
å ℏ       (2.9) 

Vì ˆ
kQ  không phụ thuộc tường minh vào ak nên đối với hệ cổ điển, công thức 

(2.9) trở nên đơn giản 

   2
ˆ

ˆ ˆ .
k a

k k a
a k

Q
Q Q

a



   


                                    (2.10) 

Biểu thức phương sai (2.10) là một công thức quen thuộc trong cơ học thống kê 

cổ điển. 

Ngoài ra, công thức (2.8) còn cho chúng ta khả năng xác định hàm tương quan 

giữa F̂  và ˆ
kQ  đối với hệ ứng với toán tử Hamilton 0Ĥ  khi không có ngoại lực tác 
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dụng 

  2 (2 )
2

0
00

1 ˆ ˆˆ ˆ,
2

ˆ ˆ
,

(2 )!








    

   æ ö    ç ÷  è ø    
å ℏ

k k

m m
a m

mk k a aa

F Q F Q

F B i F
a m a




   (2.11) 

trong đó ...   biểu thị trung bình theo toán tử thống kê của hệ ứng với  

Hamilton 0
ˆ .H  

Trong công trình [102], các tác giả còn thu được biểu thức liên hệ giữa F̂  và  ˆ n
kQ  

như sau 

  
2 (2 )

( ) 1 2

0

ˆ1 ˆˆ , ( 1) .
2 (2 )!

m m n
n n m
k

a m k a

B i FF Q
m a







 

æ ö    ç ÷  è ø
å ℏ              (2.12) 

Từ biểu thức (2.12), khi  và 1,n   ta thu được hệ thức thăng 

giáng của xung lượng  

                                (2.13) 

Nếu trong công thức (2.8) thay ˆ ˆ
nF K  và đưa vào toán tử tương quan cấp n 

ˆ
nK  được định nghĩa bởi 

         (2.14) 

thì chúng ta thu được công thức truy chứng đối với mômen cấp cao như sau 
2 (2 )

2
1 1

01 1

ˆ ˆˆˆ ˆ .
(2 )!

m m
n a m n

n n na a a mn n a

K B KiK K Q
a m a

 




 
 

   æ ö   ç ÷ è ø
å ℏ    (2.15) 

Đây là công thức tổng quát của mômen và nó cho phép xác định được mômen 

cấp cao thông qua các mômen cấp thấp hơn thậm chí có thể biểu diễn qua mômen 

cấp một. Đối với từng đối tượng nghiên cứu cụ thể có thể khai triển gần đúng tới 
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bậc phù hợp.  

Xét một ví dụ đơn giản, khi n = 1, biểu thức (2.15) trở thành 

  
2 (2 )1 2

2 1 2
02 2

ˆ ˆˆˆ ˆ ,
(2 )!

m m
a m n

a a a m a

K B KiK K Q
a m a

 






 æ ö   ç ÷ è ø
å ℏ  

trong đó   

   2 1 2 1 2 2 1
1 1ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆˆ ,
2 2a a aa

K Q Q Q Q Q Q


     . 

Theo công thức (2.8), ta có: 

  
2 (2 )1 2 1

1 2 1 2
02 2

ˆ ˆ1 ˆ ˆ ˆ ˆ, .
2 (2 )!

m m
a m

a aa m a

Q B i QQ Q Q Q
a m a

 




 

 æ ö     ç ÷   è ø
å ℏ   

Khi Q̂1  Q̂2 º Q̂, ta thu được 

  
2 (2 )22 2

02 2

ˆ ˆˆ ˆ .
(2 )!

m m
a m

a a m a

Q B i QQ Q
a m a

 






 æ ö   ç ÷ è ø
å ℏ   (2.16) 

Đây chính là biểu thức cho phép xác định mômen gốc cấp 2 của Q̂  thông qua 

mômen gốc cấp 1 và các đạo hàm của nó. 

2.1.3. Công thức tổng quát tính năng lượng tự do 

Trong nghiên cứu các tính chất nhiệt động của vật liệu, năng lượng tự do 

Helmholtz   đóng vai trò hết sức quan trọng. Từ năng lượng tự do   ta có thể xác 

định được đầy đủ thông tin về các tính chất nhiệt động của hệ. Trong vật lí thống 

kê, năng lượng tự do  liên hệ với tổng thống kê Z bởi hệ thức [5, 8]: 

  
ˆ

ln , .
H

Z Z Tr e  
æ ö

ç ÷  
ç ÷
è ø

                                  (2.17)                                    

Tuy nhiên, việc tìm năng lượng tự do   không đơn giản. Thông thường, ta chỉ 

tìm được biểu thức chính xác của   đối với các hệ lí tưởng. Trong các trường hợp 

khác, năng lượng tự do   chỉ được xác định một cách gần đúng. Năng lượng tự do 

 có thể được xác định bằng nhiều phương pháp khác nhau như phương pháp biến 
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phân, phương pháp nhiễu loạn, phương pháp động lực mạng,... Trong khuôn khổ 

luận án này, chúng tôi sẽ trình bày công thức tổng quát tính năng lượng tự do của hệ 

bằng PPTKMM. 

Xét một hệ lượng tử được đặc trưng bởi Hamiltonian  

  0
ˆ ˆ ˆ ,H H Va            (2.18) 

trong đó a  là thông số, V̂  là toán tử Hermite tuỳ ý. Đối với hệ cân bằng nhiệt động, ta 

có:  

  ( ) .V a
 a
a


   


                                             (2.19) 

Thực hiện lấy tích phân ta thu được năng lượng tự do của hệ dưới dạng: 

   0
0

( ) ,V d
a

a a  a                                       (2.20) 

trong đó 0  là năng lượng tự do của hệ ứng với Hamiltonian 0Ĥ  coi như đã biết.  

Sử dụng các công thức về mômen được trình bày trong phần trước, ta có thể 

tính được V a  . Kết hợp kết quả thu được với biểu thức (2.20), ta tính được năng 

lượng tự do ( ). a   

Nếu Hamiltonian Ĥ  của hệ có dạng phức tạp, thực hiện việc phân tách 

Hamiltonian Ĥ  dưới dạng 

  0
ˆ ˆ ˆ ,i i

i
H H Va å                                             (2.21) 

sao cho 0 1 1 2 2 3 3
ˆ ˆ ˆ ˆ ...,H V V Va a a      

Như vậy, nếu biết năng lượng tự do 0  ứng với Hamiltonian 0Ĥ  của hệ thì có 

thể tìm được năng lượng tự do 1  ứng với Hamiltonian 1 0 1 1
ˆ ˆ ˆ .H H Va   Sau đó, từ 

1  có thể tìm được năng lượng tự do 2  ứng với Hamiltonian 2 1 2 2
ˆ ˆ ˆ ,H H Va  ... 

Cuối cùng, có thể tìm được năng lượng tự do   của hệ ứng với Hamiltonian 

0
ˆ ˆ ˆ

i i
i

H H Va å . 
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2.2. Phương pháp thống kê mômen trong nghiên cứu bán dẫn  

Ở phần này, chúng tôi sẽ trình bày các kết quả đã thu được trước đây khi áp 

dụng PPTKMM để nghiên cứu các tính chất nhiệt động của bán dẫn hai thành phần 

có cấu trúc zinc-blende [3]. Trong nghiên cứu bán dẫn, ngoài tương tác cặp là chủ 

yếu còn cần phải kể đến đóng góp của tương tác ba hạt. Các thế nhiều hạt thường 

được sử dụng trong nghiên cứu bán dẫn là thế Stillinger-Weber [96], thế Pearson-

Takai-Halicioglu-Tiller [33],… Giả thiết thế tương tác giữa hạt i (hạt chọn làm gốc) 

và hạt j là  ,ij i jr r , thế năng tương tác giữa ba hạt i, j và k là  , ,jjk i kiW r r r  và 

tổng số hạt trong tinh thể bán dẫn là N. Khi đó,  ,ij i jr r  và  , ,jjk i kiW r r r  sẽ có 

dạng tương ứng như sau: 

* Thế Stillinger-Weber [96] 

  

4 1

1 exp ,
( , )

0,

ij ij ij

ij i j

ij

r r r
A B b b

r r
r

b


  



     æ ö æ ö      ç ÷ ç ÷    è ø è ø     




   (2.22) 

  











÷
ø
ö

ç
è
æ ÷

ø
ö

ç
è
æ ÷÷

ø

ö
çç
è

æ


 211

3
1cosexp),,( ijk

ikij
kjiijk brb

r
rrrW 





 ,  (2.23) 

trong đó ijr  và ikr là các khoảng cách giữa các hạt i và j, i và k;
ijk  là góc giữa các 

liên kết ijr và ikr ; các thông số A, B, b, , , ,  được làm khớp từ các tính chất cơ 

bản của vật liệu như năng lượng liên kết, hằng số mạng, các tính chất đàn hồi,…. 

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

  
12 6

0 0

,

( , ) 2ij i j
ij i j

r rr r
r r


 æ ö æ ö
   ç ÷ ç ÷ç ÷ ç ÷ è ø è ø 

,                                     (2.24) 

     
 3

1 3cos cos cos
, , i j k

ijk i j k

ij jk ki

W r r r Z
r r r

  
 ,     (2.25) 

ở đây , ,i j k    là ba góc trong của tam giác được tạo bởi ba hạt i, j và k; 0r  là 
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khoảng cách lân cận gần nhất giữa các nguyên tử ở trạng thái cân bằng; Z,  là các 

thông số được xác định từ thực nghiệm. 

Sử dụng phương pháp quả cầu phối vị, thế năng tương tác của tinh thể có thể 

viết dưới dạng 

     
, ,

1 1, , , ,
2 3i ij i j i j k

i i j i j k
ijkWr r r r r 



   å å å                       (2.26) 

trong đó   

     1 1, , , .
2 3i ij i j i j k

j j k
ijkr r r r rW



  å å       (2.27) 

2.2.1. Độ dịch chuyển của nguyên tử khỏi nút mạng 

Trong mạng tinh thể, ở nhiệt độ thấp, dao động mạng là nhỏ nên có thể bỏ qua các 

hiệu ứng phi điều hoà. Tuy nhiên, ở nhiệt độ cao, các nguyên tử trong mạng tinh thể trở 

nên dao động mạnh, vì vậy cần tính đến ảnh hưởng phi điều hoà của dao động 

mạng. Trong phép gần đúng đến bậc 4, thế năng i  được khai triển theo độ dời ui 

dưới dạng: 

 

 
2

0

, eq

3

, , eq

4

, , , eq

1( )
2

1
6

1 ,
24

æ ö
   ç ÷ç ÷ è ø

æ ö
 ç ÷ç ÷  è ø

æ ö
 ç ÷ç ÷   è ø

å

å

å

   i
i i i i i

i i

i
i i i

i i i

i
i i i i

i i i i

r u r
u u

u u u
u u u

u u u u
u u u

a ba b

a b 
a b a b 

a b  
a b  a b  

 






   (2.28) 

trong đó , , , , ,x y za b    ;  với ri là vị trí cân bằng của nguyên tử 

thứ i. 

Nếu nguyên tử thứ i còn chịu tác dụng của lực phụ không đổi ab theo phương b 

thì ở trạng thái cân bằng nhiệt động, ta có phương trình 
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2 3

, , ,eq eq

4

, , , eq

1
2

1 0.
6

öö ææ  
 ÷÷ ççç ÷ ç ÷    è èø ø

öæ 
  ÷çç ÷   è ø

å å

å

i i
i i ia a

i i i i ii i

i
i i i a

i i i ii

u u u
u u u u u

u u u a
u u u u

a a 
a b a b a a 

a   b
a b  a  

 


      (2.29) 

Ở đây cần chú ý rằng, do tính đối xứng của tinh thể có cấu trúc zinc-blende,  

các đại lượng 

2
,i

i i eq
u ua b

æ ö
ç ÷ç ÷ è ø

 
3

2 ,i

i i eq
u ua b

æ ö
ç ÷ç ÷ è ø

 
3

3 ,i

i equ a

æ ö
ç ÷ç ÷è ø

 
4

3
i

i i eq
u ua b

æ ö
ç ÷ç ÷ è ø

và 
4

2 ,i

i i i eq
u u ua b 

æ ö
ç ÷ç ÷  è ø

 

trong đó a  b    đều triệt tiêu.    

Áp dụng công thức tổng quát của mômen (2.15), ta có thể biểu diễn các mômen 

cấp 2 i i a
u ua  , mômen cấp  3 i i i a

u u ua    và mômen cấp  4 i i i i a
u u u ua     qua 

mômen cấp 1 như sau: 

coth ,i a
i i i i 2aa a

i

u
u u = u u + +

a 2m 2 m
a

a  a 


  æ ö ç ÷   è ø
ℏ ℏ     

coth ,

2
i i2a a

i i i i i i ia aa a a
i i i

i ia a
2

u u
u u u = u u u +3 u + +

a a a

u u
2m 2 m

 a
a   a   a

  

 

 
 

  

æ ö ç ÷  è ø

ℏ ℏ
   

 
 

2

3 2 2
3 2

1

6

4 3

2

i a
i i i i i i i i i ia aa a a a

i
2

i i2 2a a
i a

i i i

m m
i a m i

i ia a
mi i i i a

u
u u u u = u u u u + u u +

a

u u
+ u

a a a

u B ui u u .
a a a m ! a

a
a    a     



 a
a

  


a a

 
   






 æ ö
   ç ÷ç ÷  è ø

 æ ö   ç ÷    è ø
å ℏ

(2.30) 
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2
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i
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i i ieq eq
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u

u u u

b

b b 

 

 

æ ö
 ç ÷ç ÷è ø

 æ ö æ ö   ç ÷ ç ÷ç ÷ ç ÷   è ø è ø 

 

  
3

;i

i i iu u ua b 

b
æ ö

 ç ÷ç ÷  è ø
                    (2.31) 

và  

  i i i ia aa a
u u u u ya b     º .  

Thay (2.30) vào (2.29) và thực hiện phép đổi biến ¢y  y  b
3

, ta thu được 

phương trình vi phân  

   
2

3 2 *
* *23 1 0,dy d yy y X y Ky a

kda da
   

¢ ¢
¢ ¢ ¢ ¢          

trong đó 

  
2

,
3

K k b


   * *,a a K    

   
2

*
2

2 1 2 1 ,
27 3 3

kK X
k k

b b 
 

 
    

 
   X  xcoth x  với .

2
x 



ℏ  (2.32) 

Trước tiên, ta giải phương trình (2.32) trong giới hạn nhiệt độ thấp, khi 

0 K.T   Khi đó, ta có  

  3 .
2

y K y
k
 æ ö¢ ¢ ç ÷

è ø
ℏ   

Do đó, phương trình (2.32) được viết lại dưới dạng gần đúng 

  3 * 0
2

y Ky y a
k
 ¢ ¢ ¢   
ℏ .       (2.33) 

Phương trình này có nghiệm [54]:  

   0 1 21 ,y B X B¢              
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2

2 1
1 2 .
3 27

æ ö
 ç ÷

è ø

kB B
k

b
 

    (2.34) 

Ở giới hạn nhiệt độ cao sao cho   X  xcoth x 1, phương trình (2.32) được viết 

lại dưới dạng phương trình vi phân bậc hai [7] 

  
2

2 3 *
*2 *3 0.d y dyy y Ky a

da da
   

¢ ¢
¢ ¢ ¢          (2.35) 

Vì ngoại lực a là tuỳ ý và có giá trị nhỏ nên ta có thể tìm nghiệm gần đúng của 
phương trình (2.35) dưới dạng 

  * *2
0 1 2y y A a A a¢ ¢            (2.36) 

với 0y¢  được xác định bởi [7] 

  
2

0 3
2 ,  
3

y A
K
¢              (2.37) 

với    
2 2 3 3 4 4 5 5 6 6

1 2 3 4 5 64 6 8 10 12 ,A a a a a a a
K K K K K
         

        

  1
11 ,
2

a X   2 3
2

13 47 23 1 ,
3 6 6 2

a X X X     

  2 3 4
3

25 121 50 16 1 ,
3 6 3 3 2

a X X X Xæ ö     ç ÷
è ø

 

  2 3 4 5
4

43 93 169 83 22 1 ,
3 2 3 3 3 2

a X X X X X          

  2 3 4 5 6
5

103 749 363 391 148 53 1 ,
3 6 2 3 3 6 2

a X X X X X Xæ ö       ç ÷
è ø

 

  2 3 4 5 6 7
6

561 1489 927 733 145 31 165 .
2 3 2 3 2 3 2

a X X X X X X X         

Biểu thức của 1A  và 2A  trong (2.36) có dạng [52] 

   
2 2

1 4
1 21 1 1 ,

2
XA X

K K
  æ ö   ç ÷ è ø 

       (2.38) 
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   
2

0
2

0

1 1 11 .
2 3

yA X
Ky K K 

¢ 
    ¢  

      (2.39) 

Như vậy, khi không có ngoại lực tác dụng, độ dời của nguyên tử khỏi vị trí cân 
bằng ở nhiệt độ T được xác định bởi  

  
 

 

* *0 0

2 2 2

0 4 2

3
1 6 2 21 1 1 .

3 9 3

a a K
y T y y

ky X
K K k k

b


b    b b
  

 
¢ ¢  

æ ö  
¢      ç ÷  

è ø  

  (2.40) 

Khi đó, khoảng cách lân cận gần nhất  a T  giữa hai nguyên tử ở nhiệt độ  

T là 

     0 0 ,a T a y T                                             (2.41) 

trong đó, 0a  là khoảng lân cận gần nhất giữa hai nguyên tử ở nhiệt độ 0 K. Đại 

lượng này có thể được xác định bằng cách giải phương trình trạng thái hoặc từ điều 
kiện cực tiểu của thế năng tương tác. Biết được khoảng cách lân cận gần nhất giữa 
hai nguyên tử, ta dễ dàng xác định được hằng số mạng ha  của bán dẫn có cấu trúc 

zinc-blende theo công thức  

     4 .
3ha T a T          (2.42) 

2.2.2. Năng lượng tự do Helmholtz 

Trong phép gần đúng bậc 4, thế năng tương tác giữa các hạt trong mạng tinh 
thể bán dẫn là 
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        (2.43) 
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Đặt: 
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(2.44) 
Từ đó, biểu thức thế năng tương tác trung bình của mạng tinh thể có dạng [3]:  

  
22 4 2

0 1 23 .
2 3 i i i
kU N u u u u u ua b 

b        
 

  (2.45) 

Để xác định năng lượng tự do   của tinh thể, thực hiện cách tính như được 

trình bày ở công thức (2.20). Tức là cần xác định các tích phân  

  
2 122 4

2 1
0 0

;u d u d
 

    và   
0

i i iu u u d
b

a b  b .     (2.46) 

Thay biểu thức của các mômen cấp 2, cấp 3 và cấp 4 trong (2.30) vào (2.46) và 
thực hiện lấy tích phân, thu được biểu thức gần đúng của năng lượng tự do đối với 
các tinh thể bán dẫn có cấu trúc zinc-blende như sau [3]: 
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2 2
2 2

13

1 1 1 ( 1)
3 3 6

23 1
27 9

2 3 13 ( 1) 1
18 6

  æ ö æ ö  æ ö æ ö       ç ÷ ç ÷ç ÷ ç ÷ è ø è ø è ø è ø   
 æ ö æ ö  æ ö    ç ÷ ç ÷ç ÷

è ø è ø è ø 
 æ ö æ ö  æ ö æ ö     ç ÷ ç ÷ç ÷ ç ÷ è ø è ø  è ø è ø

k X
K K K k

k k kN M M
K K

k kN a X M
K K k K

b


b b
 

b b


,
 


  
  

              (2.47) 
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với 0 0 ,U Nu   2
0 3 ln 1 xN x e       , 

2

3
K k b


  , 

1
2

1
3

2
3

aM
K
æ ö ç ÷

è ø
.     

Từ công thức (2.47) chúng ta có thể tính được năng lượng tự do của hệ ở nhiệt 

độ T nếu biết giá trị của các thông số 1 2, , , ,k    β ở nhiệt độ T0 (chẳng hạn chọn  

T0 = 0 K).  

Nếu nhiệt độ T0 gần với nhiệt độ T thì có thể xem dao động của hạt xung quanh 

vị trí cân bằng mới (tương ứng với T0) là dao động điều hoà. Khi đó, năng lượng tự 

do của hệ có dạng như năng lượng tự do của hệ N dao động tử điều hoà, nghĩa là: 

   20
0 3 ln 1

3
xuN x e            

,     (2.48)    

trong đó u0 là thế năng tương tác trung bình của một nguyên tử trong tinh thể. Khi 

sử dụng các biểu thức này cần lưu ý sự phụ thuộc nhiệt độ của các thông số 

1 2, , , ,k    b  và u0.  

2.2.3. Phương trình trạng thái 

Phương trình trạng thái của bán dẫn zinc-blende được xác định từ mối liên hệ 

giữa áp suất P và năng lượng tự do   trong nhiệt động lực học dưới dạng 

T T T

aP
V a V
   æ ö æ ö æ ö   ç ÷ ç ÷ ç ÷  è ø è ø è ø

.                  (2.49) 

Xét trong gần đúng điều hòa, biểu thức (2.49) có thể được viết lại dưới dạng: 

0 011 1 13 coth . .
3 3 3 2

    æ ö     ç ÷      è ø   T

u ua Na kP N x x
V a a V a k a

  ,  

hay: 

 01 1. .
3 2

u kPv a X
a k a

       
, (2.50) 

trong đó Vv
N

 và V là thể tích của tinh thể.  

Bằng cách giải trực tiếp phương trình trạng thái (2.50) chúng ta có thể xác định 

được khoảng cách lân cận gần nhất  ,a P T  giữa hai nguyên tử ở nhiệt độ T và áp 
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suất P. Tuy vậy, thông thường, để đơn giản về mặt tính toán ta thường giải phương 

trình (2.50) ở nhiệt độ 0 K. Khi đó, phương trình trạng thái có dạng đơn giản 

0 01
3 4

u kPv a
a k a

        
ℏ

.  (2.51) 

Từ phương trình (2.51) tìm được khoảng cách lân cận gần nhất  ,0a P  giữa 

hai nguyên tử ở áp suất P và nhiệt độ 0T   K. Kết hợp với biểu thức độ dời nguyên 

tử (2.40), khoảng cách lân cận gần nhất  ,a P T  giữa các nguyên tử ở nhiệt độ T và 

áp suất P được xác định bởi 

     0, ,0 , .a P T a P y P T    (2.52) 

2.3. Tính chất nhiệt động và đàn hồi của hợp chất bán dẫn có cấu trúc zinc-

blende 

2.3.1. Tính chất nhiệt động 

2.3.1.1. Hệ số nén đẳng nhiệt 

Theo nhiệt động lực học, hệ số nén đẳng nhiệt được xác định bởi hệ thức 

  
0

1 ,T
T

V
V P

 æ ö  ç ÷è ø
         (2.53) 

trong đó V0 là thể tích của hệ ở 0 K. Sử dụng mối quan hệ nhiệt động lực học áp 

suất 
3T T

aP
V V a
  æ ö æ ö   ç ÷ ç ÷ è ø è ø

, biểu thức (2.53) được viết lại dưới dạng 

  

3

0
2 2

2

3
,

2
3

T

T

a
a

aP
V a




æ ö
ç ÷
è ø
æ ö

 ç ÷
è ø

        (2.54) 

trong đó V Nv  với v  là thể tích của một nguyên tử (đối với tinh thể có cấu trúc 

zinc-blende thì 38 ).
3 3

v a  

Trong gần đúng điều hoà, lấy đạo hàm bậc hai của năng lượng tự do Helmholtz 
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theo độ dời ta được 

   
222 2

0
2 2 2 2

1 13 ,
3 2 4T

u X k kN X Y
k aa a a k

 
  æ ö    æ ö    ç ÷  ç ÷   è ø è ø   

  (2.55) 

trong đó 
2

2sinh
xY

x
 . 

Nếu chọn 0T T  để tính các thông số thì có thể đơn giản hoá (2.55) thành: 

  
222 2

0
2 2 2

1 13 .
3 4 2 TT TT

u k kN
k k aa a a

   æ ö æ ö      ç ÷  ç ÷   è øè ø   

ℏ    (2.56) 

Nếu tìm được khoảng lân cận gần nhất aT theo biểu thức (2.41) thì có thể xác 

định được các thông số 1 2, , , ,k    b  ở nhiệt độ T. Từ đó có thể tính được hệ số 

nén đẳng nhiệt theo biểu thức (2.54). 

2.3.1.2. Hệ số dãn nở nhiệt 

Hệ số dãn nở nhiệt tuyến tính được định nghĩa như sau: 

   
0

.Bda k da
dT a d

a


           (2.57) 

Theo nhiệt động lực học 

  1.
P a T

a P
P a



  æ ö æ ö æ ö  ç ÷ ç ÷ ç ÷  è ø è ø è ø

       (2.58) 

Do đó,   

  
2

0 .
3

B T

V

ak P
a

a

æ ö æ ö ç ÷ç ÷ è øè ø

        (2.59) 

Mặt khác, 

  .
3T T

aP
V V a
  æ ö æ ö   ç ÷ ç ÷ è ø è ø

       (2.60) 

Sử dụng (2.60), hệ số dãn nở nhiệt được viết lại như sau 

  
2 2

0 .
3 3

B T ak a
a V a

 a


æ öæ ö  ç ÷ç ÷  è ø è ø
                            (2.61) 
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Biểu thức (2.61) cho ta mối liên hệ giữa hệ số dãn nở nhiệt a  và hệ số nén 

đẳng nhiệt .T  Từ biểu thức này, chúng ta có thể xác định được a khi biết T và 

ngược lại. 

2.3.1.3. Độ dịch chuyển trung bình bình phương 

Để xây dựng biểu thức độ dịch chuyển trung bình bình phương (Mean-square 

displacement – MSD) của nguyên tử, chúng tôi sử dụng công thức truy chứng 

(2.15) về mối liên hệ giữa mômen cấp 1 và mômen cấp 2 như sau: 

 2coth .
2 2

 æ ö   ç ÷ è ø

ℏ ℏi p
i i i ipp p

u
u u u u

a m m
a a a

a  a 


 
  

  (2.62) 

Do đó, biểu thức của MSD được xác định 

     22
1 1i iu T u A X

k
    ,      (2.63) 

ở đây, chú ý rằng  0iu y T  là độ dời của nguyên tử khỏi nút mạng ở nhiệt độ T. 

Ở giới hạn nhiệt độ cao, biểu thức MSD trở về dạng đơn giản 

  
2 3 2

2
5 3

6 2
3iu A

k K K
   

   .       (2.64) 

2.3.1.4. Năng lượng  

Theo nhiệt động lực học, năng lượng của hệ vật liệu xác định từ phương trình 

Gibbs –Helmholtz  

   ,E  


æ ö  ç ÷è ø
                  (2.65) 

trong đó năng lượng tự do   có dạng như (2.47). 

Thay biểu thức của   vào (2.65), chúng ta thu được năng lượng của tinh thể 

bán dẫn cấu trúc zinc-blende như sau [3] 
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 

   

 

   

2
2 1

0 2 22

3

3
1

3

2
1

2 3 2

2 2

3 2 2
3

1
9 4

1 1 3 ( 1)
4 9

1 1 ,
2 3 9 6

o
NE U E X Y XY
k

X YkNM k K
a

NM k k KX Y X
a K k K

N k kX Y N X Y M
K K k

         
   æ ö

  ç ÷  
è ø  

 æ ö æ ö         ç ÷ç ÷  è ø   è ø 
æ ö æ ö æ ö       ç ÷ ç ÷ç ÷

è øè ø è ø

  

b


 b b
 

 b b b
  

  

              (2.66) 

trong đó, 0 3 coth 3E N x x N X   là năng lượng của N dao động tử điều hoà.           

2.3.1.5. Nhiệt dung đẳng tích  

 Nhiệt dung đẳng tích của tinh thể được xác định bởi:  

  V
EC
T





 

Từ biểu thức (2.66) của năng lượng ta tìm được:  

 

     

   

2 21 1
2 22

3
2

1 3 2
1

3

2

2

1 1

2 23 2 2
3 3

12
2 8 9

3 1 1( 1)
9

1 3
2 8 2 2 2

1

  æ ö       ç ÷ è ø  
æ ö       ç ÷  è ø

æ ö    æ ö     ç ÷ç ÷   è ø  è ø
  æ ö      ç ÷

è ø 


 

V B

B

B

C Nk Y XY Y X Y
k

NM kk K a Y X XY X Y
T a

k kNk X
K K k

X Y X Y MX Y XY
a a

Nk
k

   

b


b


   

 

1
3 2

1 2 3
1

1

1 24
36 3

1 1 1
3 2

æ öæ öæ ö       ç ÷ç ÷ç ÷  è ø è øè ø
 æ ö     ç ÷ 
è ø 

B

kX Y X Y a
K K a

MNk K X Y
k K a

b 


b b

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 

   

 

 

2

2

2 3
2
1 1

3
2

2 2
1

3 3

2
1

1 2 1
3 3

92
16 4

3 1
16 9

3 3 2 1
4 9

2

  æ öæ ö        ç ÷ç ÷
è ø è ø 

          
  

  æ ö æ ö   ç ÷  ç ÷
è øè ø 

 æ öæ ö     ç ÷ç ÷
è ø è ø 



B

B

B

B

kNk M Y X
K k K

M K X Y Nk X Y M
a a

M k kX Y
a K

M k kNk X Y XY
a K

Nk a

b b b
  

b 


b


b




   

1
1

3 2

3
1

2 2
2

12 3
1

3 ( 1) 2

3 (2 1)( 1)
3

4 1 4 1
2 12

      
  

  æ ö     ç ÷ 
è ø 

 æ ö  æ ö æ ö         ç ÷ ç ÷ ç ÷ è ø è ø è ø
B

X k M
K k K a

X k M kX Y
K k K a K

k M kNk X Y a X Y
K a K K

b


b b


b b b b


                   

                      (2.67) 

Trong gần đúng điều hòa, biểu thức (2.67) của nhiệt dung đẳng tích VC  có 

dạng đơn giản 

  

 
3

3 2
1

1 22 2 3

3
2 22

1 1
14 3 3

2 2 23 1 1
27 3

2 23 2 1 .
3 3

V B

B

k k aC Nk
k K K

k a a kNk a k
K K K K

 b  


b  b b


 
æ öæ ö     ç ÷ç ÷ è øè ø

 
   æ ö æ ö     ç ÷ ç ÷ è ø è ø   

  (2.68) 

2.3.1.6. Nhiệt dung đẳng áp  

Nhiệt dung đẳng áp PC  của tinh thể được xác định bởi 

  
2

P V
9 ,

T

TVC C a


           (2.69) 

trong đó T  và VC  được xác định tương ứng theo các biểu thức (2.54) và (2.67). 
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2.3.1.7. Hệ số nén đoạn nhiệt 

Hệ số nén đoạn nhiệt S  của tinh thể 

  V
S T

P
.C

C
            (2.70) 

2.3.2. Tính chất đàn hồi 

Trong lí thuyết biến dạng, vật rắn được khảo sát như một môi trường liên tục. 

Trong quá trình biến dạng, mỗi nguyên tử của vật rắn sẽ dịch chuyển từ vị trí xác 

định này đến vị trí xác định khác và tạo nên sự biến dạng. Có hai kiểu biến dạng là 

biến dạng đàn hồi và biến dạng phi đàn hồi (biến dạng phi tuyến). 

Biến dạng đàn hồi là kiểu biến dạng trong đó vật rắn thay đổi hình dạng dưới 

tác dụng của ngoại lực (thường là nhỏ) và sau khi dừng tác dụng lực, vật trở lại hình 

dạng và kích thước ban đầu. 

Khi ta tiếp tục tăng ngoại lực tác dụng lên vật rắn đến một giá trị nào đó thì các 

nguyên tử trong vật dịch chuyển sang vị trí mới ổn định và không thể trở về vị trí cũ 

khi dừng tác dụng của ngoại lực (tức là vật thay đổi về hình dạng và kích thước). 

Biến dạng này được gọi là biến dạng phi đàn hồi.  

Nếu giả thiết trạng thái ban đầu của vật là trạng thái tự nhiên và trong vật 

không tồn tại ứng suất khi không có ngoại lực tác dụng thì khi đó, hình dạng và kích 

thước của vật chỉ phụ thuộc vào ngoại lực đang tác dụng mà không phụ thuộc vào 

việc trong quá khứ vật có chịu tác dụng của ngoại lực hay không. 

Trong phần tiếp theo, chúng tôi trình bày lí thuyết cách tiếp cận cho phép xác 

định tính chất đàn hồi của những vật lí tưởng, đồng nhất và đẳng hướng. Vật được 

coi là đồng nhất nếu tại các thời điểm khác nhau, tất cả các phần tử của vật đều có 

biến dạng giống nhau dưới tác dụng của cùng một ứng suất. Khi đó, các đại lượng 

đặc trưng cho tính chất đàn hồi của vật là hằng số trên toàn bộ vật. Vật được coi là 

đẳng hướng nếu tại mọi điểm và theo mọi phương, các tính chất đàn hồi của vật là 

như nhau và bất cứ mặt phẳng nào đi qua một phần tử cho trước của vật đều là mặt 
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phẳng đối xứng của nó. Nói tóm lại, đối với vật lí tưởng, đồng nhất và đẳng hướng, 

các tính chất đàn hồi là như nhau tại mọi phần tử của vật hay các đại lượng đặc 

trưng cho tính chất đàn hồi là hằng số trên toàn bộ thể tích vật. 

2.3.2.1. Các môđun đàn hồi 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 2.1. Mô hình tinh thể hình trụ dưới tác dụng của ngoại lực kéo. 

Xét mô hình tinh thể hình trụ với tiết diện 2S a   và độ cao l. Dưới tác dụng 

của ngoại lực kéo f dọc theo phương Oz và vuông góc với tiết diện S vật sẽ bị biến 

dạng và độ cao của tinh thể thay đổi một lượng l  (Ở đây chúng ta bỏ qua sự thay 

đổi của tiết diện S). Khi đó, độ biến dạng tương đối   khi kéo hay nén theo một 

phương được xác định bởi [52]: 

  l
l

 
 ,           (2.71) 

hay    

  ,fa aa
a a




                                     (2.72) 

trong đó, a và fa  tương ứng là khoảng cách lân cận gần nhất giữa hai hạt ở nhiệt độ 

T khi vật không chịu tác dụng của ngoại lực và khi có ngoại lực f  tác dụng.  

Nếu dưới tác dụng của ngoại lực làm vật bị biến dạng thì có sự dịch chuyển vị 

trí tương đối giữa các nguyên tử trong mạng tinh thể. Từ đó, xuất hiện nội lực và tạo 

ra ứng suất trong vật liệu.  

z 
f 

a 

l 

y 

x 

O 
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Ứng suất cơ học   là đại lượng đặc trưng cho tác dụng của nội lực trong vật 

biến dạng và được xác định bởi: 

  ,f
S

                      (2.73) 

trong đó S là diện tích tiết diện khảo sát. 

Ứng suất   và độ biến dạng tương đối  của vật biến dạng đàn hồi liên hệ với 

nhau bởi định luật Hooke: 

  Y Y ,lE E
l

  
                    (2.74) 

trong đó EY là môđun Young của vật liệu. 

Xét vật có dạng thanh hình trụ tròn với diện tích đáy S và độ dài đường sinh l. 

Giả sử rằng, dưới tác dụng của lực f độ biến dạng của vật là l. Khi đó công A do 

lực sinh ra được xác định bởi: 

  1 ,
2

A f l             (2.75) 

trong đó f = S. 

Mặt khác, vì biến dạng là đàn hồi nên thế năng đàn hồi của vật là 

  1 1 .
2 2

W A f l S l             (2.76)  

Thay (2.74) vào (2.76) ta thu được: 

     
2

2 2
Y Y Y

1 1 1 ,
2 2 2

lW E S l E Sl E V
l l

æ ö   ç ÷
è ø

    (2.77) 

trong đó chú ý rằng .V S l  là thể tích của vật. Từ đó, ta được 

  W
V


1
2
EY

2 .          (2.78) 

Gọi f  là năng lượng tự do của một đơn vị thể tích vật rắn bị biến dạng đàn 
hồi dưới tác dụng của ngoại lực f và   là năng lượng tự do của một đơn vị thể tích 
vật rắn chưa biến dạng. Khi đó, ta có: 

  2
Y

1
2f

W E
V

       .        (2.79) 
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Ngoài ra, vì ngoại lực f là nhỏ nên có thể tìm được độ dời trung bình y của 

nguyên tử khỏi vị trí cân bằng dưới dạng:  

  2
0 1 2 ,y y A f A f                    (2.80) 

trong đó y0 là độ dời nguyên tử với trường hợp không có ngoại lực tác dụng và được 

xác định bởi biểu thức (2.40); các hệ số 1A , 2A  được xác định tương ứng bởi (2.38) 

và (2.39). 

Theo (2.72), độ biến dạng tương đối ,fa aa
a a




   trong đó af = aof + y và 

0 0a a y  . Xét trong gần đúng bậc nhất của độ dời theo ngoại lực và bỏ qua sự 

thay đổi của khoảng lân cận gần nhất (a0f – a0) giữa các hạt ở 0 K do ngoại lực f là 

nhỏ và không đổi, ta có 

  0 0 1 0 1 .fa a y y y A f y A f
a a a a
   

               (2.81) 

Trong biến dạng đàn hồi, quan hệ giữa ứng suất pháp tuyến và biến dạng tuân 

theo định luật Hooke. Do đó,  

  Y .E






              (2.82) 

Trong khi đó, thực hiện lấy đạo hàm hai vế của biểu thức (2.79) theo độ biến 

dạng ε  chúng tôi thu được 

   Y
f f E

   
  

  
 

  
.         (2.83) 

Từ đó suy ra .f








  

Kết hợp với (2.74) và (2.81), ta có: 

  1

Y

f A f
E a

 



  


.        (2.84) 

Cuối cùng, từ các biểu thức (2.74) và (2.84) suy ra 

  Y
1 1 0 0 1

1 1
( )

aE
A f aA a y A


 
  


.                         (2.85) 
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 Vì y0 và A1 là hàm của nhiệt độ nên môđun Young EY của vật liệu cũng là một 

đại lượng phụ thuộc vào nhiệt độ. 

Trong biến dạng đàn hồi ( 1),≪  mối liên hệ giữa môđun Young EY và môđun 

nén khối K được xác định bởi biểu thức [52]: 

  Y ,
3(1 2 )

EK





                      (2.86) 

trong đó a a
l l

 
 


 là hệ số Poisson đặc trưng cho tỉ số co ngang tương đối của vật 

liệu bị biến dạng. 

Mối liên hệ giữa môđun trượt G và môđun Young EY trong biến dạng đàn hồi 

cho bởi [47]: 

  G 
EY

2(1)
.              (2.87) 

Như vậy, có thể xác định các môđun trượt G và môđun nén khối K tại một nhiệt 

độ bất kì khi biết môđun Young EY và hệ số Poisson   theo (2.86) và (2.87). Ngoài 

ra, cũng có thể xác định giá trị của môđun nén khối K dựa trên mối quan hệ nhiệt 

động lực học 

  

2 2

2
T

3
T

0

2
31 .

3

aP
V a

K
a
a





æ ö ç ÷è ø 
æ ö
ç ÷
è ø

        (2.88) 

2.3.2.2. Các hằng số đàn hồi 

Mối liên hệ tuyến tính giữa độ biến dạng tương đối và ứng suất của vật liệu đàn 

hồi được cho bởi hệ thức 

  ,ij ijkl ijC             (2.89) 

trong đó, ij là tenxơ độ biến dạng tương đối, ij  là tenxơ ứng suất và ijklC  là tenxơ 

hạng 4. 

Phương trình (2.89) là dạng tổng quát của định luật Hooke. Ma trận C ở dạng 

tổng quát có 3 × 3 × 3 × 3 = 81 thành phần. Tuy nhiên, do tính đối xứng của tenxơ 



 

 

46

độ biến dạng tương đối ij  và tenxơ ứng suất ij  (mỗi tenxơ có 6 thành phần độc 

lập) nên ta chỉ có 36 hằng số đàn hồi. Để thuận tiện, ta kí hiệu những hằng số đàn 

hồi này bởi ,mnC  trong đó các chỉ số m và n được định nghĩa bởi 1 = xx, 2 = yy, 3 = zz 

cho các thành phần nén và 4 = yz, 5 = zx, 6 = xy cho các thành phần trượt (cắt). Ví dụ 

11 ,xxxxC C  12 ,xxyyC C  44 yzyzC C  và 46 .yzxyC C  Với kí hiệu đó, dạng tổng quát 

của định luật Hooke có thể được viết lại tường minh 

  
Các hằng số đàn hồi cung cấp thông tin về độ cứng, tính bền vững cơ học cũng 

như sự chuyển pha cấu trúc của vật liệu. Tất cả 36 hằng số đàn hồi là độc lập với 

nhau. Tuy nhiên, trong tinh thể, nhiều hằng số sẽ có giá trị giống nhau do tính đối 

xứng. Ví dụ, đối với tinh thể lập phương, 11 22 33,C C C  C12  C21  C23   

 C32  C13  C31, 44 55 66C C C   vì lí do các trục x, y và z là tương đương nhau do 

tính đối xứng. Trong khi đó, tất cả các thành phần trượt ngoài đường chéo chính đều 

bằng không, nghĩa là 45 54 56 65 46 64 0C C C C C C       và không tồn tại các 

thành phần hỗn hợp nén/trượt nên C14 = C41  ... 0. Do đó, ma trận (hằng số) đàn 

hồi của tinh thể lập phương có dạng 
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Như vậy, đối với vật liệu có cấu trúc lập phương, các thành phần độc lập của 

tenxơ hằng số đàn hồi suy giảm chỉ còn ba tham số C11, C12 và C44. Các hằng số đàn 

hồi 11C  và 12C  của vật liệu được xác định thông qua môđun Young và hệ số Poisson 

bởi [65] 

  C11 
EY (1)

(1)(1 2)
,              (2.90) 

  C12 
EY

(1)(1 2)
.                                (2.91) 

Đối với các vật liệu đẳng hướng, hằng số đàn hồi 44C  có dạng 

  
  
C44 

C11 C12

2


EY

1  .          (2.92) 

Tuy nhiên, đối với vật liệu bất đẳng hướng, biểu thức (2.92) của 44C  không còn 

đúng nữa. Để đánh giá độ bất đẳng hướng cơ học của các vật liệu có cấu trúc lập 

phương, người ta đưa ra tỉ số bất đẳng hướng có dạng  

  
 

44

11 22 / 2
CZ

C C



.          (2.93) 

Tỉ số này do Zener đưa ra lần đầu tiên vào năm 1947 khi nghiên cứu sự bất 

đẳng hướng đàn hồi của b – đồng thau [114]. Tỉ số này do đó còn được gọi là tỉ số 

Zener [65]. Từ định nghĩa này suy ra tỉ số Zener Z = 1 đối với vật liệu đẳng hướng 

đàn hồi. Chú ý rằng, một số tác giả định nghĩa hệ số bất đẳng hướng 11 22

442
C CA

C


  

[15, 16]. Rõ ràng ta luôn có 1A
Z

  và đối với vật liệu đẳng hướng đàn hồi 1.A   
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Các bán dẫn và SMBD có cấu trúc zinc-blende là các loại vật liệu bất đẳng 

hướng đàn hồi. Vì vậy, có thể xác định 44C  từ biểu thức (2.92) đối với vật liệu đẳng 

hướng hoặc xác định 44C  thông qua hệ số Zener thực nghiệm. 

Như vậy, sử dụng PPTKMM ta có thể xác định được năng lượng tự do 

Helmholtz, khoảng lân cận gần nhất giữa các nguyên tử ở nhiệt độ T bất kì. Từ đó ta 

có thể xác định được các môđun Young EY, môđun trượt G, môđun nén khối K và 

các hằng số đàn hồi C11, C12, C44 tại nhiệt độ T khi biết hệ số Poisson . 
Tiếp theo, trong chương 3 chúng tôi sẽ mở rộng kết quả đã trình bày để xây 

dựng phương pháp lí thuyết xác định tính chất nhiệt động và đàn hồi của một số 

HCBD ba thành phần và SMBD có cấu trúc zinc-blende. 

Kết luận Chương 2 

Trong chương 2, chúng tôi đã trình bày các kết quả áp dụng PPTKMM trong 

nghiên cứu tính chất nhiệt động và đàn hồi của bán dẫn có cấu trúc zinc-blende bao 

gồm công thức tổng quát tính năng lượng tự do Helmholtz, biểu thức độ dời của 

nguyên tử khỏi nút mạng, độ dịch chuyển trung bình bình phương của nguyên tử, 

năng lượng, các hệ số nén đẳng nhiệt và đoạn nhiệt, hệ số dãn nở nhiệt, các nhiệt 

dung đẳng tích và đẳng áp, các môđun đàn hồi và các hằng số đàn hồi. Những kết 

quả này đã được nhóm nghiên cứu của GS. Vũ Văn Hùng công bố trên các tạp chí 

quốc tế uy tín trước đây và là cơ sở cho các nghiên cứu ở các chương tiếp theo của 

chúng tôi. 
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CHƯƠNG 3 
TÍNH CHẤT NHIỆT ĐỘNG VÀ ĐÀN HỒI  

CỦA HỢP CHẤT BÁN DẪN BA THÀNH PHẦN VÀ SIÊU MẠNG BÁN DẪN 

  
 
Từ những kết quả thu được đối với bán dẫn hai thành phần có cấu trúc zinc-

blende khi sử dụng PPTKMM ở Chương 2, trong chương này, chúng tôi tiếp tục mở 

rộng và phát triển PPTKMM để nghiên cứu các tính chất nhiệt động và đàn hồi của 

các HCBD ba thành phần và SMBD có cấu trúc zinc-blende. 

3.1. Tính chất nhiệt động và đàn hồi của hợp chất bán dẫn ba thành phần 

3.1.1. Mô hình hợp chất bán dẫn ba thành phần  

Trong khuôn khổ luận án này, chúng tôi tập trung nghiên cứu tính chất nhiệt 

động và đàn hồi của HCBD ba thành phần được tạo thành từ hai nguyên tố nhóm 

IIIa (Al, Ga, In) và một nguyên tố phân nhóm Va (P, As, Sb) với công thức tổng 

quát là CIIIAIIIBV.  

Về mặt lí thuyết, chúng tôi giả thiết mô hình HCBD ba thành phần CIIIAIIIBV 

(C, A = Al, Ga, In; B = P, As, Sb) như sau: Bán dẫn CIIIAIIIBV được tạo thành bằng 

cách thay thế các nguyên tử AIII trong bán dẫn hai thành phần AIIIBV (A = Al, Ga, 

In; B = P, As, Sb) bằng nguyên tử CIII. Các HCBD ba thành phần thu được này giữ 

nguyên cấu trúc zinc-blende tương tự như các bán dẫn hai thành phần AB và CB. 

Về mặt thực nghiệm, các bán dẫn ba thành phần CyA1–yB cũng đã được chế tạo 

thành công với nồng độ thành phần y của nguyên tử C biến thiên trong một khoảng 

rộng. Ví dụ, bán dẫn AlyIn1−yP có thể được tạo ra bằng cách làm nóng chảy bán dẫn 

bốn thành phần AlyIn1−yP1−zSbz (với tỉ lệ z > 0.5). Hợp chất bốn thành phần 

AlyIn1−yP1−zSbz có được bằng cách trộn lẫn (InP)1−z(InSb)z (dung môi) và AlSb (làm 

chất tan). Thực nghiệm cho thấy, chỉ có bán dẫn ba thành phần AlyIn1−yP được tạo 

ra từ quá trình nóng chảy như thế [46]. Như vậy, trong quá trình chế tạo HCBD ba 

thành phần người ta có thể điều chỉnh nồng độ của các hạt pha vào hệ, từ đó có thể 
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thiết kế, điều chỉnh để tạo ra những vật liệu có tính chất như mong muốn, phù hợp 

với các yêu cầu của linh kiện cần chế tạo. 

3.1.2. Tính chất nhiệt động và đàn hồi của hợp chất bán dẫn ba thành phần  

3.1.2.1. Năng lượng tự do Helmholtz 

Để khảo sát các tính chất nhiệt động và đàn hồi của các HCBD ba thành phần 

CyA1–yB với cấu trúc zinc-blende, trước tiên chúng tôi xây dựng biểu thức tổng quát 

tính năng lượng tự do của chúng. 

Giả thiết rằng hệ CyA1–yB được tạo thành khi thay thế y% nguyên tử A trong 

bán dẫn có cấu trúc zinc-blende AB bởi các nguyên tử C. Gọi N  là số hạt của hệ 

CyA1–yB (và cũng là số hạt của hệ AB); AN , BN  và CN  tương ứng là số hạt của các 

nguyên tử A, B và C. Khi đó, ta có  

  A B CN N N N   ,         (3.1) 

với     ; và .
2 2 2

A C B CN N NN N N N y     

Khi một nguyên tử A bị thay thế bởi một nguyên tử C thì sự thay đổi năng 

lượng tự do Gibbs của hệ AB được cho bởi  

  0 0
f A Cg     ,          (3.2) 

trong đó 0
A  là nội năng ứng với nguyên tử A trong tinh thể bán dẫn AB, 0

C  là 

năng lượng tự do ứng với một nguyên tử C trong hệ CyA1–yB. 

Chú ý rằng, biểu thức năng lượng tự do ứng với một nguyên tử A (hay B) trong 

tinh thể bán dẫn có cấu trúc zinc-blende AB có dạng tương tự như biểu thức (2.47): 

   

2
* 2 1
0 0 0 0 0 22

3
2 2
2 1 1 24

3 2 1
3 2

2 43 1 2 2 1 1
3 2 2

 æ ö        ç ÷
è ø 

 æ ö æ ö       ç ÷ ç ÷
è ø è ø 

A B XX
k

X XX X
k

      

    
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 
3

3

3

2

2 2
2

2 2

3
2 3

2

3
27

3 1 13 1 ( 1)
27 3

1 1 13 ( 1)
6 3 3 6

3 1
27

æ ö
  ç ÷

è ø
 æ ö   æ ö æ ö       ç ÷ç ÷ ç ÷ è ø è ø   è ø 

  æ ö æ ö  æ ö æ ö        ç ÷ ç ÷ç ÷ ç ÷ è ø è ø è ø è ø   

æ æ ö  çç ÷
è øè

kM k K

k k KM X
K K K k

kK kM X
K K K k

k kM
K

b


b b
 

b b
 

b


3 2

4

2 2
2 2

13

2
9

2 3 13 ( 1) 1 ,
18 6

 ö æ ö   ÷ ç ÷
 ø è ø 
 æ ö æ ö   æ ö æ ö     ç ÷ ç ÷ç ÷ ç ÷ è ø è ø   è ø è ø 

kM
K

k ka X M
K K k K

b


b b


  (3.3) 

với   

   2
0 3 ln 1 xx e       , 

2

3
K k b


    và 

1
2

1
3

2
3
aM
K
æ ö ç ÷

è ø
.   

Ở đây, 

  0 0 0 0
,

1 1( )
2 3

A B
i i ijk

i i j
a W      å å ,     (3.4) 

  
2

x 



ℏ , .coth ,X x x  TkB ,  là tần số dao động của nguyên tử, có 

thể được xác định gần đúng bởi tần số Einstein dưới dạng 

  
2

2
2 ,i

i eq

k m
u b

 
æ ö

 ç ÷ç ÷è ø
 

  
4 4

4 2 2
1 6 ,
6

i i

i i ieq eq
u u ub b 

 
 æ ö æ ö   ç ÷ ç ÷ç ÷ ç ÷   è ø è ø 

 b 
3 i

uia uib ui

æ

è
ç

ö

ø
÷ .  (3.5)   

Ở phương trình (3.5),  1
2 A Bm m m   là khối lượng trung bình của hai nguyên 

tử A và B, io  là thế năng tương tác giữa các nguyên tử trung tâm 0 và nguyên tử 

thứ i và ixu  là độ dời nguyên tử khỏi nút mạng theo phương x của nguyên tử thứ i. 

Tương tự, năng lượng tự do 0
C  ứng với một nguyên tử C trong hệ  
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CyA1–yB có dạng: 

 

   
 

 
      

   
 

2 22 1
0 0 22

3 2 2

2 1 1 24

3

3

3 23 1 1
3 2

2 43 1 2 2 1 1
3 2 2

3
27

3 1 13 1 (

  æ ö          ç ÷    è ø 

 æ ö æ ö        ç ÷ ç ÷
 è ø è ø 

æ öç ÷ 
ç ÷
è ø

æ ö æ ö   ç ÷ ç ÷
è øè ø

ℓ
C

C C
C C C x C C

C

C C
C C C C C C

C

C C
C C C

C

C
C

C C C C

Xx n e X
k

X XX X
k

k
M k K

kM X
K K K k

    

    

b




 
 

   
 

 
 

   
 

 

3

2

2
2

2

2

2

3
32

2

1)
327

3
6

1 1 1 ( 1)
3 6

2
3 1

27

 æ ö  ç ÷    ç ÷  è ø 
 æ ö ç ÷  ç ÷ è ø 

 æ ö æ ö æ ö ç ÷ ç ÷    ç ÷ ç ÷ ç ÷è ø è ø è ø  
æ ö æ öç ÷  ç ÷ç ÷è øè ø

C C C C
C

CC

C C C
C

C

CC C

C C C CC

C C CC
C C

C C

k K

k K
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k X
K K kK

kkM M
K

b b


b




b

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



 
 

 
 

   

3 2

4

2

2
13

2
2

9

2 3 ( 1)3
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1 ,
6

 æ ö ç ÷  ç ÷ è ø 
 æ ö æ ö ç ÷    ç ÷ ç ÷è ø  è ø

æ öæ ö ç ÷  ç ÷ç ÷è ø è ø

C

C C

C CC

C CC

CC
C

C C

k

K

kXa
K kK

kM
K






b


 

              (3.6) 

trong đó, 
 2
3

C
C C

CK k
b


  , 

 

1
2

1
3

2
3

C
C

C

aM
K
 

 
 
 

,    

   *
*

1; coth ;
2 2 2

C C
C C C C B Ckx X x x m m m

m
    
ℏ ℏ
 

, 

  0
,

1 1
2 3

C
iC ijC

i i j
W  å å ,  i = A; B, 
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ở đây ijCW  là thành phần tương tác ba hạt giữa nguyên tử C và hai nguyên tử  

i, j; iC là thế năng tương tác giữa nguyên tử C và nguyên tử A hoặc nguyên tử B 

có dạng 

        1
2iC C C i ir r r     .            (3.7) 

Vì hệ CyA1–yB được tạo thành khi thay thế CN (chiếm tỉ lệ y%) nguyên tử C vào 

vị trí các nguyên tử A trong tinh thể zinc-blende AB, vì vậy năng lượng tự do Gibbs 

của hệ CyA1–yB sẽ là 

  0 .C f
cG G N g TS   ,        (3.8) 

ở đây cS  là entropy cấu hình của hệ, 0G  là năng lượng tự do Gibbs của bán dẫn 

zinc-blende AB và có dạng 

  *
0 0ABG PV N PV     .        (3.9) 

Thay (3.2) và (3.9) vào (3.8) thu được 

   *
0 0 0

C A C
cG N N TS PV        ,     (3.10) 

trong đó, P là áp suất và V là thể tích của hệ vật liệu CyA1–yB. 

Từ đây, rút ra được biểu thức năng lượng tự do Helmholtz   của hệ CyA1–yB là 

   *
0 0 0

C A C
cG PV N N TS          .      (3.11) 

Hay dưới dạng tường minh: 

   
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2 1 1 24
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è ø è ø 
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Để xác định tổng năng lượng E của hệ CyA1–yB, sử dụng biểu thức năng lượng 

tự do Helmholtz và phương trình Gibbs-Helmholtz cho bởi  

  E   


æ
èç

ö
ø÷

.         (3.13) 

Thay biểu thức của năng lượng tự do   và đạo hàm 





 vào biểu thức (3.13) 

có thể xác định được năng lượng E của hệ CyA1–yB. Ở đây cần chú ý, các đại lượng 

, , ,C Cx X x X  đều là hàm của  . 

Trong gần đúng điều hoà, các năng lượng tự do Helmholtz *
0 , 0

C  và   có 

dạng đơn giản 

  * 2
0 0 0 0 3 (1 )A B xx n e            ℓ ,     (3.14) 

   2
0 0 3 1

CC C C xx n e         
ℓ ,      (3.15) 

và  

  
  N 2 y 0

2
 3N x  ℓn 1 e2x 
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 Ny
0

C

2
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y
2

3N xC  ℓn 1 e2xC 




TSc.

    (3.16) 

Lấy đạo hàm của *
0 , 0

C  theo  , ta thu được 

   
* 2
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

      (3.17) 

    
2

20
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2 .3 1
1

C
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C C x
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x en e
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







 
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   
ℓ .      (3.18) 

Khi đó, rút ra được biểu thức năng lượng E của hệ CyA1–yB trong gần đúng điều 

hoà là 

   

E  N 1 y
2

æ
èç

ö
ø÷
0  3N x  ℓn 1 e2x 





Ny
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C

2


y
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3N xC  ℓn 1 e2xC 




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N 1 y
2
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ø÷


0


æ
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ö
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 3N ℓn 1 e2x   2x.e2x

1 e2x











N y
2


0
C


æ

èç
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ø÷


y
2

3N ℓn 1 e2xC   2xC .e2x C
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










.

   (3.19) 

hay  

  

2
0

0 2

2
0

0 2

0
0

0
0

11 3
2 1

13
2 2 1

1 3 coth
2

3 coth .
2 2









æ ö  æ öæ ö    ç ÷ç ÷ ç ÷  è ø è ø  è ø
æ ö æ ö 

   ç ÷ ç ÷ ç ÷ è ø  è ø
 æ öæ ö   ç ÷ ç ÷ è ø è ø 

 æ ö
   ç ÷è ø 

C

C

x

x

C x
C C

x

C
C C C

y eE N N x
e

y y eN N x
e

yN N x x

y yN N x x

  


  


  


  


   (3.20) 

Cuối cùng, ta thu được 

  

0
0

0
0

1 3
2

3 ,
2 2

 æ öæ ö   ç ÷ ç ÷ è ø è ø 
 æ ö

   ç ÷è ø 

C
C C

yE N N X

y yN N X

  


  


     (3.21) 

3.1.2.2. Phương trình trạng thái 

Trong nghiên cứu các tính chất nhiệt động và đàn hồi của vật liệu, phương trình 

trạng thái cho ta thông tin về mối liên hệ giữa các thông số nhiệt động là áp suất P, 

thể tích V và nhiệt độ T. Phương trình trạng thái có ý nghĩa quan trọng, đặc biệt là 

trong lĩnh vực nghiên cứu áp suất cao. Việc xác định chính xác phương trình trạng 

thái có thể giúp ta nghiên cứu các tính chất cơ học và nhiệt động của vật liệu ở nhiệt 

độ T và áp suất P bất kì. 

Dựa trên mối quan hệ nhiệt động lực học, áp suất P của hệ vật liệu CyA1–yB có 

thể được xác định bởi năng lượng tự do Helmholtz theo biểu thức  

  ,
3T T

aP
V V a
 æ ö æ ö   ç ÷ ç ÷ è ø è ø
           (3.22) 
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hay  

  
2

0 03 3 3(2 ) .
4 2

C C C

C
a X k y X kP y y

a k a a k a
 æ ö  

      ç ÷   è ø 

     (3.23) 

Giải phương trình (3.23) có thể xác định được khoảng cách lân cận trung bình 

giữa các nguyên tử ( , )a P T  ở áp suất P và nhiệt độ T. Tuy nhiên, để đơn giản cho 

việc tính số, phương trình (3.23) thường được giải ở nhiệt độ 0T   K. Với điều 

kiện này, phương trình (3.23) trở thành 

  
2

0 03 3 3(2 )
4 2 4

C C C

C
a k kP y y y

a k a a k a
 æ ö  

      ç ÷   è ø 

ℏ ℏ   ,  (3.24) 

ở đây, chú ý rằng, vì   lim coth 1
x

x


  nên  
0

lim
2T

X



 

ℏ . 

Giải phương trình (3.24) ta có thể thu được khoảng cách lân cận gần nhất 

 , 0a P T   ở áp suất P và nhiệt độ 0 K. Khoảng cách lân cận gần nhất giữa các 

nguyên tử  ,a P T  ở áp suất P và nhiệt độ T được xác định bởi 

    0( , ) , 0 ( , )a P T a P T y P T   ,                        (3.25)     

trong đó  0 ,y P T  là độ dời của nguyên tử khỏi vị trí cân bằng ở nhiệt độ T và áp 

suất P.  

Sau khi xác định được khoảng cách lân cận gần nhất  ,a P T  ta xác định được 

hằng số mạng  ,ha P T  của bán dẫn có cấu trúc zinc-blende theo công thức 

     4, ,
3ha P T a P T .        (3.26) 

3.1.2.3. Tính chất nhiệt động của hợp chất bán dẫn ba thành phần 

 Hệ số nén đẳng nhiệt T  

Sử dụng (2.53) và mối liên hệ giữa áp suất và năng lượng tự do, hệ số nén đẳng 

nhiệt của HCBD CyA1–yB được xác định bởi:  



 

 

58

   

 
 

 
 

3

T 2 2

2
T

,
3

,0
,

,
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3 ,

 
 
 

æ ö
 ç ÷è ø

a P T
a P

a P T
P

V P T a




       (3.27) 

trong đó .V N v , với v  là thể tích trung bình của một nguyên tử của hệ vật liệu 

CyA1–yB ở nhiệt độ T và áp suất P. Đối với tinh thể có cấu trúc zinc-blende, thể tích 
38

3 3
av  . Do đó,  

   

 
 

 

3

T 2

2
T

,
3

,0
8 1 12

,3

 
 
 

æ ö
 ç ÷è ø

a P T
a P

P
a P T N a




.     (3.28) 

Trong gần đúng điều hoà, ta có: 

 

 
 

222 2
0

2 2 2 2

22 2
0

22 2

1 2 13
2 2 4

3 1 ,
2 2 2 4

T

C C C C
C C

C C

y X k k X Y
N a a k a k a

y y X k k X Y
a k a ak

 

 

 æ öæ ö    æ ö    ç ÷ç ÷ ç ÷   è ø è ø è ø  
 æ ö æ ö      ç ÷ ç ÷   è øè ø  

  (3.29) 

với:    

   
   

22

và
sinh sinh

C
C

C

x xY Y
x x

  
   
    

.    (3.30) 

Thay (3.29) vào phương trình (3.28) hệ số nén đẳng nhiệt T  hoàn toàn được 

xác định. 

 Hệ số dãn nở nhiệt a   

Hệ số dãn nở nhiệt của hệ vật liệu CyA1–yB được xác định theo công thức 

      
 ,1,

,0
da P T

P T
a P dT

a  .      (3.31) 

trong đó  ,0a P  và  ,a P T  tương ứng là khoảng cách lân cận gần nhất giữa hai 
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nguyên tử ở nhiệt độ 0 K và nhiệt độ T tại áp suất P. Những khoảng cách  ,0a P  

và  ,a P T  này có thể được xác định bằng cách giải các phương trình trạng thái 

(3.24) và (3.23). 

Một cách tiếp cận khác là hệ số dãn nở nhiệt được tính thông qua hệ số nén 

đẳng nhiệt T  bởi biểu thức 

  
2

0

3
B T

V

ak P
a

a

æ ö æ ö ç ÷ç ÷ è øè ø

.        (3.32) 

Sử dụng các công thức sau trong nhiệt động lực học  

  1
P a T

a P
P a



  æ ö æ ö æ ö  ç ÷ ç ÷ ç ÷  è ø è ø è ø

,       (3.33) 

 và    

  
3T T

aP
V V a
  æ ö æ ö   ç ÷ ç ÷ è ø è ø

.       (3.34) 

Từ đó, chúng tôi thu được biểu thức hệ số dãn nở nhiệt dưới dạng 

  
2 2

0

3 3
B T ak a

a V a
 a


æ öæ ö  ç ÷ç ÷  è ø è ø

.       (3.35)  

 Nhiệt dung đẳng tích VC   

Để xác định nhiệt dung đẳng tích, chúng tôi sử dụng công thức 

  V B
E EC k
T 
 

 
 

.         (3.36) 

Trong gần đúng điều hoà, tổng năng lượng E của hệ CyA1–yB có dạng đơn giản 

(3.21). Thay biểu thức của năng lượng E vào công thức (3.36) ta được  

  

2
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V B B2

2 C C
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B B2

1 3
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3 .
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y XC Nk Nk X

y y XNk Nk X
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 

 
 

æ ö æ ö æ ö    ç ÷ ç ÷ç ÷ è ø è øè ø
æ ö æ ö 

  ç ÷ ç ÷ è øè ø

   (3.37) 
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Ta có 

   2 21X X x X
 
      

;     C 2 2C C C1X X x X
 

       
. (3.38) 

Do đó, 
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   
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V B B2

2 C 2 2C C0
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3
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yC Nk Nk X x
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yNk X x Nk X x







æ öæ ö    ç ÷ ç ÷è ø è ø
æ ö    ç ÷   è ø

      

   (3.39) 

 Nhiệt dung đẳng áp PC   

Sử dụng biểu thức (2.69) trong gần đúng điều hoà, có thể xác định nhiệt dung 

đẳng áp bởi công thức 

  
2

P V
T

9TVC C a


            (3.40) 

hay 
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 a
 

a


æ öæ ö    ç ÷ ç ÷è ø è ø
æ ö     ç ÷   è ø

       

 (3.41) 

3.1.2.4. Tính chất đàn hồi của hợp chất bán dẫn ba thành phần 

 Môđun nén khối K 

Môđun nén khối K được xác định thông qua hệ số nén đẳng nhiệt T  bởi  

 0
T T

1PK V
V 
æ ö  ç ÷è ø

.         (3.42) 
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Thay biểu thức của T  (3.28) vào (3.42) chúng tôi thu được biểu thức của 

môđun nén khối K của tinh thể CyA1–yB trong gần đúng điều hoà  

   
 
 

2

2
T

3

8 1 12
,3

,
3

,0

P
a P T N a

K
a P T
a P

æ ö ç ÷è ø
 
 
 

,      (3.43) 

trong đó 
2

2
T

1
N a

æ ö
ç ÷è ø

 được xác định bởi biểu thức (3.29). 

 Môđun Young EY  

Môđun Young EY của hệ CyA1–yB được cho bởi 

  
2

Y 2
1E
v

 
 

 
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 

,         (3.44) 

trong đó   và   tương ứng là độ biến dạng tương đối và ứng suất đàn hồi,   là hệ 

số Poisson của vật liệu. Về mặt lí thuyết, hệ số Poisson của hệ vật liệu CyA1–yB 

được xác định thông qua môđun Young EY và môđun nén khối K bởi 

  Y1 1
2 3

E
K

 æ ö ç ÷
è ø

.         (3.45)  

Trong luận án này, khi thực hiện tính toán các tính chất đàn hồi của vật liệu, 

chúng tôi sử dụng hệ số Poisson   từ dữ liệu thực nghiệm. 

Thay biểu thức của năng lượng tự do vào biểu thức trên, ta thu được 

  
2 * 2 C 2 A

0 0 0
Y 2 2 2

1 1 1
2
yE   

     
æ ö  

  ç ÷  è ø
,      (3.46) 

với các đạo hàm bậc hai được xác định bởi 

  
22 * 2 2

20 0 0
0 02 2 2

3 1 32
2 2

k k X ka a
a k a k a a k a

         æ ö        ç ÷     è ø      
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 (3.47) 

  
2 A 2 A A

20 0 0
0 02 2 4 2a a
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 
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       (3.48) 
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ℏ

 (3.49)    

Thay các đạo hàm bậc hai vào phương trình (3.46) thu được biểu thức tường 

minh của môđun Young EY dưới dạng 
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A
2 0
0 0 .a a

a
æ ö

ç ÷è ø

 (3.50) 

Sau khi xác định được môđun Young EY ta có thể lần lượt xác định được các 

tính chất đàn hồi khác của vật liệu nghiên cứu. Cụ thể là các môđun đàn hồi và các 

hằng số đàn hồi được cho bởi: 

 Môđun nén khối K 

  Y
3(1 2 )

EK





,          (3.51) 

hay  

22 2 2
2 0 0 0
0 02 2

22 C C 2 2 C C
2 0 0
0 2 2

C C C
0 0

31 1 32
3 (1 2 ) 2 2

3 12
6 (1 2 ) 2

3
6 (1 2 )

C C

C

a k k X kK a a
k k a a k aa a

ay k ka
aa k a k

ya X k
a ak

   
 

 
 

 
 

      æ öæ ö      ç ÷ ç ÷     è ø è ø    
  æ ö       ç ÷   è ø   
æ ö 

 ç  è

ℏ

2 A A
0 0 0

0 22 .
3 (1 2 )

ya a
aa

 
 

æ ö 
 ÷ ç ÷ ø è ø

 (3.52) 

 Môđun trượt G: Y .
2(1 )

EG





               (3.53) 
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Hay  

 

22 2 2
2 0 0 0
0 02 2

22 C C 2 2 C C
2 0 0
0 2 2

C C C
0 0

31 1 32
2 (1 ) 2 2

3 12
4 (1 ) 2

3
4 (1 )

C C

C

a k k X kG a a
k k a a k aa a

ay k ka
aa k a k

ya X k
a ak

   
 

 
 

 
 

      æ öæ ö      ç ÷ ç ÷     è ø è ø    
  æ ö       ç ÷   è ø   
æ ö 

  ç ÷  è ø

ℏ

2 A A
0 0 0

0 22 .
2 (1 )

ya a
aa

 
 

æ ö 
ç ÷ è ø

  

              (3.54) 

 Các hằng số đàn hồi ijC   

Tương tự như HCBD hai thành phần, đối với vật liệu bán dẫn ba thành phần 

CyA1–yB, tenxơ ứng suất đàn hồi cũng suy giảm chỉ còn ba thành phần độc lập là 

C11, C12 và C44. Các hằng số đàn hồi 11C  và 12C  của hệ vật liệu CyA1–yB được xác 

định thông qua môđun Young EY và hệ số Poisson   bởi 

   
  

Y
11

1
1 1 2

E
C


 




 
 ;

  
Y

12 1 1 2
EC 
 


 

.    (3.55) 

Hằng số đàn hồi 44C  của CyA1–yB được xác định thông qua các hằng số đàn hồi 

11C  và 12C  và hệ số Zener thực nghiệm: 
 

44

11 12 / 2
CZ

C C



 bởi biểu thức 

   44 11 122
ZC C C  .          (3.56) 

Thay 11C  và 12C  ở (3.55) vào biểu thức (3.56) ta thu được 

  
 

Y
44 .

2 1
EZC





         (3.57) 

3.2. Tính chất nhiệt động và đàn hồi của siêu mạng bán dẫn 

3.2.1. Mô hình lí thuyết siêu mạng bán dẫn 

SMBD là loại vật liệu mới với nhiều ứng dụng quan trọng đang thu hút được sự 
quan tâm của nhiều nhà khoa học. Việc tạo ra SMBD không hề đơn giản bởi quá 

trình chế tạo phụ thuộc vào nhiều yếu tố như chu kì siêu mạng, sự tương thích giữa 
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các lớp vật liệu, độ tinh khiết của các lớp vật liệu,... 

Năm 1970, Esaki và Tsu đã chế tạo thành công SMBD đầu tiên bằng cách xây 
dựng một cấu trúc tuần hoàn nhân tạo xen kẽ giữa hai HCBD khác nhau với độ dày 

cỡ nanomet. Ngoài ra, người ta đã chế tạo được các siêu mạng từ các hệ vật liệu 

như: GaAs/AlAs, InGaAs/GaAs, AlInP/InP,... bằng các phương pháp khác nhau 
như nuôi cấy epitaxy từ pha hơi, epitaxy chùm phân tử, kết tủa hơi hoá học hữu cơ 

– kim loại,... 

SMBD CyA1–yB/AB được tạo thành khi sắp xếp xen kẽ tuần hoàn các lớp bán 

dẫn CyA1–yB và AB có cấu trúc zinc-blende theo một chu kì nhất định. Lớp vật liệu 

CyA1–yB được tạo thành bằng cách pha các nguyên tử C vào lớp vật liệu AB và các 

nguyên tử C chỉ thay thế vị trí các nguyên tử A. Khi đó mô hình cấu trúc của SMBD 

CyA1–yB/AB có thể được biểu diễn như trên Hình 3.1. 

 

Hình 3.1. Mô hình lí thuyết của SMBD CyA1–yB/AB có cấu trúc zinc-blende. 

Trong phần tiếp theo, chúng tôi sẽ trình bày một số nội dung nghiên cứu chính  

về các tính chất nhiệt động, cơ học và đàn hồi của SMBD CyA1–yB/AB có cấu trúc 

zinc-blende bằng PPTKMM ở các nhiệt độ, áp suất và nồng độ khác nhau của các 

nguyên tử thành phần. 

3.2.2. Tính chất nhiệt động và đàn hồi của siêu mạng bán dẫn 

3.2.2.1. Năng lượng tự do của siêu mạng  

Giả sử lớp bán dẫn CyA1–yB với cấu trúc zinc-blende có bề dày d1, số nguyên tử 

trong lớp là 1N  và lớp có thể tích V1  N1.v  với v  là thể tích của một nguyên tử (đối 

d1
 d2 

C A B 
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với vật liệu cấu trúc zinc-blende v  8a3

3 3
). Khi đó, số nguyên tử N1 có thể được 

biểu diễn bởi 

    1 1 1
1 * * 1 .

2 2 2
A B C N N NN N N N y y       ,    (3.58) 

trong đó,   1 1
* *1 ,

2 2
A BN NN y N    và 1.

2
C NN y  tương ứng là số nguyên tử của 

A, B và C trong lớp bán dẫn CyA1–yB. 

Giả sử lớp bán dẫn AB với cấu trúc zinc-blende có bề dày d2, số nguyên tử trong 

lớp là 2N  và thể tích của lớp là V2  N2.v . Khi đó, số nguyên tử N2 trong lớp AB là 

  N2  N A  N B ,           (3.59) 

với N A và N B  tương ứng là số nguyên tử của A và B trong lớp vật liệu bán dẫn AB. 

Nếu kí hiệu n là chu kì siêu mạng thì số nguyên tử N của siêu mạng  

CyA1–yB/AB được xác định bởi 

   1 2N n N N  ,          (3.60) 

và thể tích V của siêu mạng là 

   1 2V n V V  .          (3.61) 

Để xác định các tính chất cơ nhiệt và đàn hồi của siêu mạng  

CyA1–yB/AB, trước tiên chúng tôi xác định năng lượng tự do Helmholtz của hệ. Vì 

siêu mạng CyA1–yB/AB được tạo thành khi sắp xếp các lớp vật liệu  

CyA1–yB và AB tuần hoàn xen kẽ với nhau nên năng lượng tự do Gibbs của siêu 

mạng CyA1–yB/AB là 

   y 1-ySM C A B ABG n G G  ,         (3.62) 

trong đó 
y 1-yC A BG  và ABG  tương ứng là năng lượng tự do Helmholtz của các lớp 

CyA1–yB và AB trong siêu mạng CyA1–yB/AB. Sử dụng các kết quả đã thu được 

trong Chương 2 cho bán dẫn hai thành phần AB và Phần 3.1 (Chương 3) cho bán dẫn  

ba thành phần CyA1–yB, ta có các biểu thức năng lượng tự do 
y 1-yC A BG  và ABG  tương 
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ứng là 

   y 1-y

* C C
C A B 1 0 0 0 c 1G N N TS PV        ,    (3.63) 

*
AB 2 0 2G N PV  . 

Do đó, năng lượng tự do Gibbs của SMBD CyA1–yB/AB được xác định bởi 

 

 
    

     

 

y 1-ySM C A B AB

* C C *
1 0 0 0 c 1 2 0 2

* C C
1 2 0 0 0 1 2 c

* C C
0 0 0 c ,

G n G G

n N N TS PV N PV

n N N nN nP V V nTS

N nN PV nTS

   

  

  

 

         

       

     

  (3.64) 

trong đó, *
0  và C

0  tương ứng là năng lượng tự do của các nguyên tử A, B (trong 

bán dẫn AB) và C (trong bán dẫn CyA1–yB), cS  là entropy cấu hình của hệ CyA1–yB. 

Từ đó, năng lượng tự do Helmholtz SM  của siêu mạng CyA1–yB/AB được xác 

định bởi 

   * C C
SM SM 0 0 0 cG PV N nN nTS          .     (3.65) 

Mặt khác, do sự sắp xếp tuần hoàn của các lớp bán dẫn CyA1–yB và AB để tạo 

thành siêu mạng CyA1–yB/AB nên diện tích mặt tiếp xúc của các lớp CyA1–yB và AB 

phải như nhau, tức là ta có 

  1 2 1 2

1 2 1 2

.V V N v N v
d d d d

           (3.66) 

Hay:  1 1

2 2

N d
N d

 .  

Như vậy, có thể suy ra  

  1
2

1

1

NN
dn
d


æ ö
ç ÷

è ø

, 1
2

1

2 2
1

C y y NN N
dn
d

 
æ ö
ç ÷

è ø

.    (3.67) 

Sử dụng (3.14) và (3.15) kết hợp với (3.65) và (3.67) ta thu được biểu thức 

năng lượng tự do Helmholtz của SMBD CyA1–yB/AB có cấu trúc zinc-blende trong 
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gần đúng điều hoà là 

   C

C
SM 0 0

2 2

1 1

2 C 2
c

2

1

1
2 1 2 1

13 1 3 1 .
2

1

x x

y yN
d d
d d

yx n e x n e nTS
d
d

  

  

æ ö
ç ÷
ç ÷   ç ÷æ ö æ ö  ç ÷ç ÷ ç ÷ è ø è øè ø



           æ ö ç ÷ è ø 

ℓ ℓ

  (3.68) 

3.2.2.2. Năng lượng của siêu mạng  

Từ biểu thức của năng lượng SM
SM SME  


æ ö  ç ÷è ø

 và sử dụng (3.68) xác 

định được năng lượng của siêu mạng CyA1–yB/AB trong gần đúng điều hoà như sau 

 

 

 

C

2
SM 0

2

1

C C 2
0

2 2

1 1

2
20

2
2

1

2

1

1 3 1
2 1

3 1
2 1 2 1

2 .1 3 1
1

2 1

2 1

x

x

x
x

x

yE N N x n e
d
d

y yN N x n e
d d
d d

y x eN N n e
ed

d

yN
d
d

 

 

 













 
 
          æ ö

 ç ÷
è ø 

     æ ö æ ö
 ç ÷ ç ÷

è ø è ø
 
   æ ö     ç ÷     æ ö è ø   ç ÷

è ø 



æ ö
ç ÷

è ø

ℓ

ℓ

ℓ

 
C

C

C

C C 2
20

2
2

1

2 .3 1 .
12 1

x
x

x

y x eN n e
d e
d









 æ ö
   ç ÷ æ ö è ø  ç ÷

è ø

ℓ

(3.69) 

Sau khi rút gọn, ta thu được 
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0
SM 0

2

1

C
C C0
0

2 2

1 1

1 3
2 1

3 ,
2 1 2 1

yE N N X
d
d

y yN N X
d d
d d

  


  


 
   æ ö    ç ÷   æ ö è ø  ç ÷

è ø 
 æ ö

   ç ÷æ ö æ öè ø  ç ÷ ç ÷
è ø è ø

  (3.70) 

3.2.2.3. Phương trình trạng thái của siêu mạng 

Tương tự như HCBD ba thành phần, để xác định tính chất nhiệt động và đàn 

hồi của SMBD ta phải xác định được khoảng lân cận gần nhất a0 giữa hai nguyên tử  

ở 0 K. Trong nghiên cứu này, a0 được xác định từ phương trình trạng thái. 

Phương trình trạng thái của hệ siêu mạng ở nhiệt độ T được xác định từ năng 

lượng tự do Helmholtz bởi phương trình 

  SM SM .
3T T

aP
V V a
  æ ö æ ö   ç ÷ ç ÷ è ø è ø

      (3.71) 

Sử dụng (3.68) ta thu được phương trình trạng thái đối với SMBD CyA1–yB/AB 

trong gần đúng điều hoà như sau 

  

0

2

1

C
0

2 2

1 1

11 3 .
2

2 1

13 . .
2

2 1 2 1

Al

Al

y kPv a X
a k ad

d

y y kX
a k ad d

d d

 

 

 
    æ ö æ ö      ç ÷ç ÷   æ ö è øè ø  ç ÷ è ø 


æ ö æ ö    ç ÷ ç ÷ æ ö æ ö è øè ø  ç ÷ ç ÷ è ø è ø 

   (3.72) 

Việc xác định khoảng lân cận gần nhất, các thông số k, K , , 1, 2 ,b  và các đại 

lượng nhiệt động ở các áp suất và nhiệt độ khác nhau của SMBD được tiến hành 

tương tự như đối với HCBD CyA1–yB.  
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3.2.2.4. Tính chất nhiệt động của siêu mạng  

 Hệ số dãn nở nhiệt SMa  

Hệ số dãn nở nhiệt của siêu mạng được xác định thông qua hệ số nén đẳng 

nhiệt bởi biểu thức 

  
2SM

SM 0B T

V3
ak P
a

a

æ ö æ ö ç ÷ç ÷ è øè ø

,       (3.73) 

hay dưới dạng tường minh 

  
2 2SM

SM 0 SMB T

3 3
ak a
a V a

a


æ öæ ö  ç ÷ç ÷  è ø è ø
.      (3.74)  

 Nhiệt dung đẳng tích SM
VC   

Nhiệt dung đẳng tích của siêu mạng được xác định bởi: 

  

SM SM
B

2
0

B B2
2

1

2 C C
C0

B B2
2 2

1 1

1 3
2 1

3 ,
2 1 2 1

E EC k
T

y XNk Nk X
d
d

y y XNk Nk X
d d
d d



 
 

 
 

 
 

 
 
  æ ö æ ö     ç ÷ç ÷   æ ö è øè ø ç ÷

è ø 
æ ö æ ö 

  ç ÷ ç ÷ æ ö æ ö è øè ø ç ÷ ç ÷
è ø è ø

SM
V

 (3.75) 

hay dưới dạng tường minh 

   
2

SM 2 20
V B B2

2

1

1 3
2 1

yC Nk Nk X x
d
d




 
  æ ö     ç ÷  æ ö è ø ç ÷

è ø 
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   

     

2 C 2 2C C0
B B2

2 2

1 1

2 22 2 C C
B B

2

1

3
2 1 2 1

3 3 .
2 1

y yNk Nk X x
d d
d d

yNk X x Nk X x
d
d




æ ö    ç ÷   æ ö æ öè ø ç ÷ ç ÷
è ø è ø

      æ ö
ç ÷

è ø

 (3.76) 

 Nhiệt dung đẳng áp SM
PC  

Nhiệt dung đẳng áp của siêu mạng CyA1–yB/AB được xác định bởi  

  
2

SM SM SM
P V SM

T

9TVC C a


  ,        (3.77) 

hay dưới dạng tường minh 

  

 

   

22
SM 2 20
P B BSM 2

T 2

1
2 C 2 2C C0

B B2
2 2

1 1

9 1 3
2 1

3 ,
2 1 2 1

TV yC Nk Nk X x
d
d

y yNk Nk X x
d d
d d

a 
 




 
  æ ö     ç ÷  æ ö è ø ç ÷

è ø 
æ ö    ç ÷   æ ö æ öè ø ç ÷ ç ÷

è ø è ø

(3.78) 

hay  

       
22 2SM 2 2 C C

P B B SM
T2

1

93 3 .
2 1

y TVC Nk X x Nk X x
d
d

a


       æ ö
ç ÷

è ø

(3.79) 

3.2.2.4. Tính chất cơ học và đàn hồi của siêu mạng  

 Hệ số nén đẳng nhiệt SM
T  

  

 
 

 
 

3

SM
T 2 2

T0 SM
2

T

,
3

,01
,

2
3 ,

a P T
a PV

a P TV P
P

V P T a




æ ö
ç ÷

æ ö è ø  ç ÷ æ öè ø  ç ÷è ø

.    (3.80) 

Ở đây, V = N.v với v là thể tích ứng với một nguyên tử. Có thể xác định 
2

SM
2

Ta
æ ö

ç ÷è ø
trong (3.80) bằng cách sử dụng (3.68) 
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 

 
 

2 2 2 C
SM 0 0
2 2 2

2 2T

2 2
22

2 2

2C 2 C C
C

2C 2 C
2

1

1 1
2 1 2 1

13
2 4

3 1 .
2 42 1

C

y y
N a a ad d

d d

X k k X Y
k a k a

y X k k X Y
k a ad k

d

  





 
 æ ö æ ö æ ö     ç ÷ ç ÷ ç ÷   æ ö æ öè ø è ø è ø  ç ÷ ç ÷

è ø è ø 
  æ ö   ç ÷ è ø  

 æ ö    ç ÷  æ ö è ø  ç ÷
è ø

  

(3.81) 

 Hệ số nén đoạn nhiệt SM
S  

Hệ số nén đoạn nhiệt SM
S của siêu mạng được xác định bởi  

  
SM

SM SMV
S TSM

P

C
C

  ,          (3.82) 

hay  

  

 
 

 
 

3

SM
SM V
S 2SM 2

P SM
2

T

,
3

,0
,

2
3 ,

a P T
a PC

a P TC
P

V P T a




æ ö
ç ÷
è ø

æ ö
 ç ÷è ø

.     (3.83) 

 Môđun Young Y
SME  

Môđun Young Y
SME  của siêu mạng CyA1–yB/AB được cho bởi 

  
2

Y SM
SM 2

1E  
  

 
 
 

,         (3.84) 

trong đó  ,   và   tương ứng là độ biến dạng và ứng suất và hệ số Poisson của 

siêu mạng. 

Thay biểu thức của năng lượng tự do vào biểu thức (3.84) thu được 

  
2 * 2 C 2 A

Y 0 0 0
SM 2 2 2

2

1

1 1 1

2 1

yE
d
d

  
     

æ ö  
  ç ÷  æ ö è øç ÷

è ø

,     (3.85) 
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với các đạo hàm bậc hai được xác định bởi 

 
22 * 2 2

20 0 0
0 02 2 2

3 1 32
2 2

k k X ka a
a k a k a a k a

         æ ö        ç ÷     è ø      

   


, (3.86) 

 
22 C 2 C CC 2 C C C C

20 0 0
0 02 2 2 C

3 1 32 ,
2C C

k k X ka a
a k a k a a k a

   


    æ ö             ç ÷      è ø      

ℏ     

              (3.87)      

 
2 2

20 0 0
0 02 2 4 2

A A A

a a
a a

  
 

  
  


.              (3.88) 

Thay các đạo hàm bậc hai vào phương trình (3.85) thu được biểu thức  
22 2 2

Y 2 0 0 0
SM 0 02 2

22 C C 2 2 C C
2 0 0
0 2 2

2

1
C C
0

2

1

31 1 32
2 2

31 12
2

2 1

1 3

2 1

C C

C

a k k X kE a a
a k a k a a k a

ay k ka
a k a k ad

d
y X

a kd
d

   


 


 


      æ öæ ö      ç ÷ ç ÷    è ø è ø    
  æ ö       ç ÷  æ ö  è ø    ç ÷

è ø
 

 
æ ö

ç ÷
è ø

ℏ

2 A AC
20 0

0 0 02
2

1

1 2 .
1

k ya a a
a a ad

d

 


æ ö æ ö 
 ç ÷ ç ÷  æ öè ø è øç ÷
è ø

 

              (3.89) 

 Môđun nén khối SMK  

Môđun nén khối SMK  của siêu mạng có thể được xác định thông qua môđun 

Young Y
SME  bởi 

  
Y
SM

SM 3(1 2 )
EK





,         (3.90) 

hay  
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22 2 2
0 0

SM 2 2

0 0

22 C C 2 2 C
2 0 0
0 2 2 C

2

1

2

1

3 12
3(1 2 ) 2

3
3(1 2 ) 2

31 12
(1 2 ) 26 1

6 1

C

C

a k kK
k k aa a

a X k
a k a

ay k ka
aa k a kd

d
y

d
d

 
 

 
 

 
 

     æ ö    ç ÷   è ø    
 æ ö ç ÷  è ø

  æ ö       ç ÷ æ ö   è ø    ç ÷
è ø


æ ö
ç ÷

è ø

ℏ

C C C
0

0

2 A A
20 0
0 02

2

1

1 3
(1 2 )

1 2 .
3(1 2 )

1

C
X k a

a ak

y a a
aad

d

 
 

 
 

æ ö 
ç ÷  è ø

æ ö 
 ç ÷ æ ö è øç ÷
è ø

 

              (3.91) 

Ngoài ra, môđun nén khối đẳng nhiệt SM
TK  và đoạn nhiệt SM

SK  cũng có thể được 

xác định bởi 

  SM
T SM

T

1K


  và SM
S SM

S

1K


 .       (3.92) 

 Môđun trượt SMG   

Môđun trượt SMG  của siêu mạng được xác định bởi 

  
Y
SM

SM 2(1 )
EG





,         (3.93) 

hay dưới dạng tường minh 

22 2 2
2 0 0

SM 0 2 2

2 C
2 0
0 2

0
0

2

1

31 12
2(1 ) 2

21 3
2(1 ) 2 (1 )

4 1

a k kG a
a k a k a

aX k y aa
a k a d

d

 
 


 

   

     æ ö     ç ÷   è ø    


 æ ö   ç ÷   æ öè ø ç ÷
è ø
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2C 2 2 C C
0

2
2

1

C C C
0

0
2

1

2 A A
20 0
0 02

2

1

31 1
(1 ) 2

4 1

1 3
(1 )

4 1

1 2 .
2(1 )

1

C C

C

ay k k
k a k ad

d

y X k a
a k ad

d

y a a
a ad

d


 

 
 

 
 

  æ ö     ç ÷  æ ö  è ø    ç ÷
è ø

æ ö 
 ç ÷  æ ö è øç ÷

è ø
æ ö 

 ç ÷  æ ö è øç ÷
è ø

ℏ

  (3.94) 

 Các hằng số đàn hồi SM
ijC   

Các hằng số đàn hồi của siêu mạng được xác định bởi 

   
  

Y
SMSM

11
1

1 1 2
E

C


 



 

; 
  

Y
SM SM
12 1 1 2

EC 
 


 

; 
 

Y
SM SM
44 .

2 1
EZC





 (3.95) 

với   và Z tương ứng là hệ số Poisson và hệ số Zener được xác định từ thực nghiệm. 

 

Kết luận Chương 3 

Trong chương này, chúng tôi đã trình bày cách mở rộng PPTKMM trong 

nghiên cứu các tính chất nhiệt động, cơ học và đàn hồi của HCBD ba thành phần 

CyA1–yB và SMBD CyA1–yB/AB có trúc zinc-blende. Xây dựng được các biểu thức 

giải tích tường minh của khoảng lân cận gần nhất, năng lượng tự do, các đại lượng 

nhiệt động (hệ số nén đẳng nhiệt, hệ số dãn nở nhiệt, nhiệt dung đẳng tích, nhiệt 

dung đẳng áp) và các đại lượng đàn hồi (các môđun Young, môđun trượt, môđun 

nén khối và các hằng số đàn hồi) của HCBD CyA1–yB và SMBD CyA1–yB/AB. 

Trong chương tiếp theo, chúng tôi sẽ áp dụng kết quả lí thuyết thu được trong 

Chương 3 để tính số các đại lượng cơ nhiệt của một số HCBD như: AlAs, AlP, 

AlSb, ZnTe, AlyIn1–yP, AlyGa1–yAs,… và siêu mạng AlyGa1–yAs /GaAs. 
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CHƯƠNG 4 
KẾT QUẢ TÍNH SỐ TÍNH CHẤT NHIỆT ĐỘNG VÀ ĐÀN HỒI  

CHO MỘT SỐ HỢP CHẤT BÁN DẪN ĐA THÀNH PHẦN                  
VÀ SIÊU MẠNG BÁN DẪN 

4.1. Tính chất nhiệt động và đàn hồi của bán dẫn hai thành phần 

Trong phần này, chúng tôi trình bày kết quả tính số cho một số bán dẫn hai 

thành phần có cấu trúc zinc-blende trong hai trường hợp khi không xét đến ảnh 

hưởng của áp suất (đối với các bán dẫn AlAs, AlP và AlSb) và khi xét đến ảnh 

hưởng của áp suất (đối với bán dẫn ZnTe). Những kết quả này đã được chúng tôi 

công bố trong hai công trình [44] và [42]. 

4.1.1. Ảnh hưởng của nhiệt độ đến các tính chất nhiệt động và đàn hồi của bán dẫn 

Thế tương tác giữa các nguyên tử được chúng tôi sử dụng trong phần này là thế 

Stillinger-Weber [96] như các công thức (2.22) và (2.23) với các thông số thế của 

các bán dẫn được liệt kê trong Bảng 4.1. Ở đây chú ý rằng, các thông số cắt a  và   

của thế Stillinger-Weber có các giá trị tương ứng là 1.2 và 1.8 [56, 40]. 

Bảng 4.1. Thông số thế Stillinger-Weber  

của các bán dẫn AlAs, AlP, AlSb, InP [56] và ZnTe [40]. 

Hợp chất  (eV) A B  (Å)  

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 
 

Trên Bảng 4.2, chúng tôi biểu diễn kết quả tính hằng số mạng theo công thức 

(2.42) và hệ số dãn nở nhiệt của các bán dẫn AlX (X = As, P, Sb) theo công thức 

(2.61) (tại nhiệt độ 300 K) bằng PPTKMM. Các giá trị thực nghiệm cũng như kết 
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quả tính bằng phương pháp FPLAPW (Full-potential linearized augmented plane-

wave method) từ các nguyên lí đầu tiên (sử dụng GGA và LDA) cũng được chúng 

tôi đưa ra để so sánh. 

Bảng 4.2. Hằng số mạng và hệ số dãn nở nhiệt của các bán dẫn AlX (X = As, P, Sb) 

tại nhiệt độ T = 300 K. 

Hợp chất 
ah (Å)  (10–6 K–1) 

PPTKMM Thực 
nghiệm 

Phương 
pháp khác PPTKMM Phương 

pháp khác 

AlAs 5.67 5.66  [70] 

6.73  [63] 
5.726  [20] 
5.76  [26] 
5.4461 [107] 

4.55 
5.20  [35] 
3.50  [66] 

AlP 5.46 5.47  [70] 

5.52  [63] 
5.507  [20] 
5.52  [26] 
5.6435 [107] 

4.13 4.50  [41] 

AlSb 6.14 
6.14  [70] 
6.1361  [75] 

6.23  [63] 
6.22  [26] 
6.1234 [107] 

4.94 4.20  [66] 

 

Từ Bảng 4.2 có thể thấy, hằng số mạng của các bán dẫn AlX (X = As, P, Sb) 
xác định bằng PPTKMM phù hợp tốt với các kết quả nghiên cứu trước đây, đặc biệt 
là với các phép đo thực nghiệm bằng nhiễu xạ tia X [70, 75]. Hằng số mạng của 
AlSb lớn hơn nhiều so với hằng số mạng của các hợp chất AlAs và AlP. Trong 
nghiên cứu của chúng tôi, hệ số dãn nở nhiệt của các bán dẫn AlAs, AlP và AlSb có 
sai số so với giá trị thực nghiệm vào khoảng từ 8 – 30%. Tuy vậy, ở đây cần chú ý 
rằng bản thân các giá trị thực nghiệm của hệ số dãn nở nhiệt của AlAs trong hai 
công trình [35, 66] cũng có sự sai khác lớn (5.20×10–6 K–1 và 3.50×10–6 K–1). Do 
đó, cần có thêm các phép đo thực nghiệm mới để kiểm nghiệm giá trị hệ số dãn nở 
nhiệt của các hợp chất III–V thuộc họ nhôm (Al). Kết quả tính số bằng PPTKMM 
có thể được xem là số liệu tham khảo cho các phép đo thực nghiệm trong tương lai. 
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(a) (b) 

 
(c) 

Hình 4.1. Sự phụ thuộc nhiệt độ của hàm MSD nguyên tử  

đối với các hợp chất AlAs, AlP và AlSb. 

Trên Hình vẽ 4.1 chúng tôi biểu diễn đường cong sự phụ thuộc nhiệt độ của 

MSD nguyên tử đối với các hợp chất AlAs, AlP và AlSb. Hệ số Debye-Waller của 

các bán dẫn III–V này thu được từ phương pháp mật độ trạng thái phonon tổng quát 

(Generalized phonon densities of state) trong gần đúng LDA [88] cũng được biểu 

diễn để so sánh. Từ những hình vẽ này có thể thấy, giá trị tính số các MSD của 

PPTKMM khá trùng khớp với kết quả tính số của phương pháp ab initio trong toàn 

khoảng nhiệt độ 0 – 800 K, cao hơn rất nhiều nhiệt độ Debye. Ở vùng nhiệt độ thấp 

100T   K, dao động điểm không (hiệu ứng lượng tử) đóng góp chính vào MSD. 

Giá trị này vào khoảng 17×10–3 Å2 – 30×10–3 Å2
 tuỳ thuộc vào từng loại nguyên tử. 
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Trong khi đó, ở vùng nhiệt độ cao, đóng góp phi điều hoà đóng vai trò quan trọng 

và tăng nhanh theo sự tăng của nhiệt độ, điều này kéo theo sự thay đổi của MSD. 

Từ biểu thức (2.30) của mômen cấp 2 có thể thấy, hàm MSD của nguyên tử ở nhiệt 

độ cao trong PPTKMM đã bao hàm các đóng góp phi điều hoà, tăng theo nhiệt độ 

nhưng không tuyến tính như lí thuyết điều hoà [119]. Hơn thế, chúng tôi nhận thấy 

rằng, sự khác biệt giữa giá trị MSD của các hợp chất AlX (X = As, P, Sb) có 

nguyên do chính từ sự khác nhau về khối lượng giữa các nguyên tử As, P và Sb. 

Để xác định các tính chất cơ học của các bán dẫn AlX (X = As, P, Sb), trước 

tiên cần xác định độ dời nguyên tử 0y  và hàm 1A  theo PPTKMM; từ đó, sử dụng 

các công thức (2.85) – (2.87) chúng tôi xác định được giá trị của các môđun đàn 

hồi. Kết quả của các môđun đàn hồi, bao gồm môđun Young, môđun nén khối và 

môđun trượt của AlX (X = As, P, Sb) ở nhiệt độ T = 300 K được biểu diễn trong 

Bảng 4.3. Có thể nhận thấy, về cơ bản, kết quả tính các môđun đàn hồi đối với AlX 

(X = As, P, Sb) bằng PPTKMM phù hợp khá tốt với các số liệu thực nghiệm. Trong 

hiểu biết của chúng tôi, ngoại trừ môđun nén khối, cho đến hiện nay, có rất ít các 

thông tin về môđun Young và môđun trượt của AlAs, AlP và AlSb đã được công bố 

[15]. Đối với AlAs, giá trị của môđun Young theo PPTKMM là 87.49 GPa và lớn 

hơn một ít so với giá trị thực nghiệm là 83.5 GPa [70]. Sai số vào khoảng 4.75%.  

Đối với môđun nén khối, khá nhiều kết quả lí thuyết và thực nghiệm đã được 

công bố cho các bán dẫn cấu trúc zinc-blende AlAs, AlP và AlSb. Một số kết quả 

gần đây được chúng tôi liệt kê trong Bảng 4.3. Có sự sai khác nhỏ giữa giá trị 

môđun nén khối theo tính toán PPTKMM (81.01 GPa, 92.28 GPa và 60.21 GPa) và 

thực nghiệm (82 GPa, 86 GPa và 58 GPa) đối với AlAs, AlP và AlSb. Ngoài ra, giá 

trị tính số theo PPTKMM cũng khá phù hợp với giá trị tính số của các lí thuyết 

khác. Bảng 4.3 cho thấy, các môđun đàn hồi (môđun Young, môđun nén khối và 

môđun trượt) của vật liệu AlP cao hơn nhiều so với các vật liệu AlAs và AlSb. Điều 

này có nghĩa vật liệu AlP khó bị nén, kéo căng, dãn cũng như làm biến dạng hơn so 

với AlAs và AlSb. Những tính chất khác biệt này có thể được giải thích bởi hằng số 

mạng nhỏ của AlP so với hai vật liệu còn lại (AlAs và AlSb). 



79 
 

Bảng 4.3. Môđun Young EY, môđun nén khối K và môđun trượt G của các hợp chất 

AlX (X = As, P, Sb) ở nhiệt độ T = 300 K. 

Hợp 
chất 

EY (GPa) K (GPa) G (GPa) 

PPTKMM 
Thực 

nghiệm 
PPTKMM 

Thực 

nghiệm 

Phương 

pháp khác 
PPTKMM 

AlAs 87.49 83.5  [15] 81.01 82  [70] 

67.61  [63] 

68.272  [20] 

79  [26] 

75.4  [107] 

33.14 

AlP 99.67 – 92.28 86  [70] 

84.05  [63] 

82.619  [20] 

96  [26] 

90.3  [107] 

37.75 

AlSb 65.02 – 60.21 58  [70] 

46.57  [63] 

61  [26] 

56  [107] 

24.63 

4.1.2. Ảnh hưởng của áp suất đến các tính chất nhiệt động và đàn hồi của bán dẫn 

Để nghiên cứu ảnh hưởng của áp suất đến các tính chất nhiệt động và cơ học 

của bán dẫn hai thành phần, chúng tôi thực hiện tính số cho bán dẫn ZnTe. Giá trị 

các thông số thế Stillinger-Weber của ZnTe được đưa ra trong Bảng 4.1. 

Liên quan đến các đặc tính của vật liệu ZnTe có cấu trúc zinc-blende (pha B3) 

ở áp suất không, giá trị hằng số mạng của ZnTe ở nhiệt độ phòng T = 300 K được 

đưa ra trong Bảng 4.4. Bởi vì sự quan tâm đặc biệt của cộng đồng khoa học nên có 

khá nhiều thông tin thực nghiệm [27, 84] cũng như tính toán lí thuyết [23, 36, 59, 

87, 98] cho pha cấu trúc zinc-blende của ZnTe. Các số liệu này cũng được đưa vào 

Bảng 4.4 để so sánh cũng như kiểm nghiệm lí thuyết của PPTKMM. Từ bảng này 

có thể nhận thấy, giá trị tính hằng số mạng theo lí thuyết PPTKMM phù hợp tốt với 
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các số liệu thực nghiệm cũng như các tính toán lí thuyết gần đây. Sai số tương đối 

giữa tính toán bằng PPTKMM và phép đo thực nghiệm bằng XRD của nhóm Saito 

[84] chỉ vào khoảng 0.3%. 

Bảng 4.4. Hằng số mạng ha , môđun nén khối K  và đạo hàm bậc nhất của môđun 

nén khối theo áp suất K và độ dịch chuyển trung bình bình phương của nguyên tử 

đối với ZnTe ở nhiệt độ T = 300 K. 

Phương 
pháp 

ah (Å)  K (GPa) K  2
Zn

u (Å2) 2
Te

u (Å2) 

PPTKMM 6.1118 46.08 5.0 0.0106 0.0099 

Thực 
nghiệm 

6.10  [84] 
6.103  [27] 

50.9  [27] 
48.0  [97] 
50.5  [85] 

5.04  [27] 
4.7  [97] 
5  [86] 

0.0164  [71] 0.0096  [71] 

Phương 
pháp khác 

6.158  [36] 
6.09  [23] 
6.086  [98] 
6.1169  [59] 
6.198  [87] 

47.7  [36] 
44.8  [23] 
52.7  [98] 
51.2  [59] 
60.39  [87] 

4.61 – 4.98 
 [94] 
4.7  [36] 
4.18  [59] 
4.71  [87] 

0.0160  [88] 
0.0169  [82] 

0.0120  [88] 
0.0121  [82] 

 

Sử dụng kết quả của PPTKMM về mối quan hệ 0P V V , chúng tôi xác định 

được giá trị của môđun nén khối K và đạo hàm bậc nhất của môđun nén khối theo 

áp suất K   của hợp chất ZnTe có cấu trúc zinc-blende bằng cách làm khớp với 

phương trình trạng thái Birch-Murnaghan bậc ba trong gần đúng bình phương tối 

thiểu. Kết quả làm khớp cho giá trị 46.08K   GPa khi cố định 5K    như trong 

các thí nghiệm nhiễu xạ và hấp thụ tia X [85]. Kết quả này cùng với các dữ liệu 

thực nghiệm và tính toán từ các lí thuyết khác được đưa ra trong Bảng 4.4. Theo 

Bảng 4.4, các giá trị thực nghiệm và tính toán lí thuyết của môđun nén khối đối với 

pha cấu trúc zinc-blende của ZnTe nằm trong khoảng từ 50 – 60 GPa. Kết quả tính 

DFT khi sử dụng gần đúng GGA và bao hàm các orbital d thu được giá trị nhỏ hơn 
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(47.7 GPa) [36] và khá gần với các giá trị đo thực nghiệm (50.9 GPa [27], 48.0 GPa 

[97] và 50.5 GPa [85]). 

Trong trường hợp áp suất 0,P   giải phương trình (3.23) (khi 0)y   thu được 

giá trị của hằng số mạng của bán dẫn ZnTe có cấu trúc zinc-blende ở những áp suất 

khác nhau. Từ đó có thể xác định tỉ số thể tích 0V V  như một hàm của áp suất P. 

Kết quả tính số của hằng số mạng và tỉ số thể tích được cho trong Bảng 4.5. Để so 

sánh kết quả thu được với những công bố trước đây, chúng tôi trích xuất dữ liệu 0V V  

trong các công trình [23, 36, 85] và biểu diễn các kết quả thu được trên Hình 4.2.  

 

Hình 4.2. Đồ thị sự phụ thuộc áp suất của tỉ số thể tích 0V V  của ZnTe. 

Trên hình vẽ này, giá trị lí thuyết của tỉ số thể tích 0V V  ở áp suất P tính bằng 

PPTKMM phù hợp tốt với kết quả của lí thuyết DFT [23, 36] cũng như giá trị đo 

nhiễu xạ tia X [85]. Sai số giữa PPTKMM và giá trị đo thực nghiệm từ XRD 

khoảng vài phần trăm. Trong khi đó, sai số so với phép đo bằng cấu trúc tinh tế phổ 

hấp thụ tia X mở rộng (Extended X-ray Absorption Fine Structure – EXAFS) lại có 

giá trị cao hơn chút ít. Có thể có một vài nguyên nhân gây ra sự khác biệt này như 

được đề xuất bởi San-Miguel và cộng sự [85], chẳng hạn là hàm dịch pha phổ 

EXAFS không thay đổi do sự thay đổi cấu trúc điện tử, hay sự giảm của khoảng 

cách nguyên tử. Hiệu ứng gradient áp suất cũng có thể là một nguyên nhân khác. 

Trong khi phép đo phổ EXAFS được thực hiện trên toàn bộ thể tích mẫu thì phổ 
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nhiễu xạ tia X lại chỉ quan sát ở phần trung tâm của mẫu đo. Kết quả là, khi áp suất 

bắt đầu giảm từ phần trung tâm của lỗ đệm (gasket hole), phép đo phổ EXAFS sẽ 

cho giá trị của khoảng cách giữa các nguyên tử lớn hơn như chúng ta thấy ở trên. 

Đóng góp của hiệu ứng này càng quan trọng hơn khi áp suất tăng cao. 

Bảng 4.5. Hằng số mạng ha  và tỉ số thể tích 0V V   của ZnTe ở nhiệt độ T = 300 K. 

P (GPa) 
PPTKMM Jia-Jin và 

cộng sự [57] 
Soykan và 

cộng sự [95] 

ha  (Å) 0V 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 

Để xác định môđun nén khối của bán dẫn ZnTe có cấu trúc zinc-blende ở áp 

suất khác nhau, chúng tôi sử dụng phương trình    0K P K K P   , trong đó 

 0 46.08K   GPa và 5 K  là các giá trị làm khớp số liệu của PPTKMM và 

phương trình trạng thái Birch-Murnaghan bậc ba trong gần đúng bình phương tối 

thiểu. Kết quả tính số môđun nén khối cho ZnTe đến 12 GPa bằng PPTKMM được 
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đưa ra ở Bảng 4.5. Kết quả tính DFT trong gần đúng GGA của hai nhóm Jia-Jin và 

cộng sự [57], và nhóm của Soykan [95] cũng được đưa ra để so sánh. Từ Bảng 4.5 

có thể thấy, kết quả tính bằng PPTKMM khá phù hợp với kết quả của Jia-Jin và 

cộng sự [57] nhưng lại lớn hơn kết quả tính của nhóm Soykan [95]. Sự khác nhau 

trong hai kết quả tính DFT có thể có nguyên nhân bởi hai nhóm sử dụng các giả 

thế và hàm tương quan – trao đổi khác nhau. Trong công trình của nhóm Jia-Jin, 

nhóm tác giả sử dụng giả thế sóng phẳng của DFT với mã nguồn CASTEP. Trong 

khi đó, Soykan và cộng sự [95] sử dụng mã VASP để thực hiện các tính toán về 

cấu trúc điện tử và các tính chất vật lí khác của ZnTe được làm khớp với các 

phương trình bán thực nghiệm. 

(a) (b) 

Hình 4.3. Sự phụ thuộc nhiệt độ của hàm MSD của Zn và Te trong ZnTe. 

Hình 4.3 biểu diễn đường cong sự phụ thuộc nhiệt độ của MSD đối với các 

nguyên tử Zn và Te trong hợp chất ZnTe, trong đó bao gồm các kết quả của 

PPTKMM và các phương pháp khác đã được công bố trước đây [71, 82, 88]. Từ 

Hình 4.3 có thể thấy, đối với nguyên tử Te, PPTKMM cho kết quả trùng với giá trị 

tính DFT trong gần đúng LDA với tham số Perdew-Wang được xác định từ mô 

phỏng Monte Carlo [88] trong toàn khoảng nhiệt độ nghiên cứu từ 0 K đến 800 K, 

cao hơn rất nhiều nhiệt độ Debye. Trong khi đó, đối với nguyên tử Zn, sự phù hợp 

giữa PPTKMM và tính toán của nhóm Schowalter chỉ quan sát được ở vùng nhiệt độ 

thấp và sự khác biệt sẽ tăng dần khi nhiệt độ cao hơn 300 K. Độ dốc ban đầu của 
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MSD 2u T   đối với Zn và Te trong tính toán theo PPTKMM tương ứng là 

1.0654×10–5 Å2/K và 4.8389×10–6 Å2/K. 

Ở vùng nhiệt độ thấp, đóng góp của dao động điểm không vào MSD của 

nguyên tử Zn và Te trong PPTKMM tương ứng là 2
0 0.0025

Zn
u  Å2 và 

2
0 0.0020

Te
u  Å2. Ở nhiệt độ phòng T = 300 K, các MSD của Zn và Te được cho 

trong Bảng 4.4. Giá trị thực nghiệm [71], kết quả tính động lực toàn mạng [82] và 
kết quả tính theo LDA [88] cũng được chúng tôi đưa ra để so sánh. Có thể thấy, các 
kết quả tính của PPTKMM phù hợp rất tốt với thực nghiệm trong trường hợp 
nguyên tử Te nhưng sai số khá lớn đối với nguyên tử Zn. Ngược lại, các kết quả 
tính động lực toàn mạng và LDA lại phù hợp tốt với thực nghiệm trong trường hợp 
nguyên tử Zn nhưng sai số khá lớn đối với nguyên tử Te. Sự khác biệt giữa các 
MSD của Zn và Te, theo chúng tôi, có nguyên nhân chính là do sự khác biệt về khối 
lượng của chúng. Ở đây, cần chú ý rằng, bởi vì hệ số Debye-Waller trong nghiên 
cứu của Schowalter và cộng sự được suy ra từ mật độ trạng thái phonon tổng quát 
dựa trên mô hình Einstein nên kết quả sẽ phù hợp tốt với thực nghiệm, đặc biệt ở 
vùng nhiệt độ thấp. Ngoài ra, trong công trình của nhóm Schowalter [88], các tác giả 
cũng đã tính đến điện tích hiệu dụng Born bao hàm các hiệu ứng phân cực mà 
PPTKMM đã bỏ qua.  

 
Hình 4.4. Sự phụ thuộc áp suất của hàm MSD của Zn và Te trong ZnTe. 

Ở áp suất 0P  , đồ thị sự phụ thuộc áp suất của MSD đối với bán dẫn ZnTe có 

cấu trúc zinc-blende ở nhiệt độ T = 300 K được biểu diễn trên Hình 4.4. Quan sát 

Hình 4.4 chúng ta có thể thấy, các MSD của Zn và Te có cùng dạng biến đổi và 
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chúng giảm nhanh khi áp suất tăng. Điều này có nguyên nhân là do sự giảm dao 

động nguyên tử khi áp suất tăng. Độ dốc ban đầu 2u P   của MSD Zn và Te 

tương ứng là –0.4888×10–3 Å2/GPa và –0.1266×10–3 Å2/GPa. Trong hiểu biết của 

chúng tôi, cho đến nay, không có các số liệu thực nghiệm của MSD cho Zn và Te 

đã được công bố để so sánh. Điều này có nguyên nhân từ các khó khăn trong việc 

đo chính xác độ dịch chuyển trung bình bình phương của các thí nghiệm nhiễu xạ ở 

áp suất cao [115]. Tuy vậy, kết quả này có thể cung cấp số liệu tham khảo hữu ích 

về sự phụ thuộc áp suất của MSD đối với ZnTe ở pha cấu trúc zinc-blende cho các 

thí nghiệm trong tương lai. 

4.2. Tính chất nhiệt động và đàn hồi của hợp chất bán dẫn ba thành phần 

Trong phần này, dựa trên cơ sở lí thuyết ở Chương 3, chúng tôi sẽ thực hiện 
tính số một số tính chất nhiệt động và đàn hồi của bán dẫn ba thành phần  

AlyGa1–yAs và AlyIn1–yP  0 1y   dưới ảnh hưởng của nhiệt độ và áp suất. Các 

kết quả chính của phần này đã được công bố ở các công trình [10], [45] và [55]. 

4.2.1. Ảnh hưởng của nhiệt độ và nồng độ thành phần đến các tính chất nhiệt 
động và đàn hồi của bán dẫn 

Cho đến nay, có khá nhiều các nghiên cứu lí thuyết cũng như thực nghiệm được 
thực hiện để nghiên cứu các tính chất cấu trúc, cơ học và dao động của tinh thể bán 
dẫn AlyGa1–yAs [29, 68, 106]. Một số phương pháp thường được sử dụng trong 
nghiên cứu AlyGa1–yAs cũng như các tinh thể bán dẫn ba thành phần có cấu trúc 
zinc-blende như phương pháp động lực mạng [28], phương pháp MCS [81] và 
phương pháp MD từ ab initio [24, 74]. Tuy nhiên, các tính chất cơ học và dao động 
của tinh thể bán dẫn AlyGa1–yAs khá phức tạp và chưa thực sự được hiểu rõ. Các 
tính chất cơ học của vật liệu có liên quan mật thiết với các tính chất đàn hồi và nhiệt 
động của hệ, và những tính chất này lại phụ thuộc mạnh vào nhiệt độ và nồng độ 
của các thành phần. Trong nhiều trường hợp, thông tin về các hằng số đàn hồi có ý 
nghĩa quan trọng cho các ứng dụng thực tế liên quan đến các tính chất cơ học của 
vật liệu. Tính chất đàn hồi của vật liệu lại liên quan đến những tính chất nhiệt động 
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và những đại lượng vật lí cơ bản khác như khoảng cách giữa các nguyên tử, phương 
trình trạng thái, phổ phonon, nhiệt dung riêng, hệ số dãn nở mạng, nhiệt độ Debye 
và hằng số Grüneisen [112]. Tuy nhiên, trong phần lớn các nghiên cứu trước đây, 
các môđun đàn hồi của AlyGa1–yAs được xác định mà không tính đến hiệu ứng dao 
động nhiệt của mạng tinh thể [37]. 

Để thực hiện tính toán số cho AlyGa1–yAs, chúng tôi sử dụng thế Pearson-
Takai-Halicioglu-Tiller để mô tả tương tác giữa các nguyên tử. Các thông số thế của 
Al-Ga-As được đưa ra ở Bảng 4.6 [33]. 

Bảng 4.6. Thông số thế Pearson-Takai-Halicioglu-Tiller của AlyGa1–yAs  [33]. 

Thông số Al Ga As Ga-As Al-Ga Al-As 

  (eV) 1.216 1.004 1.164 1.738 1.121 2.060 

0r  (Å) 2.520 2.461 2.491 2.448 2.490 2.430 

AAAZ  2241.0 1826.4 2151.9 - - - 

AABZ  - - - 1900.0 2093.3 3000.0 

ABBZ  - - - 4600.0 1955.3 5000.0 

Đối với hằng số mạng của tinh thể bán dẫn zinc-blende AlyGa1–yAs, một số các 

nghiên cứu trước đây chỉ ra rằng, hằng số mạng của hợp chất tuân theo định luật 

Vegard [105], trong đó hằng số mạng trung bình của hệ biến thiên tuyến tính theo nồng 

độ thành phần y. Tuy nhiên, một số nghiên cứu gần đây lại cho rằng, giá trị hằng số 

mạng của hệ AlyGa1–yAs không thực sự tuân theo định luật Vegard [29, 37, 117].  

Giải phương trình (3.24) trong trường hợp P = 0 với các nồng độ y khác nhau, 

chúng tôi thu được giá trị khoảng cách lân cận gần nhất giữa các nguyên tử; từ đó 

xác định được hằng số mạng của AlyGa1–yAs theo công thức (3.26). Hình 4.5 biểu 

diễn sự phụ thuộc nồng độ thành phần Al của hằng số mạng AlyGa1–yAs ở nhiệt độ 

phòng T = 300 K được xác định bằng PPTKMM. Kết quả thực nghiệm đo bằng 

phương pháp nhiễu xạ tia X độ phân giải cao (High-resolution X-ray diffraction – 

HRXRD) [37] và đường cong mô tả định luật Vegard [105] cũng được biểu diễn để 

so sánh. Trên Hình 4.5, hằng số mạng của hợp chất AlyGa1–yAs trong tính toán bằng 

PPTKMM khá phù hợp với định luật Vegard. Ở đây cần chú ý rằng, nếu làm khớp 
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kết quả tính số bằng PPTKMM với hàm bậc hai sẽ thu được thừa số bậc hai nhỏ –

0.94210–3y2 (Å). Kết quả này cũng phù hợp với kết quả đã được công bố bởi 

Gehrsitz và cộng sự là 1.124 103y2  (Å) [37]. Ngoài ra, giá trị tính số của 

PPTKMM cũng khá phù hợp với phép đo thực nghiệm HRXRD [37]. Sai số giữa 

kết quả của PPTKMM và giá trị thực nghiệm HRXRD có giá trị lớn nhất khoảng 

0.1% (tại nồng độ 0).y   

 

Hình 4.5. Sự phụ thuộc nồng độ của hằng số mạng của AlyGa1–yAs. 

 

Hình 4.6. Đồ thị môđun Young EY và môđun nén khối K của AlyGa1–yAs  

theo hàm của nồng độ thành phần Al ở nhiệt độ T = 300 K. 
 

Sử dụng kết quả khoảng cách lân cận gần nhất thu được chúng tôi xác định được 

giá trị của môđun Young EY và môđun nén khối K tương ứng theo các công thức (3.50) 

và (3.52). Trên Hình 4.6, chúng tôi biểu diễn đồ thị sự phụ thuộc nồng độ thành phần 
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Al của môđun Young EY và môđun nén khối K của bán dẫn AlyGa1–yAs ở nhiệt độ 

phòng T = 300 K. Từ hình vẽ có thể thấy, môđun nén khối K tăng theo nồng độ 

thành phần y của Al, trong khi môđun Young EY thì biến thiên theo chiều ngược lại. 

Kết quả này của chúng tôi phù hợp với những dự đoán lí thuyết của Adachi [15]. 

Hơn nữa, kết quả tính PPTKMM cho thấy, các môđun đàn hồi EY và K tỉ lệ tuyến 

tính với thành phần của Al trong tinh thể AlyGa1–yAs. Độ dốc của các đường thẳng 

EY(y) và K(y) trong nghiên cứu của nhóm chúng tôi tương ứng là –0.84 GPa và 3.36 

GPa; trong khi đó, kết quả của Adachi [15] tương ứng là –1.8 GPa và 2.6 GPa. 

 

Hình 4.7. Đồ thị môđun trượt G của AlyGa1–yAs theo hàm  

của nồng độ thành phần Al ở nhiệt độ T = 300 K. 

Trên Hình 4.7, chúng tôi biểu diễn sự phụ thuộc của môđun trượt G của hợp 

kim AlyGa1–yAs vào nồng độ thành phần Al ở nhiệt độ phòng. Theo Hình 4.7, 

môđun trượt G là một hàm giảm của y (nồng độ thành phần của Al trong  

AlyGa1–yAs) và kết quả này khá trùng hợp với dự đoán của Adachi [15]. Sự sai lệch 

giữa kết quả của PPTKMM và tính toán của Adachi tăng dần theo sự tăng của nồng 

độ thành phần Al trong bán dẫn và đạt giá trị lớn nhất, xấp xỉ 0.9%, tại nồng độ 

1y  . Độ dốc của môđun trượt trong nghiên cứu của chúng tôi và Adachi tương 

ứng là –0.56 GPa và –0.9 GPa. 
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Hình 4.8. Sự phụ thuộc nồng độ của các hằng số đàn hồi của AlyGa1–yAs  
ở nhiệt độ 300 K. 

Với kết quả của môđun Young đã được xác định chúng tôi tính giá trị của các 

hằng số đàn hồi theo các biểu thức (3.55) và (3.57). Trên Hình 4.8, chúng tôi biểu 

diễn các hằng số đàn hồi C11, C12 và C44 của hợp chất AlyGa1–yAs ở nhiệt độ  

T = 300 K. Ở đây, chúng tôi đã giả thiết hệ số bất đẳng hướng Z của AlyGa1–yAs là 

hằng số, không phụ thuộc vào nồng độ pha Al vào GaAs và có giá trị bằng 1.82 

[73]. Kết quả đo thực nghiệm bằng phương pháp HRXRD [37] cũng được chúng tôi 

biểu diễn để so sánh. Trên Hình 4.8, giá trị của các hằng số đàn hồi tính theo 

PPTKMM khá phù hợp với phép đo thực nghiệm [37]. Hơn nữa, các hằng số đàn 

hồi C11 và C12 của AlyGa1–yAs là các hàm tăng, trong khi C44 là hàm giảm của nồng 

độ thành phần Al. Trong gần đúng bình phương tối thiểu, kết quả tính số C11, C12 và 

C44 của AlyGa1–yAs theo PPTKMM có thể được làm khớp bởi các phương trình sau 

   11 117.80 2.62C y    GPa, 

   12 52.911 3.744C y    GPa, 

   44 59.050-1.023C y   GPa. 

Chú ý rằng, mặc dù Ghersitz và các cộng sự đã giả thiết giá trị C11 = 118.96 ± 

0.7 GPa không phụ thuộc vào nồng độ thành phần Al, giá trị sai lệch lớn nhất của 

hằng số đàn hồi C11 giữa phép đo của nhóm Ghersitz và kết quả theo PPTKMM chỉ 

vào khoảng 2%. Điều đó có nghĩa là, hằng số đàn hồi C11 của tinh thể bán dẫn  

AlyGa1–yAs phụ thuộc yếu vào nồng độ thành phần y.  
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Hình 4.9. Sự phụ thuộc nhiệt độ của các môđun đàn hồi và hằng số 

đàn hồi của AlyGa1–yAs. 

Trên Hình 4.9 biểu diễn sự phụ thuộc nhiệt độ của các môđun đàn hồi và hằng số 

đàn hồi của bán dẫn zinc-blende AlyGa1–yAs khi nồng độ Al là 0.3y  . Hình 4.9 cho 

chúng ta thấy, tất cả các hằng số đàn hồi và môđun đàn hồi của hợp chất AlyGa1–yAs 

đều giảm khi nhiệt độ tăng. Điều này có nghĩa là vật liệu trở nên “mềm” hơn ở nhiệt độ 

cao. Sự giảm nhanh của các đại lượng cơ học này cho thấy ảnh hưởng quan trọng của 

hiệu ứng phi điều hoà do dao động nhiệt của mạng tinh thể ở nhiệt độ cao.  

Khi khảo sát ảnh hưởng của nồng độ thành phần Al đối với các nhiệt dung đẳng 

tích VC  và đẳng áp PC  theo các công thức (3.39) và (3.41) cho hệ AlyGa1–yAs, chúng tôi 

thu được kết quả như mô tả trên Hình 4.10. 

 
Hình 4.10. Ảnh hưởng của nồng độ thành phần Al  

đối với nhiệt dung đẳng tích VC  và đẳng áp PC  của AlyGa1–yAs. 
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Hình 4.10 cho thấy, các nhiệt dung VC  và PC  của hợp chất AlyGa1–yAs tăng 

tuyến tính theo nồng độ thành phần y  của Al. Có sự chênh lệch nhỏ của giá trị nhiệt 

dung giữa phương pháp PPTKMM và tính toán của Adachi [15]. Độ dốc của đường 

nhiệt dung đẳng áp PC (y) trong tính toán PPTKMM và kết quả của Adachi tương 

ứng là 2.4912 cal/mol.K và 2.2853 cal/mol.K. Như vậy, giá trị của các nhiệt dung 

đẳng tích và đẳng áp của tinh thể AlGaAs có thể được điều chỉnh bằng cách thay 

đổi nồng độ Al pha vào hệ vật liệu. 

Ảnh hưởng của nhiệt độ đến nhiệt dung đẳng tích CV và đẳng áp CP của hệ 
AlyGa1–yAs được chúng tôi biểu diễn trên Hình 4.11. Hình vẽ cho thấy, nhiệt dung 
đẳng áp CP là hàm tăng của nhiệt độ, đạt giá trị cực đại tại 500 K và sau đó giảm 
chậm với hệ số góc nhỏ khi nhiệt độ tiếp tục tăng. Một điều đặc biệt là, trong 
khoảng nhiệt độ từ 200 K đến 450 K, nhiệt dung đẳng tích CV tăng chậm hơn nhưng 
có dáng điệu tương tự nhiệt dung đẳng áp CP. Tuy vậy, sau khi đạt giá trị lớn nhất 
tại 450 K, nhiệt dung đẳng tích CV giảm nhanh theo nhiệt độ. Theo biểu thức (3.40), 
sự chênh lệch giữa các nhiệt dung CV và CP được thể hiện qua giá trị của 29 .TV K  
Do hằng số mạng của AlyGa1–yAs phụ thuộc yếu vào nhiệt độ nên các giá trị thể tích 
V và hệ số dãn nở nhiệt   cũng ít thay đổi theo nhiệt độ. Vì vậy, sự chênh lệch giữa 
các nhiệt dung CV và CP có nguyên nhân chính từ sự giảm nhanh của môđun nén 
khối K  khi nhiệt độ tăng. 

 
Hình 4.11. Sự phụ thuộc nhiệt độ của các nhiệt dung đẳng tích  

và đẳng áp của AlyGa1–yAs khi 0.3.y   
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Hình 4.12. Sự phụ thuộc nồng độ của hằng số mạng của AlyIn1–yP. 

Thực hiện tính số cho bán dẫn zinc-blende AlyIn1–yP (các tham số thế Stilinger-
Weber của AlP và InP được cho ở Bảng 4.1) bằng cách giải phương trình trạng thái 
(3.24) khi áp suất P = 0, chúng tôi thu được hằng số mạng của vật liệu như được 
biểu diễn trên Hình 4.12. Có thể nhận thấy, giá trị hằng số mạng xác định bằng 
PPTKMM khá phù hợp với số liệu thực nghiệm [66] và tính toán DFT [19]. Hằng 
số mạng của AlyIn1–yP giảm nhanh khi nồng độ của Al tăng. Chúng tôi cho rằng, 
điều này có nguyên nhân là bởi nguyên tử Al có kích cỡ nhỏ hơn nguyên tử In nên 
khi thay thế nhiều nguyên tử In bởi nguyên tử Al sẽ làm giảm hằng số mạng của vật 
liệu. Ngoài ra, nghiên cứu của chúng tôi cũng chỉ ra rằng, hằng số mạng của  
AlyIn1–yP không thực sự tuân theo định luật Vegard mà cần bổ sung thêm tham số 
uốn cong (Bowing parameter) là 0.195b    Å vào công thức tính hằng số mạng 
của định luật này. 

 
Hình 4.13. Sự phụ thuộc nhiệt độ của nhiệt dung đẳng áp PC  của AlyIn1–yP. 
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Hình 4.13 cho thấy, nhiệt dung đẳng áp CP của AlyIn1–yP tăng nhanh theo nhiệt 

độ và bắt đầu xuất hiện hiệu ứng bão hoà nhiệt dung ở khoảng nhiệt độ 1000 K. Tuy 

nhiên, ngược lại với trường hợp của AlyGa1–yAs, nhiệt dung đẳng áp CP của  

AlyIn1–yP giảm khi tăng nồng độ Al. Điều này có một phần nguyên nhân từ sự khác 

biệt về kích thước của nguyên tử thay thế và nguyên tử gốc. Cụ thể là nguyên tử Al 

có bán kính kim loại (Metallic radius) khoảng 1.43 Å, lớn hơn nguyên tử Ga (bán 

kính kim loại 1.35 Å) và nhỏ hơn nguyên tử In (bán kính kim loại 1.67 Å) [76]. Sự 

sai khác trong kết quả tính toán PPTKMM của nhóm chúng tôi và giá trị thực 

nghiệm [22] có thể là do chúng tôi đã sử dụng biểu thức năng lượng tự do 

Helmholtz trong gần đúng điều hoà. Điều này đã bỏ qua các hiệu ứng phi điều hoà ở 

nhiệt độ cao và gây ra sai số trong xác định nhiệt dung đẳng áp CP của AlyIn1–yP. 

4.2.2. Ảnh hưởng của áp suất đến các tính chất nhiệt động và đàn hồi của bán dẫn 

Ở phần này, chúng tôi xét ảnh hưởng của áp suất đến một số tính chất nhiệt 

động và đàn hồi của bán dẫn ba thành phần, trong đó kết quả tính số sẽ được thực 

hiện cho bán dẫn AlyGa1–yAs có cấu trúc zinc-blende.  

 
Hình 4.14. Hằng số mạng của AlyGa1–yAs trong hai trường hợp  

0y   và 0.3y   dưới ảnh hưởng của áp suất. 

Trên Hình vẽ 4.14 biểu diễn sự phụ thuộc áp suất của hằng số mạng của hợp chất 

AlyGa1–yAs trong hai trường hợp nồng độ Al có giá trị 0y   và 0.3y   ở nhiệt độ 

phòng. Khi tăng nồng độ pha Al vào tinh thể AlyGa1–yAs, hằng số mạng của vật liệu 

có xu hướng tăng nhẹ, vào khoảng 0.005 Å trong toàn khoảng áp suất được khảo sát, 
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từ 0 GPa đến 10 GPa. Theo chiều tăng của áp suất, hằng số mạng của bán dẫn giảm 

khá chậm. Cụ thể là, sự thay đổi hằng số mạng của hợp chất AlyGa1–yAs khi tăng áp 

suất từ 0 GPa đến 10 GPa trong cả hai trường hợp 0y   và 0.3y   là 2.5%. 

Ảnh hưởng của áp suất đến nhiệt dung đẳng tích VC  và đẳng áp PC  của hợp 

chất AlyGa1–yAs trong hai trường hợp 0y   và 0.3y   tại nhiệt độ 300T   K 

được biểu diễn trên Hình 4.15.  

 
Hình 4.15. Nhiệt dung đẳng tích VC  và đẳng áp PC  của AlyGa1–yAs trong hai 

trường hợp 0y   và 0.3y   dưới ảnh hưởng của áp suất. 

Quan sát hình vẽ có thể nhận thấy, sự chênh lệch giữa nhiệt dung đẳng tích VC  

và đẳng áp PC  không lớn và giảm dần khi áp suất tăng trong cả hai trường hợp 

0y   và 0.3y  . Tuy vậy, khi thay đổi nồng độ pha Al vào bán dẫn AlyGa1–yAs thì 

các nhiệt dung có sự thay đổi rất lớn và tăng nhanh khi nồng độ Al tăng. Cụ thể là, 

sự chênh lệch giữa các nhiệt dung CV  và CP khi tăng nồng độ Al từ 0 lên 0.3 tại áp 

suất 0 GPa tương ứng là 0.734 cal/mol.K và 0.744 cal/mol.K. Ngoài ra, đối với 

AlyGa1–yAs, ảnh hưởng của áp suất đến các nhiệt dung CV  và CP là không lớn. Khi 

áp suất tăng từ 0 đến 10 GPa, các nhiệt dung chỉ thay đổi khoảng 3 – 4%. 

Trên các hình 4.16 và 4.17 chúng tôi biểu diễn sự thay đổi của môđun nén khối 

K, môđun Young EY và môđun trượt G của bán dẫn zinc-blende AlyGa1–yAs dưới 

ảnh hưởng của áp suất trong hai trường hợp nồng độ 0y   và 0.3y  . 
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Hình 4.16. Môđun Young EY và môđun nén khối K của AlyGa1–yAs  

trong hai trường hợp 0y   và 0.3y   dưới ảnh hưởng của áp suất. 

 
Hình 4.17. Môđun trượt G của AlyGa1–yAs trong hai trường hợp 

 0y   và 0.3y   dưới ảnh hưởng của áp suất. 

Hình vẽ cho thấy, sự thay đổi của nồng độ Al ít ảnh hưởng đến các môđun đàn hồi 

EY, G, K của AlyGa1–yAs. Ngược lại, áp suất lại ảnh hưởng mạnh đến môđun nén 

khối K, môđun Young EY và môđun trượt G của vật liệu. Cụ thể là, khi áp suất tăng 

từ 0 GPa đến 10 GPa, giá trị của các môđun đàn hồi EY, G và K của AlyGa1–yAs 

(với 0.3y  ) tăng hơn 87.5%. Các đại lượng môđun nén khối K, môđun Young EY 

và môđun trượt G của bán dẫn AlyGa1–yAs biến đổi có dạng gần như tuyến tính với 

sự tăng của áp suất. Độ dốc của đường làm khớp số liệu tính bằng PPTKMM của 

môđun nén khối K, môđun Young EY và môđun trượt G của bán dẫn AlyGa1–yAs 

với 0.3y   lần lượt là 6.6, 7.4 và 2.8. 
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Hình 4.18. Hằng số đàn hồi 11C , 12C  của hợp chất AlyGa1–yAs  

trong hai trường hợp 0y   và 0.3y   dưới ảnh hưởng của áp suất. 

 
Hình 4.19. Hằng số đàn hồi 44C  của hợp chất AlyGa1–yAs  

trong hai trường hợp 0y   và 0.3y   dưới ảnh hưởng của áp suất. 

Hình 4.18 và Hình 4.19 là các đồ thị sự phụ thuộc áp suất của các hằng số đàn 

hồi 11C , 12C  và 44C  của hợp chất AlyGa1–yAs có cấu trúc zinc-blende trong hai 

trường hợp 0y   và 0.3.y   Từ Hình 4.18 có thể thấy, các hằng số đàn hồi 11C  và 

12C  phụ thuộc yếu vào nồng độ Al và có dạng biến đổi tuyến tính theo áp suất. Độ 

dốc của các hàm làm khớp 11C  và 12C  (khi 0.3)y   tương ứng là 10.4 và 4.7. Trong 

khi đó, hằng số đàn hồi 44C  có sự thay đổi lớn hơn khi nồng độ Al thay đổi (Hình 

4.19). Ví dụ, ở áp suất 10 GPa, sự chênh lệch giá trị của 44C  tại các nồng độ 0y   

và 0.3y   là 1.8 GPa, tương đương với 1.6% giá trị của 44C  tại nồng độ 0.y   
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Độ dốc hàm làm khớp của hằng số đàn hồi 44C  trong hai trường hợp 0y   và 

0.3y   tương ứng là 5.22 và 5.1. Sự khác biệt giữa các hằng số đàn hồi là bởi, các 

hằng số đàn hồi C11, C12 liên quan đến tính chất nén của vật liệu, trong khi đó hằng 

số C44 đặc trưng cho tính chất trượt của vật liệu (Phần 2.3.2.2 chương 2). 

Một điều cần chú ý là, mặc dù các nghiên cứu về AlyGa1–yAs đã được thực hiện 

khá nhiều nhưng cho đến thời điểm hiện tại, chúng tôi chưa tìm thấy số liệu thực 

nghiệm về sự phụ thuộc áp suất của các đại lượng nhiệt động và đàn hồi của 

AlyGa1–yAs để so sánh với kết quả tính lí thuyết. Vì vậy, những kết quả về các tính 

chất nhiệt động mà chúng tôi đã trình bày có tính chất tiên đoán, đồng thời có thể 

xem là dữ liệu tham khảo cho các thí nghiệm áp suất cao trong tương lai. 

4.3. Tính chất nhiệt động và đàn hồi của siêu mạng bán dẫn 

Siêu mạng là vật liệu nhân tạo có nhiều ứng dụng tiềm năng trong kĩ thuật và công 

nghệ. Tuy vậy, các nghiên cứu trước đây chủ yếu tập trung vào các tính chất điện tử, 

quang học của siêu mạng. Các nghiên cứu về tính chất nhiệt động và cơ học của các 

siêu mạng khá hạn chế. Vì vậy, trong phần này, chúng tôi thực hiện tính số minh hoạ 

một số tính chất nhiệt động và đàn hồi của siêu mạng bán dẫn AlyGa1–yAs/GaAs dưới 

ảnh hưởng của nhiệt độ và áp suất. Giả thiết rằng, tỉ lệ về độ rộng của các lớp AlyGa1–yAs 

và GaAs là 1:1  1 2 ,d d  đồng thời xét trường hợp nồng độ của Al là 0.3.y    

4.3.1. Ảnh hưởng của nhiệt độ đến các tính chất nhiệt động và đàn hồi của siêu 

mạng bán dẫn 

Hình 4.20 biểu diễn sự phụ thuộc nhiệt độ của hằng số mạng trung bình của 
siêu mạng Al0.3Ga0.7As/GaAs được xác định bằng PPTKMM. Quan sát Hình 4.20 
có thể thấy, hằng số mạng của siêu mạng Al0.3Ga0.7As/GaAs thay đổi khá chậm khi 
nhiệt độ tăng. Cụ thể là độ dốc của hằng số mạng tại nhiệt độ 300T   K là 

54.57 10  Å/K và khi nhiệt độ tăng từ 300 K lên đến 1000 K thì hằng số mạng của 
siêu mạng chỉ thay đổi 0.65%. Ngoài ra, kết quả tính số cũng cho thấy, hằng số 
mạng của siêu mạng Al0.3Ga0.7As/GaAs có giá trị cỡ hằng số mạng của các bán dẫn 
zinc-blende Al0.3Ga0.7As (Hình 4.5) và GaAs ( 5.6535ha   Å [108]).  
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Hình 4.20. Hằng số mạng trung bình của siêu mạng Al0.3Ga0.7As/GaAs. 

dưới ảnh hưởng của nhiệt độ. 

 
Hình 4.21. Nhiệt dung đẳng tích VC  và đẳng áp PC  của siêu mạng 

Al0.3Ga0.7As/GaAs dưới ảnh hưởng của nhiệt độ. 

Đường cong biểu diễn nhiệt dung đẳng tích CV và đẳng áp CP theo hàm của 

nhiệt độ của siêu mạng Al0.3Ga0.7As/GaAs được cho trên Hình 4.21. Chúng ta nhận 

thấy rằng, sự phụ thuộc nhiệt độ của các nhiệt dung riêng CV và CP của siêu mạng 

có dạng tương tự như của bán dẫn Al0.3Ga0.7As (Hình 4.11) trong khoảng nhiệt độ  

T ≤ 700 K. Các nhiệt dung này có giá trị tương tự nhau, tăng rất nhanh theo nhiệt độ 

khi 300T   K; và nhiệt dung CV đạt giá trị cực đại tại 450 K. Khi nhiệt độ  

450T   K, các đường cong CV và CP bắt đầu có sự khác biệt và độ chênh lệch giữa 

hai nhiệt dung tăng dần theo nhiệt độ. Tại nhiệt độ 1000 K, hiệu nhiệt dung 

   P V1000 K 1000 K 1.02C C C     cal/mol.K. Sự khác biệt giữa CV và CP ở 

nhiệt độ cao có nguyên nhân chủ yếu từ đóng góp phi điều hoà của dao động mạng. 
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Hình 4.22. Các môđun đàn hồi EY, G, K của siêu mạng Al0.3Ga0.7As/GaAs  

dưới ảnh hưởng của nhiệt độ. 

Trên Hình 4.22, chúng tôi biểu diễn đường cong phụ thuộc nhiệt độ (đến 1000 K) 

của các môđun Young EY, môđun nén khối K và môđun trượt G của siêu mạng 

Al0.3Ga0.7As/GaAs. Tương tự như bán dẫn Al0.3Ga0.7As, đường biểu diễn các môđun 

này có dạng gần như tuyến tính. Tuy vậy, ngoại trừ môđun trượt G, các môđun đàn 

hồi EY và K của siêu mạng Al0.3Ga0.7As/GaAs có giá trị lớn hơn nhiều so với bán dẫn 

Al0.3Ga0.7As (Hình 4.9). Điều này có nghĩa là tính chất đàn hồi (nén, kéo, dãn) của 

siêu mạng được tăng cường hơn so với tinh thể bán dẫn Al0.3Ga0.7As. Độ dốc các 

đường làm khớp các môđun đàn hồi EY, K, G của siêu mạng tính bằng PPTKMM 

tương ứng là –0.022, –0.019 và –0.0082 GPa/K. 

 
Hình 4.23. Các hằng số đàn hồi 11C , 12C  và 44C  

của siêu mạng Al0.3Ga0.7As/GaAs dưới ảnh hưởng của nhiệt độ. 
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Ảnh hưởng của nhiệt độ đến các hằng số đàn hồi 11C , 12C  và 44C  của siêu 

mạng Al0.3Ga0.7As/GaAs được biểu diễn trên Hình 4.23. Tương tự các môđun đàn 

hồi, các hằng số đàn hồi giảm dần khi nhiệt độ tăng. Điều này có nghĩa là vật liệu có 

xu hướng “mềm” hơn ở nhiệt độ cao. Ngoài ra, sự tăng cường cơ học của siêu mạng 

Al0.3Ga0.7As/GaAs so với tinh thể bán dẫn Al0.3Ga0.7As (Hình 4.9) cũng được thể 

hiện rõ qua giá trị lớn của các hằng số đàn hồi 11C , 12C  và 44.C  

4.3.2. Ảnh hưởng của áp suất đến các tính chất nhiệt động và đàn hồi của siêu 

mạng bán dẫn 

Trong phần này, ảnh hưởng của áp suất đến các đại lượng nhiệt động và đàn hồi 

của siêu mạng được chúng tôi xem xét trong khoảng áp suất đến 10 GPa. Trên hình 

4.24, chúng tôi biểu diễn đường cong phụ thuộc áp suất của hằng số mạng của siêu 

mạng Al0.3Ga0.7As/GaAs. Có thể nhận thấy, hằng số mạng giảm nhanh khi áp suất 

tăng và tốc độ giảm dần ở áp suất cao. Cụ thể là, tại 0 GPa, độ dốc của đường cong 

tại là –0.0193 Å/GPa; trong khi đó, tại áp suất 10 GPa, đường cong có độ dốc là  

–0.0109 Å/GPa. Sự thay đổi hằng số mạng của siêu mạng giảm dần khi áp suất tăng 

có thể giải thích là do sự tăng dần của mật độ khối lượng ở áp suất cao.  

 
Hình 4.24. Hằng số mạng trung bình của siêu mạng Al0.3Ga0.7As/GaAs. 

dưới ảnh hưởng của áp suất. 

Hình 4.25 là đường cong sự phụ thuộc áp suất của nhiệt dung đẳng tích VC  và 

đẳng áp PC  của SMBD Al0.3Ga0.7As/GaAs ở nhiệt độ 300T   K. Các nhiệt dung 



101 
 

VC  và PC  giảm theo sự tăng của áp suất. Khi áp suất tăng từ 0 đến 10 GPa thì các 

nhiệt dung VC  và PC  giảm tương ứng là 3% và 3.4%. Áp suất càng cao thì sự 

chênh lệch giữa VC  và PC  càng giảm. Hiệu ứng này có nguyên nhân là do đóng 

góp phi điều hoà của dao động mạng giảm khi áp suất tăng (áp suất tăng làm giảm 

dao động của nguyên tử). Điều này trái ngược với ảnh hưởng của nhiệt độ đến các 

nhiệt dung đẳng tích và đẳng áp của vật liệu. 

 
Hình 4.25. Nhiệt dung đẳng tích CV  và đẳng áp CP của siêu mạng 

Al0.3Ga0.7As/GaAs dưới ảnh hưởng của áp suất. 

 

Hình 4.26. Các môđun đàn hồi EY, G, K  

của siêu mạng Al0.3Ga0.7As/GaAs dưới ảnh hưởng của áp suất. 

Ảnh hưởng của áp suất đến các môđun Young EY, môđun nén khối K và 

môđun trượt G của SMBD Al0.3Ga0.7As/GaAs ở nhiệt độ 300T   K được biểu diễn 
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trên Hình 4.26. Các môđun EY và K tăng khá nhanh, gần như tuyến tính theo áp 

suất; trong khi đó môđun trượt G lại tăng chậm hơn. Độ dốc đường làm khớp tuyến 

tính trong gần đúng bình phương tối thiểu của các môđun EY, K và G của siêu mạng 

Al0.3Ga0.7As/GaAs tương ứng là 8.78, 7.76 và 3.35. 

Tiếp theo, chúng tôi biểu diễn sự phụ thuộc áp suất của các hằng số đàn hồi 11C , 

12C  và 44C  của siêu mạng Al0.3Ga0.7As/GaAs ở nhiệt độ 300T   K trên Hình 4.27. 

Tương tự như đối với bán dẫn Al0.3Ga0.7As, dưới tác dụng của áp suất, các hằng số 

đàn hồi 11C , 12C  và 44C  của SMBD Al0.3Ga0.7As/GaAs tăng khá nhanh, đặc biệt là 

đại lượng 11.C  Độ dốc đường làm khớp của các hằng số đàn hồi 11C , 12C  và 44C  

tương ứng là 12.23, 5.53 và 5.93. Khi áp suất tăng từ 0 GPa lên 10 GPa, các hằng số 

đàn hồi 11C , 12C  và 44C  của SMBD Al0.3Ga0.7As/GaAs tăng đến gần 90%.  

 

Hình 4.27. Các hằng số đàn hồi 11C , 12C  và 44C   
của siêu mạng Al0.3Ga0.7As/GaAs dưới ảnh hưởng của áp suất. 
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Kết luận Chương 4 

Trong Chương 4, chúng tôi đã trình bày kết quả tính số một số tính chất cấu 

trúc, nhiệt động và đàn hồi (như hằng số mạng, nhiệt dung đẳng tích và nhiệt dung 

đẳng áp, môđun Young, môđun nén khối, môđun trượt và các hằng số đàn hồi) đối 

với các bán dẫn hai thành phần, ba thành phần và SMBD có cấu trúc zinc-blende 

dưới ảnh hưởng của nồng độ thành phần, nhiệt độ và áp suất bằng PPTKMM. Kết 

quả tính số cho thấy đóng góp phi điều hoà của dao động mạng ở nhiệt độ cao và sự 

suy giảm hiệu ứng phi điều hoà ở áp suất cao đến các tính chất cơ – nhiệt của các 

bán dẫn và siêu mạng. Đồng thời, chúng tôi cũng chỉ rõ sự tăng cường “chất lượng” 

cơ học của siêu mạng so với các bán dẫn khối ba thành phần. 
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KẾT LUẬN 
 

Trong luận án này, PPTKMM được mở rộng và phát triển để nghiên cứu các 

tính chất nhiệt động và đàn hồi của các tinh thể bán dẫn đa thành phần và SMBD  

cấu trúc zinc-blende có kể đến ảnh hưởng phi điều hoà của dao động mạng tinh thể 

ở nhiệt độ cao. Các kết quả chính của luận án bao gồm: 

1. Xây dựng biểu thức giải tích của một số đại lượng nhiệt động của bán dẫn ba 

thành phần và SMBD có cấu trúc zinc-blende như độ dời của hạt khỏi nút mạng, 

năng lượng tự do, các hệ số nén đẳng nhiệt và đoạn nhiệt, hệ số dãn nở nhiệt, độ 

dịch chuyển trung bình bình phương của nguyên tử, nhiệt dung đẳng tích, nhiệt 

dung đẳng áp,… ở các nồng độ thành phần, nhiệt độ và áp suất khác nhau. 

2. Xây dựng biểu thức giải tích của một số đại lượng cơ học, đàn hồi của bán 

dẫn ba thành phần và SMBD có cấu trúc zinc-blende như môđun đàn hồi Young EY, 

môđun nén khối K, môđun trượt G, các hằng số đàn hồi C11, C12, C44 ở các nồng độ 

thành phần, nhiệt độ và áp suất khác nhau. 

3. Các biểu thức giải tích được thực hiện tính số cho một số bán dẫn hai thành 

phần, ba thành phần và SMBD có cấu trúc zinc-blende dưới ảnh hưởng của nồng độ 

thành phần, nhiệt độ và áp suất. Khi xét ảnh hưởng của nhiệt độ, kết quả tính số các 

vật liệu cho thấy, hiệu ứng phi điều hoà ở vùng nhiệt độ cao đóng vai trò quan trọng 

và không thể bỏ qua. Đối với độ dịch chuyển trung bình bình phương của nguyên 

tử, chúng tôi cũng chỉ ra đóng góp của dao động điểm không, tức là hiệu ứng lượng 

tử, ở nhiệt độ 0 K. 

Khi kể đến ảnh hưởng của áp suất, kết quả tính số cho thấy sự suy giảm hiệu 

ứng phi điều hoà ở vùng áp suất cao. Các đại lượng nhiệt động giảm nhanh, trong 

khi các đại lượng cơ học (các môđun đàn hồi, hằng số đàn hồi) tăng nhanh và có xu 

hướng biến thiên tuyến tính theo áp suất. Ngoài ra, một hiệu ứng vật lí thú vị được 

chúng tôi chỉ ra đó là sự tăng cường “chất lượng” cơ học của SMBD so với các bán 

dẫn thành phần.    
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Đối với nồng độ thành phần, nghiên cứu của chúng tôi cho thấy các đại lượng 

nhiệt động, đàn hồi và cơ học của bán dẫn AlyGa1–yAs biến thiên tuyến tính theo 

nồng độ thành phần của Al. 

Những kết quả tính số của chúng tôi phù hợp khá tốt với các số liệu thực 

nghiệm cũng như các tính toán lí thuyết khác mà chúng tôi thu thập được. Đối với 

các tính chất nhiệt động và đàn hồi của bán dẫn ba thành phần và SMBD có cấu trúc 

zinc-blende dưới ảnh hưởng của áp suất, trong hiểu biết của chúng tôi không có số 

liệu (thực nghiệm và lí thuyết) khác để so sánh. Vì vậy, số liệu tính toán mà chúng 

tôi đưa ra có tính chất dự báo, có thể được sử dụng làm tài liệu tham khảo cho các 

thí nghiệm thực hiện trong tương lai. Cách tiếp cận này cũng có thể được mở rộng 

và phát triển để nghiên cứu các tính chất cơ – nhiệt động của các bán dẫn đa thành 

phần, các SMBD cũng như các hệ vật liệu cấu trúc khác. 
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