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Puolijohteet ovat merkittävässä roolissa lähes kaikessa modernissa elektroniikassa. Useat
komponentit, kuten diodit, mikropiirit, transistorit ja aurinkokennot, rakentuvat puolijohteista. Puo-
lijohteet voivat poiketa ominaisuuksiltaan paljon toisistaan riippuen puolijohteen materiaalista ja
tyypistä.

Tässä kandidaatintyössä tarkoituksena on selvittää puolijohteiden, erityisesti yhdistepuolijoh-
teiden, ominaisuuksia ja vyörakennetta. Työ jakautuu kahteen osaan. Ensimmäinen osa käsitte-
lee puolijohteita, yhdistepuolijohteita, niiden ominaisuuksia sekä kiderakennetta. Toisessa osassa
keskitytään yhdistepuolijohteiden mallintamiseen ja perehdytään erityisesti tiukan sidoksen ap-
proksimaatioon (engl. Tight-binding model). Yhdistepuolijohteet ovat kahdesta tai useammasta
alkuaineesta muodostuvia puolijohteita. Yhdistepuolijohteet ovat pääsääntöisesti suora-aukkoisia,
minkä ansiosta ne soveltuvat hyvin suuren taajuuden sovelluksiin, kuten tehokkaisiin lasereihin.
Erilaisilla yhdisteillä voidaan myös tuottaa laaja skaala erisuuruisia näkyvän valon aallonpituuksia
vastaavia energia-aukkoja. Yhdistepuolijohteita käytetäänkin esimerkiksi erivärisissä ledeissä.

Puolijohteiden ominaisuudet perustuvat elektronien liikkeeseen materiaalissa, joten vyöraken-
teen mallintaminen on mielekästä. Erityisesti mallinnuksessa voidaan selvittää energiavöiden muo-
don lisäksi energia-aukon suuruutta sekä aukkorakennetta. Mallinnusmenetelmiä on useita, mutta
tässä työssä keskitytään tiukan sidoksen approksimaatioon. Siinä ajatellaan koko kiteen muodos-
tavan ikään kuin suuren molekyylin, jolloin orbitaalit saadaan summana kiteessä olevien atomien
atomiorbitaaleista. Approksimaatiossa huomioidaan vain atomien uloimman kuoren orbitaalit, sillä
sisempien kuorien elektronien ajatellaan olevan sitoutuneen tiukasti atomiin.

Työssä mallinnettiin galliumarsenidin rakennetta huomioimalla vuorovaikutuksissa neljä lähin-
tä naapuriatomia. Mallissa käytettiin semiempiirisin menetelmin saatuja vuorovaikutustermejä.
Energia-aukoksi saatiin 1,55 eV. Tätä vastaava kirjallisuus arvo on 1,44 eV. Mallinuksessa tuotettu
kaistarakennekuvaaja on samankaltainen kuin tiheysfunktionaaliteoriaan perustuvat kuvaajat. Eri-
tyisesti mallinnuksessa ilmenee, että galliumarsenidilla on suora aukkorakenne. Tiukan sidoksen
approksimaatioon perustuvan mallin etuna on, että se on yksinkertainen toteuttaa ja laskennal-
lisesti kevyt. Sen avulla voidaan kuvata puolijohteen kaistarakennetta hyvinkin tarkasti, kun hyö-
dynnetään sopivia parametrejä. Mallin tarkkuutta voidaan parantaa myös huomioimalla useampia
naapuriatomeja. Mallin heikkoutena on, että sitä ei voida käyttää suoraan aukkorakenteen en-
nustamiseen, vaan lähtökohdaksi tarvitaan tietoa materiaalin kaistarakenteesta. Tiukan sidoksen
approksimaatioon perustuvaa mallia voidaankin käyttää yhdessä jonkun toisen mallin kanssa esi-
merkiksi arvojen interpoloimiseen.

Avainsanat: yhdistepuolijohde, tiukan sidoksen approksimaatio, kaistarakenne, tiheysfunktionaali-
teoria
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1. JOHDANTO

Puolijohteiden tutkiminen alkoi 1800-luvulla, kun tutkijat havaitsivat joidenkin materiaa-

lien sähkönjohtavuuden parantuvan lämmitettäessä. Aiemmin metallien johtavuutta tut-

kittaessa oli havaittu päinvastaista. Pian huomattiin, että puolijohteiden johtavuutta voitiin

parantaa myös valaisemalla materiaalia. Ilmiöit voitiin selittää vasta vuosikymmeniä myö-

hemmin, kun J.J. Thomson löysi elektronin vuonna 1897. Alettiin kehittämään kvanttime-

kaniikkaa ja teorioita, joilla voitaisiin kuvata elektronien liikettä kiinteässä materiaalissa.

Fyysikot kuten Felix Bloch ja Alan Herries Wilson kehittivät puolijohteille kaistarakenne-

esityksen, joka on edelleen merkittävässä roolissa puolijohteiden ominaisuuksia tarkas-

teltaessa. [1]

Resistiivisyyden lämpöriippuvuuden lisäksi puolijohteilla on muitakin hyödyllisiä ominai-

suuksia kuten johtavuuden riippuvuus virran suunnasta. Olennaista on myös se, että näi-

tä ominaisuuksia voidaan muokata sähkökentän, lämmön ja valon avulla. Suuri osa nykyi-

sestä teknologiasta hyödyntääkin puolijohdekomponentteja: transistoreja, diodeja ja mik-

ropiirejä. Puolijohteita on paljon erilaisia. Puhtaasta alkuaineesta koostuvia puolijohtei-

ta kutsutaan itseispuolijohteiksi. Käytännön kannalta hyödyllisempiä ovat kuitenkin seos-

tetut puolijohteet, joissa puhtaaseen aineseen on lisätty sopivia määriä epäpuhtauksia.

Epäpuhtauksien konsentraatiolla voidaan säädellä puolijohteen ominaisuuksia. Yhdiste-

puolijohteet ovat kahdesta tai useammasta alkuaineesta muodostuvia puolijohteita. Ne

soveltuvat hyvin esimerkiksi optoelektronisiin laitteisiin. [1]

Tämän kandidaatintyön tarkoituksena on selvittää puolijohteiden, erityisesti yhdistepuo-

lijohteiden, ominaisuuksia ja vyö- eli kaistarakennetta. Lisäksi työssä pohditaan erilai-

sia menetelmiä mallintaa yhdistepuolijohteita sekä vertaillaan mallien käyttökelpoisuutta.

Osana mallinnusta on myös itse toteutettu yksinkertainen koodi, jonka tarkoitus on toimia

johdantona omien mallinnusten luomiseen.

Työ alkaa teoriaosuudella, jossa käsitellään yleisellä tasolla puolijohteita. Tästä edetään

tarkastelemaan yhdistepuolijohteiden erityispiirteitä sekä niiden hyödyllisyyttä käytännön

sovelluksissa. Yleisen kuvaamisen jälkeen perehdytään yksityiskohtaisemmin ja mate-
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maattisemmin kiderakenteeseen ja sen esitystapoihin. Työn toinen osuus koskee mal-

lintamista. Sen aluksi pohditaan erilaisia malleja ja verrataan näitä keskenään. Lopuksi

perehdytään itse tehdyn koodin tuottamiin tuloksiin ja verrataan niitä monimutkaisempien

mallien tarjoamiin tuloksiin.
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2. PUOLIJOHTEET JA NIIDEN RAKENNE

Kiinteät aineet voidaan jakaa johteisiin, puolijohteisiin ja eristeisiin kaistarakenteensa pe-

rusteella. Kaistarakenne kuvaa aineessa olevan elektronin mahdollisia energiatiloja ku-

van 2.1 mukaisesti. Fermitaso merkitsee ylintä absoluuttisessa nollapisteessä miehitettyä

energiatasoa. Tason alapuolella oleva valenssivyö kuvaa siis ylimpiä miehitettyjä energia-

tiloja. Vastaavasti fermitason yläpuolella oleva johtavuusvyö kuvaa alimpia vapaita ener-

giatiloja. Kielletyn energia-alueen eli energia-aukon (engl. band gap), leveys määrittää,

mihin kategoriaan aine kuuluu. Tyypillisiä puolijohdemateriaaleja ovat esimerkiksi pii ja

germanium.[2]

Kuva 2.1. Fermitaso tarkoittaa ylintä miehitettyä energiatasoa absoluuttisessa nollapis-
teessä. Kuva perustuu lähteeseen [3].

Sähköä johtavilla materiaaleilla, kuten metalleilla, on vapaita elektroneja johtavuusvyöllä

tai valenssivyö ja johtavuusvyö ovat päällekkäin. Puolijohteessa energia-aukko eli välivyö

on niin kapea, että elektroneja voidaan siirtää valenssivyöltä johtavuusvyölle esimerkiksi

valon tai lämmön avulla. Eristeiden tapauksessa vaadittu energia on hyvin suuri. Esimer-

kiksi piin energia-aukko vastaa noin 1 elektronivolttia [4]. Puolestaan eristeenä toimivan

piioksidin eli kvartsin energia-aukon leveys on noin 9 elektronivolttia [4]. [2]

Fermin–Diracin jakauma kertoo todennäköisyyden, jolla tietty energiatila on miehitetty.

Jakauman avulla voidaan arvioida, kuinka monta elektronia aineessa on fermitason ylä-
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puolella tietyssä lämpötilassa. Jakauma on mutoa

fFD =
1

1 + e
E−Ef
kBT

, (2.1)

missä E on sallittu energiataso, Ef on fermitason energia, kB on Boltzmannin vakio

ja T on lämpötila [5]. Kuva 2.2 havainnollistaa jakauman riippuvuutta lämpötilasta ja

energia-aukon leveydestä. Jakauman antamia pieniä lukuarvoja tutkittaessa tulee huo-

mioida elektronien suuri määrä aineessa sekä esityksessä käytetyn asteikon logaritmi-

suus. [2]

Kuva 2.2. Laskemisessa on käytetty lämpötilana 300 kelviniä ja energia-aukon leveytenä
1 elektronivolttia.

Kun valenssivyön elektroni siirtyy johtavuusvyölle, se jättää valenssivyölle aukon. Toinen

elektroni voi täyttää aukon ja näin aukko siirtyy eteenpäin. Kun puolijohde asetetaan ul-

koiseen sähkökenttään, sähkövirta muodostuukin sekä elektronien liikkeestä sähköken-

tän suuntaa vastaan että aukkojen liikkeestä kentän suuntaisesti. [2]

2.1 Yhdistepuolijohteet

Perinteisten alkuainepuolijohteiden lisäksi on olemassa myös erilaisia seos- ja yhdiste-

puolijohteita. Eri puolijohdetyypit ja -materiaalit poikkeavat ominaisuuksiltaan merkittä-

västi toisistaan. Tässä luvussa käsitellään, mitä yhdistepuolijohteet ovat ja miten ne eroa-

vat alkuainepuolijohteista kuten piistä.
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Yhdistepuolijohteet ovat tyypillisesti joko jaksollisen järjestelmän ryhmien II ja V I tai ryh-

mien III ja V tai ryhmän IV alkuaineiden yhdisteitä. Tässä työssä keskitytään vain bi-

näärisiin eli kahden alkuaineen yhdisteisiin, vaikka on mahdollista muodostaa myös kol-

men tai neljän alkuaineen yhdistepuolijohteita. Galliumarsenidi, kemialliselta merkiltään

GaAs, on yksi yleisimmin käytetyistä yhdistepuolijohteista. [4]

Yhdistepuolijohteilla on kaksi erittäin hyödyllistä ominaisuutta. Ne ovat tyypillisesti suora-

aukkoisia ja erilaisilla yhdisteillä voidaan saada aikaan hyvin laaja skaala eri suuruisia

energia-aukon leveyksiä, jotka puolestaan vastaavat eri aallonpituuksia. Käytännössä

saavutetut aallonpituudet ovat välillä 3,5 µm - 200 nm. Yhdistepuolijohteita voidaan siis

hyödyntää esimerkiksi eriväristen ledien valmistamisessa. Ledien toiminta perustuu sii-

hen, että johtavuusvyölle pumpatut elektronit palaavat valenssivyölle emittoiden fotonin.

[4]

Kuvassa 2.3 on havainnollistettu suoran aukon käsitettä. Puolijohteiden kaistarakenne

esitetään tyypillisesti käyttäen kuvaajaa, jossa pystyakselilla on elektronin energia ja vaaka-

akselilla elektronin aaltovektori. Tähän esitystapaan perehdytään tarkemmin myöhem-

missä luvuissa.

Kuva 2.3. Piillä on epäsuora aukkorakenne.

Suora aukkorakenne tarkoittaa, että elektroni voi siirtyä suoraan valenssivyöltä johtavuus-

vyölle, kun se vastaanottaa sopivan määrän energiaa. Tämä johtuu siitä, että valenssi-

vyön energian maksimi ja johtavuusvyön energian minimi sijaitsevat samalla aaltovekto-

rin arvolla. Epäsuoran aukon tapauksessa elektronin siirtyminen on monimutkaisempaa,

sillä energian lisäksi myös elektronin aaltovektorin on muututtava. Tämä tarkoittaa, että

elektronin on vuorovaikutettava hilavärähtelyjen eli fononien kanssa siirtyäkseen vyöltä

toiselle. Tästä seuraa, että elektronin siirtyminen tilalta toiselle on paljon epätodennäköi-
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sempää kuin suoran aukon tapauksessa. Suora-aukkoiset puolijohteet ovat siis tehok-

kaampia. [4]

Sovelluksissa tyypillisesti elektroni saa siirtymiseen vaaditun määrän energiaa fotonilta

eli tapahtuu absorptio. Vastaavasti, jos elektroni palaa johtavuusvyöltä valenssivyölle,

elektroni emittoi fotonin, jonka energia vastaa vöiden energioiden erotusta. Koska suora-

aukkoiset puolijohteet ovat tehokkaampia, ne soveltuvat epäsuoran aukon puolijohteita

paremmin suuren taajuuden sovelluksiin esimerkiksi optoelektroniikassa, kuten ledeihin

ja laserdiodeihin. Myös esimerkiksi aurinkokennojen tapauksessa suora-aukkoisen gal-

liumarsenidipohjaisen kennon tehokkuus voi olla useita prosenttiyksikköjä parempi kuin

vastaavan piipohjaisen. [4] [6]

Yhdistepuolijohteilla on myös tiettyjä heikkouksia. Vaikka ne sopivatkin tehokkaiden kom-

ponenttien materiaaleiksi suoran aukkorakenteensa puolesta, materiaaleina ne ovat tyy-

pillisesti kalliita, hauraita, työläitä valmistaa ja vaikeita muokata. Pii on puolestaan suh-

teellisen edullinen ja helposti muokattava materiaali. Tästä seuraa, että useimmat au-

rinkokennot ovat piipohjaisia, koska niiden valmistaminen on edullisempaa ja kennojen

tehokkuutta voidaan parantaa lisäämällä paksumpi kerros absorboivaa materiaalia. Sen

sijaan sateliiteissa käytettävät kennot ovat galliumarsenidipohjaisia, jotta kennoista voi-

daan tehdä mahdollisimman keveitä, jolloin niiden lähettäminen avaruuteen on halvem-

paa. [4] [6]

2.2 Kiderakenne

Kiteisillä aineilla on säännöllinen kiderakenne eli atomit ovat järjestyneet aineessa sään-

nöllisesti. Tällaista rakennetta kutsutaan myös hilaksi. Kolmiulotteiset rakenteet voidaan

esittää käyttäen kolmea lineaarisesti riippumatonta kantavektoria a1, a2 ja a3 [7]. Trans-

laatiosymmetrisiä, periodisia rakenteita voidaan kuvata Bravais’n hilaksi kutsutun esityk-

sen avulla. Tämä tarkoittaa, että kaikki hilapisteet saadaan yhtälöstä

T = u1a1 + u2a2 + u3a3, (2.2)

missä T on hila- eli translaatiovektori, u1, u2 ja u3 ovat kokonaislukuja. Mitkä tahansa

kaksi hilapistettä voidaan siis yhdistää tällaisella hilavektorilla. Tämä tarkoittaa, että kaksi

pistettä hilassa, joiden etäisyys vastaa translaatiovektoria, ovat keskenään samanlaiset.

Esimerkiksi galliumarsenidissa jokaista arsenidiatomia erottaa tällainen hilavektori. [8] [9]

Kantavektorit määrittävät suuntaissärmiön. Tätä suuntaissärmiötä kutsutaan alkeis- tai
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yksikkökopiksi, jos särmiön tilavuus on pienin mahdollinen. Toisin sanoen alkeiskoppi on

pienin sellainen suuntaissärmiö, jota toistamalla saadaan esitettyä koko kide. Kuvassa 2.4

on kuvattuna galliumarsenidin yksikkökoppi. Kantavektorit skaalataan usein vastaamaan

särmiön sivun pituuksia. Tällöin alkeiskopin sisältämien atomien tai ionien paikat saadaan

yhtälöstä

rl = xla1 + yla2 + zla3, (2.3)

missä rl on kyseessä olevan atomin keskipisteen sijainti ja luvut xl, yl sekä zl kuuluvat vä-

lille [0,1]. Alkeiskopin tilavuus saadaan laskettua kaavalla Vc = |a1 ·a2×a3|. Alkeiskopin

atomit tai ionit sijainteineen muodostavat kannan (engl. basis). Kannan ja hilavektorien

avulla saadaan esitettyä aineen kiderakenne. [8] [9]

Kuva 2.4. Galliumarsenadilla on sinkkivälkerakenne. [10]

Kolmiulotteisessa tapauksessa on 14 erilaista mahdollista Bravais’n hilatyyppiä, jotka voi-

daan symmetriaominaisuuksiensa perusteella ryhmitellä 7 kidejärjestelmäksi. Näistä puo-

lijohteiden kannalta olennaisimmat ovat kuutiollinen ja tetragoninen kidejärjestelmä. Kun

tarkastellaan kiteen symmetriaominaisuuksia jonkin pisteen suhteen, voidaan 14 Bra-

vais’n hilatyyppiä jakaa edelleen 32 pistesymmetriaryhmään. Kuutiollisella kidejärjestel-

mällä on 5 pistesymmetriaryhmää, joita merkitään Schönflien notaatiossa T , Th, O, Td ja

Oh. Oh-ryhmä tunnetaan myös timanttirakenteena ja se kuvaa timantin lisäksi myös esi-

merkiksi piin ja germaniumin rakenteita. Toinen tärkeä ryhmä Td eli sinkkivälkerakenne

vastaa esimerkiksi galliumarsenidin ja indiumfosfidin rakenteita. [8]
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2.2.1 Käänteisavaruus ja -hila

Puolijohteiden rakennetta kuvattaessa käytetään usein käänteisavaruutta eli niin sanot-

tua k-avaruutta. Näin aineen kolmiulotteista rakennetta voidaan mallintaa yksiulotteisilla

kuvaajilla, joissa energian arvot ovat pystyakselilla ja aaltovektori k vaaka-akselilla. Seu-

raavaksi tarkastellaan, kuinka käänteisavaruusesitys syntyy ja kuinka sitä käytännössä

hyödynnetään kaistarakennekuvaajissa.

Bravais’n hilat ovat translaatio symmetrisiä kaavan 2.2 mukaisesti. Tämä tarkoittaa, et-

tä hilan ominaisuudet, muun muassa elektronitiheys n, ovat periodisia. Yhtälönä tämä

voidaan kirjoittaa

n(r+T) = n(r), (2.4)

missä r kuvaa tarkastelupisteen sijaintia. Tämä periodinen funktio voidaan yhdessä ulot-

tuvuudessa esittää Fourier-sarjana muodossa

n(x) =
∞∑︂

p=−∞

np exp (
i2πx

a
), (2.5)

missä np on sarjan kerroin, a on jakso, i on imaginääriyksikkö ja x on poikkeama. Kol-

messa ulottuvuudessa sarja on

n(r) =
∑︂
G

nG exp (iG · r), (2.6)

missä G on joukko vektoreita, jotka täyttävät yhtälön 2.4 mukaisen symmetriaehdon. Voi-

daan todistaa, että periodista rakennetta kuvaava sarja saa nollasta poikkeavia arvoja

vain näillä vektoreilla. Sarjan kerroin saadaan kaavasta

nG =
1

Vc

∫︂
hila

n(r) exp (−iG · r) dV . (2.7)

Kerroin kuvaa aallon amplitudia röntgendiffraktiossa. [8]

Fourier-analyysin avulla saadaan muodostettua joukon G kantavektorit lähtien suoran

hilan kantavektoreista. Käänteishilan kantavektorit ovat muotoa

b1 = 2π
a2 × a3

a1 · (a2 × a3)
, (2.8)
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b2 = 2π
a3 × a1

a1 · (a2 × a3)
, (2.9)

b3 = 2π
a1 × a2

a1 · (a2 × a3)
. (2.10)

Nimittäjä vastaa alkeiskopin tilavuutta Vc. Kantavektoreiden välillä on myös yhteys

bi · aj = 2πδij, (2.11)

missä i ja j vastaavat ideksejä 1,2,3 ja δij = 1, jos i = j, muuten δij = 0. Käänteisa-

varuuden kantavektorit ovat siis kohtisuorassa kahden alkuperäisen kantavektorin virittä-

mään tasoon nähden.

Analogisesti hilavektorin 2.2 kanssa voidaan muodostaa käänteishilan hilavektori

G = v1b1 + v2b2 + v3b3, (2.12)

missä v1, v2 ja v3 ovat kokonaislukuja. Näin saadaan siis muodostettua hilalle käänteishi-

laesitys. Kuva 2.5 havainnollistaa hilan ja käänteishilan välistä yhteyttä.

Kuva 2.5. Käänteisavaruuden pisteet vastaavat todellisen avaruuden tasojen joukkoa.
Esimerkkitasoja ja niitä vastaavia pisteitä on havainnollistettu värein. Käänteisavaruudes-
sa etäisyydet vastaavat todellisen avaruuden käänteislukuja.

Kuvassa 2.5 on vasemmalla puolella esitetty suorahilarakenne ja oikealla sitä vastaa-
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va käänteishila. Kirjaimella d viitataan tasojen välistä etäisyyttä ja alaindeksillä viitataan

joukkoon yhdensuuntaisia tasoja, jotka ovat vakioetäisyyden päässä toisistaan. Kään-

teisavaruuden kantavektorit ovat kohtisuorassa tasoja vastaan kaavan 2.11 mukaisesti.

Käänteisavaruudessa pisteiden etäisyydet origosta vastaavat tasojen välisten etäisyyk-

sien käänteisarvoja. On hyvä huomata, että esimerkiksi käänteisavaruuden piste 200 vas-

taa suorassa hilassa tasoja, joiden etäisyys toisistaan on pienempi kuin d100. Tarkemmin

kidetasojen merkintätavoista voi lukea esimerkiksi Charles Kittelin kirjasta [8].

2.2.2 Käänteishilaesitys puolijohteiden mallintamisessa

Seuraavaksi pohditaan tarkemmin, miksi juuri käänteishilaesitystä käytetään kuvattaes-

sa puolijohteiden kaistarakennetta. Kun tarkastellaan kahden röntgensäteen siroamista

kiteestä 2.6 mukaisesti, voidaan todeta, että kiteen eri kohdista sironneiden säteiden vä-

linen vaihe-ero on exp (i(k− k′) · r), missä k on alkuperäisen säteen ja k′ heijastuneen

säteen aaltovektori ja r on vektori origosta kappaleeseen dV . Niin sanottu sirontavektori

∆k = k′ − k saadaan aaltovektorien erotuksena. [8]

Kuva 2.6. Kappaleeseen dV saapuvan säteen matkaero origoon saapuvaan verrattuna
on rsinθ, joten vaihe-ero on (2πrsinθ)/λ = k · r, missä λ merkitsee aallonpituutta.
Vastaavasti taittuneen säteen vaihe-ero on −k · r.

Integraalin

F =

∫︂
n(l) exp (−i∆k · l) dV (2.13)

arvoa kutsutaan sironta-amplitudiksi. Sironta-amplitudi voidaan esittää käyttäen elektro-

nitieheyden Fourier-sarjaa 2.6

F =

∫︂ ∑︂
G

nG exp (iG · l) exp (−i∆k · l) dV, (2.14)
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F =
∑︂
G

∫︂
nG exp (i(G−∆k) · l) dV. (2.15)

Kun ∆k = G, sironta-amplitudin lauseke sievenee muotoon

F = V nG. (2.16)

Kun sirontavektori poikkeaa merkittävästi käänteishilan hilavektorista, sironta-amplitudin

arvo on niin pieni, että se voidaan sivuttaa. Toisin sanoen tarkastelun kannalta olennaisia

ovat vain säteet, joille diffraktioehto

∆k = G (2.17)

pätee. Tästä voidaan johtaa myös Braggin laki

2d sin(θ) = nλ, (2.18)

missä θ on aallon tulokulma tasoon nähden kuvan 2.7 mukaisesti ja λ on aallonpituus.

Kvalitatiivisesti energia-aukkojen muodostuminen voidaankin ymmärtää Braggin lain avul-

la. Aallonpituus aaltoluvun avulla esitettynä on λ = 2π
k

. Kun tulokulma on 90◦ eli π
2
, saa-

daan yhtälöstä ratkaistua

k =
nπ

d
. (2.19)

Tämä tarkoittaa sitä, että aallot joiden aaltoluku on yhtälön 2.19 antamaa muotoa, eivät

ole eteneviä vaan seisovia aaltoja. Täten elektronit eivät voi liikkua näissä alueissa.[8]

Kuva 2.7. Braggin laki kuvaa esimerkiksi röntgensäteen diffraktiota kiteestä. [11]
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Diffraktioehto 2.17 voidaan ilmaista myös Lauen yhtälöiden avualla

a1 ·∆k = 2πv1, (2.20)

a2 ·∆k = 2πv2, (2.21)

a3 ·∆k = 2πv3. (2.22)

Visuaalisesti ajateltuna jokainen näistä ehdoista muodostaa kartion. Heijastuneen siron-

tavektorin tulee siis sijaita näiden kartioiden leikkausjanalla.

2.3 Brillouinin vyöhykkeet

Käänteisavaruudessa yksikkökoppia vastaava käsite on ensimmäinen Brillouinin vyöhy-

ke. Se on pienin monitahokas, joka muodostuu tasoista, jotka puolittavat käänteishilan

kantavektorit. Kuvassa 2.8 on havainnollistettu ensimmäisen Brillouinin vyöhykkeen muo-

toa.

Kuva 2.8. Vasemmalla puolella on hila ja oikealla tätä vastaava käänteishila. Käänteishi-
laan on merkitty myös ensimmäinen Brillouinin vyöhyke ja tämän symmetriapisteet. [12]

Brillouinin vyöhykettä sisäpuolella olevista symmetriapisteistä käytetään kreikkalaisia kir-

jaimia Γ,∆, Λ ja Σ. Vyöhykkeen pinnalla olevia merkitään roomalaisin kirjaiminX , L jaK.

Γ on vyöhykkeen keskipiste. X on pinnan leikkauspiste suunnassa (1,0,0), L suunnassa

(1,1,0) ja K suunnassa (1,1,1). ∆ vastaa suoraa siirtymää keskipisteestä Γ pisteeseen

X , Λ pisteeseen L ja Σ pisteeseen K. [12]
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3. YHDISTEPUOLIJOHTEIDEN MALLINTAMINEN

Materiaalien, kuten puolijohteiden, mallintamiseen voidaan käyttää useita erilaisia malleja

tai niiden yhdistelmiä. Puolijohteiden tapauksessa mallinnuksen kohteena on usein kais-

tarakenne, joten olennaista on tarkastella elektronien käytöstä materiaalissa. Elektroneja

on kuitenkin hyvin paljon ja Schrödingerin yhtälön ratkaiseminen eksaktisti monimutkai-

sille systeemeille on käytännössä mahdotonta ja vaatii paljon laskentatehoa. Onneksi on

kuitenkin olemassa erilaisia mallinnustapoja, jotka tuottavat hyviä tuloksia. Mallit perustu-

vat aina tietynlaiseen approksimaatioon, joka yleensä koskee elektronin vuorovaikutusta

muiden elektronien, atomien ja protonien välillä. Tyypillisiä menetelmiä puolijohteiden ta-

pauksessa ovat esimerkiksi Hartree-Fock, vapaan elektronin malli, tiheysfunktionaaliteo-

ria, Kronig-Penney-malli ja tiukan sidoksen approksimaatio (engl. Tight Binding model).

Tässä luvussa keskitytään kahteen viimeksi mainittuun malliin. [13] [12]

Ensin perehdytään Kronig-Penney-malliin, jossa tarkastellaan vapaan elektronin käyttäy-

tymistä jaksollisessa potentiaalissa. Samalla esitellään myös Blochin teoreema. Toise-

na tarkastellaan atomiorbitaalien lineaarikombinaatioihin perustuvaa tiukan sidoksen ap-

proksimaatiota.

3.1 Kronig-Penney-malli

Puolijohteiden rakennetta voidaan kuvata mallilla, jossa approksimoidaan atomien va-

lenssielektroneja vapaina elektroneina jaksollisessa potentiaalissa. Oletetaan myös, että

hila on symmetrinen ja ääretön Bravais’n hila, eivätkä elektronit vuorovaikuta keskenään

[8]. Hiloista puhutaan tarkemmin luvuissa 2.2 ja 2.2.1. Olennaista on, että aineen rakenne

on jaksollinen, mistä seuraa, että myös potentiaalia voidaan pitää jaksollisena. Mallissa

tarkastellaan elektronien aaltofunktioita yhdessä ulottuvuudessa.[2]

Jokaisen elektronin tulee toteuttaa Shrödingerin yhtälö

−ℏ2

2me

∂2ψ(x)

∂x2
+ U(x)ψ(x) = Eψ(x), (3.1)
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missä ℏ on redusoitu Planckin vakio, me on elektronin massa, U(x) kuvaa jaksollista

potentiaalia ja E elektronin energiaa. Kuvassa 3.1 on esitetty eräs jaksollinen potentiaali.

Kuva 3.1. Blochin teoreeman kannalta on tärkeää, että potentiaali on jaksollinen, muo-
dolla ei ole niinkään merkitystä.

Yleisesti tiedetään, että yhden elektronin tapauksessa Scröndingerin yhtälön ratkaisut

ovat muotoa

ψk(x) = Aei(kx−ωt) ± Bei(kx−ωt), (3.2)

missä A ja B ovat kompleksilukuja, k on aaltoluku, x kuvaa elektronin paikkaa, ω on

kulmataajuus ja t on aika.

Felix Bloch todisti, että potentiaalin olessa jaksollinen, ratkaisut ovat muotoa

ψk(r) = uk(r)e
ik·r. (3.3)

Ratkaisut ovat siis tasoaaltoja kerrottuna periodisen potentiaalin funktiolla uk(r) = uk(ir·
T), missä T on potentiaalin jakso, joka vastaa kaavan 2.2 translaatiovektoria. Yhdessä

ulottovuudessa teoreema saa muodon ψk(x) = uk(x)e
ikx. [8]

Blochin teoreema kertoo siitä, että ainakin jollakin energian arvoilla elektroni voi edetä ki-

teessä vapaasti. Tulokseksi saadaankin tietyt jatkuvat energia-alueet eli energiavyöt. Nii-

den väliin jää kiellettyjä energia-alueita eli välivöitä. Välivyöt ilmenevät aaltoluvun arvoilla

k = ±nπ
d

, missä n ∈ N ja d on kidetasojen välinen etäisyys. Kuvassa 3.2 on esitetty

jaksollisessa potentiaalissa olevan elektronin energia verrattuna vapaan elektronin ener-

giaan E = ℏ2k2
2m

.
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Kuva 3.2. Epäjatkuvuuskohtien ulkopuolella vapaan ja periodisessa potentiaalissa olevan
elektronin kuvaajat ovat muodoltaan samankaltaiset. [14]

Epäjatkuvuuskohtien läheisyydessä jaksollisessa potentiaalissa olevan elektronin ener-

gian kuvaaja kaartuu voimakkaasti. Alimman energian vyö löytyy aaltoluvun arvoilta k ∈
(−a

π
, a
π
), joka itseasiassa vastaa ensimmäistä Brillouinin vyöhykettä. Yleensä vyöt esite-

täänkin siten, että ne siirretään tälle aaltoluku välille.

3.2 Tiukan sitoutumisen malli

Molekyyliorbitaaliteoria perustuu ajatukseen, että atomien liittyessä toisiinsa kovalentti-

silla sidoksilla syntyvä molekyyliorbitaali voidaaan esittää atomiorbitaalien lineaarikombi-

naationa. Vain uloimman kuoren elektronien katsotaan vaikuttavan orbitaalien syntyyn,

sillä sisemmät elektronit ovat tiukasti sitoutunet atomiin, mihin mallin nimikin viittaa. Tiu-

kan sidoksen approksimaatiossa molekyyliorbitaalin käsite laajennetaan koskemaan kaik-

kia kiteen atomeja. Syntyvät orbitaalit voivat olla sitovia, hajottavia tai ei-sitovia riippuen

aaltofunktioiden vaiheesta. Molekyyliorbitaaleja on yhtä monta kuin atomiorbitaaleja on

yhteensä. Tämän seurauksena syntyy siis uusia energiatasoja kuvan 3.3 esimerkin mu-

kaisesti. [13]

Kiteissä on paljon atomeja ja atomiorbitaalien lineaarikombinaatioina syntyykin paljon or-

bitaaleja. Tällöin energialtaan lähekkäin olevia orbitaaleja voidaan approksimoida ener-

giavöillä diskreettien energiatasojen sijaan, kuten kuvassa 3.4 on tehty. [13]
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Kuva 3.3. Happiatomien uloimman elektronikuoren atomiorbitaalit muodostavat sitovia ja
hajottavia molekyyliorbitaaleja. Hajottavia orbitaaleja merkitään yläindeksillä ∗. Hajotta-
vien orbitaalien energia on sitovia suurempi. [15]

Kuva 3.4. Vyöt muodostuvat lähekkäin olevista orbitaaleista. Energia-aukon leveys riip-
puu kyseessä olevasta atomista, sidostyypistä ja kiderakenteesta. Kuva perustuu lähtee-
seen [16].

Tarkastellaan seuraavaksi tiukan sidoksen approksimaatiota matemaattisemmin. Jaetaan

kidettä kuvaava Hamiltonin operaattori kahteen osaan

H = Hat + V, (3.4)

missä Hat vastaa yksittäisten atomien Hamiltonin operaattoreiden summaa ja V kuvaa

atomien vuorovaikutuksesta aiheutuvaa häiriötä. [17]

Merkitään atomin l sijaintia kiteessä

rjl = Tj + rl, (3.5)
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missä j viittaa hilapisteeseen, Tj on yhtälön 2.2 mukainen translaatiovektori ja rl kuvaa

atomin paikkaa alkeiskopissa yhtälön 2.3 mukaisesti.

Käytetään yksittäisen atomin l Schrödingerin yhtälölle merkintää

hlϕml(r− rjl) = Emlϕml(r− rjl), (3.6)

missä hl on atomia vastaava Hamiltonin operaattori, Eml vastaa tilan m energiaa ja ϕml

on tilan aaltofunktio. Koko kidettä koskeva Hat voidaan siis kirjoittaa muodossa

Hat =
∑︂
j,l

hlϕml(r− rjl). (3.7)

Aaltofunktioita ϕmlk kutsutaan Blochin funktioiksi, sillä kiteen symmetrian takia ne täyttä-

vät Blochin ehdon 3.3 ja ovat muotoa

ϕmlk(r) =
1√
N

∑︂
j

eirjl·kϕml(r− rjl), (3.8)

missä N on hilapisteiden j lukumäärä ja kerroin 1√
N

seuraa summan normeeraukses-

ta. Mallin kannalta on olennaista, että eri atomeihin lokalisoituneet Blochin funktiot ovat

ortonormaaleja eli

∫︂
ϕ∗
m′l′k(r)ϕmlk(r− rjl) dr =

⎧⎨⎩1, jos l′ = l ja Tj = 0

0 muuten,
(3.9)

missä yläindeksiä käyetään erottamaan eri atomit toisistaan. Aaltofunktiot voidaan muut-

taa ortonormaaliin muotoon esimerkiksi käyttämällä Löwdinin menetelmää [18].

Kiteen Hamiltonin operaattoria H vastaavat aaltofunktiot saadaan Blochin funktioiden 3.8

summana

ψk(r) =
∑︂
m,l

cmlϕmlk(r− rjl). (3.10)

Variaatiolaskennan Rayleighin-Ritzin menetelmän mukaisesti sopivimmat aaltofunktiot ψk

saadaan minimoimalla kertoimia cml [19]. Tällöin päädytään lopulta yhtälöön∑︂
m,l

cm′l′(k)(Hml,m′l′ − δmm′δll′Ek) = 0, (3.11)
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missä Hamiltonin matriisielementit saadaan yhtälöstä

Hml,m′l′ = ⟨ϕmlk|H|ϕm′l′k⟩ , (3.12)

joka on esitetty käyttäen Diracin merkintätapaa[13]

Kun sijoitetaan Blochin funktioiden lauseke 3.8 yhtälöön 3.12, saadaan matriisielemen-

teille lauseke

Hml,m′l′(k) =
N∑︂
j

N∑︂
j′

ei(rj′l′−rjl)·k

N
⟨ϕml(r− rjl)|H|ϕm′l′(r− rj′l′)⟩

=
N∑︂
j

ei(Tjrl′−rl)·k ⟨ϕml(r− rjl)|H|ϕm′l′(r− rjl′)⟩ . (3.13)

Yhtälölle 3.11 on olemassa ei-triviaaleja ratkaisuja, kun determinantti on nolla

|H− E(k)I| = 0, (3.14)

missä matriisi H koostuu elementeistä Hml,m′l′ ja I on yksikkö matriisi.

3.3 Galliumarsenidin kaistarakenteen mallintaminen tiukan

sidoksen mallilla

Tässä osiossa esitellään edellisessä luvussa esiteltyyn tiukan sidoksen approksimaatioon

perustuva mallinnus. Tämän avulla lasketaan GaAs-puolijohteen kaistarakenne. Ensin

käydään läpi mallinnuksen teoriataustaa sekä esitellään laskennassa käytetyt arvot. Lo-

puksi tarkastellaan mallin käyttökelpoisuutta ja verrataan sitä muihin yleisesti käytettyihin

malleihin. Laskentaan käytetty koodi löytyy liitteestä A.

Galliumarsenidin kannassa on kaksi atomia [12]. Merkitään galliumia kirjaimella c (ka-

tioni, engl. cation) ja arsenidia kirjaimella a (anioni, engl. anion). Luvussa 3.2 esietetty

indeksi l vastaa siis nyt näitä atomeja.

Tiukan sidoksen approksimaatiossa huomioidaan vain uloimman elektronikuoren vaiku-

tus orbitaalien muodostumiseen. Galliumin elektronikonfiguraatio on [Ar]3d104s24p1 ja

arsenidin [Ar]3d104s24p3, missä Ar tarkoittaa argonia [13]. Mallissa huomiodaan siis vain

neljännen kuoren s- ja p-orbitaalien elektronien vuorovaikutus. Käytetään näistä orbitaa-

leista merkintöjä s, px, py ja pz. Edelleen merkintä sa viittaa galliumin s-orbitaaliin.
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Tiukan sidoksen approksimaatiossa oletettiin kiteen aaltofunktioiden muodostuvan sum-

mana kaikista kiteen atomeista lausekkeen 3.10 mukaisesti. Mallinnuksessa on kuitenkin

päätetty huomioida vain atomin itsensä lisäksi vain lähimmät naapurit. Galliumarsenidin

tapauksessa jokaista atomia ympäröi neljä toisen tyypin atomia säännöllisen tetraedrin

muodossa, kuten kuvassa 3.5 on esitetty. Mallinnuksessa indeksi j saa siis arvot 1, 2, 3,

4 ja 5. [12]

Kuva 3.5. Atomin lähimmät naapuriatomit ovat sijoittuneet säännöllisen tetraedrin muo-
toon. [10]

Luvussa 2.2 esiteltiin tavallisimmat kiderakenteet. Galliumarsenidilla on sinkkivälkeraken-

ne. Tästä seuraa, että alkeiskopissa gallium-atomien paikat ovat (000),(01
2
1
2
), (1

2
01
2
),(1

2
1
2
0)

ja arsenidi-atomien (1
4
1
4
1
4
),(1

4
3
4
3
4
), (3

4
1
4
3
4
) ja (3

4
3
4
1
4
) [8]. Mallinnuksessa kulloinkin käsiteltä-

vän atomin on ajateltu sijaitsevan kohdassa (000), jolloin sen lähimmät naapurit sijaitse-

vat kohdissa

d1 =
a

4
(1, 1, 1), (3.15)

d2 =
a

4
(1,−1,−1), (3.16)

d3 =
a

4
(−1, 1,−1) (3.17)

ja

d4 =
a

4
(−1,−1, 1). (3.18)

Tällöin yhtälön 3.13 eksponenttiosa, joka johtuu eri pisteissä sijaitsevien atomien vaihe-
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eroista, voidaan esittää vaihe-erotermin gα avulla. Koska mallinnuksessa huomioidaan

neljä naapuria ja itsensä kanssa atomilla ei ole vaihe-eroa, vaihe-erotermejä on neljä ja

summassa on neljä termiä

g1 =
1

4
(ei(d1·k) + ei(d2·k) + ei(d3·k) + ei(d4·k)), (3.19)

g2 =
1

4
(ei(d1·k) + ei(d2·k)− ei(d3·k)− ei(d4·k)), (3.20)

g3 =
1

4
(ei(d1·k)− ei(d2·k) + ei(d3·k)− ei(d4·k)), (3.21)

ja

g4 =
1

4
(ei(d1·k)ei(d2·k)− ei(d3·k) + ei(d4·k)). (3.22)

Kun tarkastellaan vain ensimmäisessä Brillouin vyöhykkeessä sijaitsevia aaltovektoreita,

voidaan aaltovektori kirjoittaa k = 2pi
a
(k1, k2, k3). Tällöin vaihe-erot voidaan kirjoittaa

g1 = cos(
πk1
2

) cos(
πk2
2

) cos(
πk3
2

)− i sin(
πk1
2

) sin(
πk2
2

) sin(
πk3
2

), (3.23)

g2 = − cos(
πk1
2

) sin(
πk2
2

) sin(
πk3
2

) + i sin(
πk1
2

) cos(
πk2
2

) cos(
πk3
2

), (3.24)

g3 = − sin(
πk1
2

) cos(
πk2
2

) sin(
πk3
2

) + i cos(
πk1
2

) sin(
πk2
2

) cos(
πk3
2

), (3.25)

ja

g4 = − sin(
πk1
2

) sin(
πk2
2

) cos(
πk3
2

) + i cos(
πk1
2

) cos(
πk2
2

) sin(
πk3
2

). (3.26)

Käytetään orbitaalien energioille merkintää

⟨ϕml|H|ϕml⟩ = E(ml) (3.27)

ja merkitään atomien vuorovaikutuksesta johtuvia häiriötermejä

⟨ϕml|H|ϕm′l′⟩ = V (ml,m′l′), (3.28)

missä m ̸= m′ ja l ̸= l′. Kiteen symmetrian takia vuorovaikutustermit atomin s- ja p-
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orbitaalien, sekä eri p-orbitaalien välillä on nolla. [17]

Yllämainittuja approksimaatioita ja merkintöjä soveltaen on saatu galliumarsenidin Hamil-

tonin matriisille taulukon 3.1 mukainen esitys. Matriisissa toisiaan vastaavat vuorovaiku-

tustermit on korvattu samalla merkinnällä ja eri p-orbitaaleihin on viitattu orbitaalin alain-

deksillä merkinnän lyhentämiseksi.

Taulukko 3.1. Taulukko kuvaa galliumarsenidikiteen Hamiltonin matriisia.

ml sa sc pxa pya pza pxc pyc pzc

sa E(sa) V(s,s)g0 0 0 0 V(sa,pc)g1 V(sa,pc)g2 V(sa,pc)g3

sc V(s,s)g∗
0 E(sc) -V(pa,sc)g∗

1 -V(pa,sc)g∗
2 -V(pa,sc)g∗

3 0 0 0

pxa 0 -V(pa,sc)g1 E(pa) 0 0 V(x,x)g0 V(x,y)g3 V(x,y)g2

pya 0 -V(pa,sc)g2 0 E(pa) 0 V(x,y)g3 V(x,x)g0 V(x,y)g1

pza 0 -V(pa,sc)g3 0 0 E(pa) V(x,y)g2 V(x,y)g1 V(x,x)g0

pxc V(sa,pc)g∗
1 0 V(x,x)g∗

0 V(x,y)g∗
3 V(x,y)g∗

2 E(pc) 0 0

pyc V(sa,pc)g∗
2 0 V(x,y)g∗

3 V(x,x)g∗
0 V(x,y)g∗

1 0 E(pc) 0

pzc V(sa,pc)g∗
3 0 V(x,y)g∗

2 V(x,y)g∗
1 V(x,x)g∗

0 0 0 E(pc)

Matriisin rivien ja sarakkeiden määrä saadaan kertomalla kannan atomien määrä huo-

mioitujen orbitaalien määrällä. Tämän mallinnuksen tapauksessa rivien määrä on 2×4 =

8. Huomioitujen naapuriatomien määrällä ei ole merkitystä. Rivien lukumäärä vastaa mal-

linnuksessa saatavien vöiden lukumäärää. Galliumarsenidin kaistarakenne saadaan rat-

kaisemalla energiat eli ominaisarvot yhtälöstä 3.14.

Matriisielementtien laskemiseen on olemassa useita eri tapoja. Eräs hyvin käytetty on

Slaterin ja Kosterin esittelemä integroimismenetelmä[20]. Tässä mallinnuksessa on kui-

tenkin päätetty käyttää empiirisin menetelmin saatuja arvoja, jotka on esitetty taulukossa

3.2 [17]. Empiirisen menetelmän tarkoitus on päästä mahdollisimman pienellä määrällä

matriisielementtejä hyviin tuloksiin. [17].

Taulukko 3.2. Taulukko kuvaa galliumarsenidikiteen Hamiltonin matriisia.

E(sa) E(pa) E(sc) E(pc) V(ss) V(xx) V(xy) V(sa,pc) V(pa,sc)

-8.3431 1.0414 -2.6569 3.6686 -6.4513 1.9546 5.0779 4.4800 5.7839

Hilavakiona on käytetty arvoa 5.65315 Å [21].

3.4 Tulokset ja vertailu

Lämpötilassa T = 300 K galliumarsenidin energia-aukon suuruus on 1,441 eV tauluk-

kokirjan mukaan [21]. Mallinnuksessa arvoksi saatiin 1,550 eV. Kuvassa 3.6 on esitetty

tiukan sidoksen malliin perustuva kaistarakennekuvaaja.
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Kuva 3.6. Galliumarsenidilla on suora-aukkorakenne. Fermitaso sijaitsee sinisen katko-
viivan yläpuolella.

Saatua kaistarakennetta voidaan verrata kuvaajaan 3.7, joka on tuotettu tiheysfunktionaa-

liteoriaan (engl. density functional theory, DFT) perustuvalla mallilla [22].

Kuva 3.7. Tiheysfunktionaaliteorialla saadaan laskettua kaistarakenne tarkasti. Oikealla
on kuvattu energiaa vastaavat elektronitiheydet. [22]

Kuvia vertaillessa tulee huomioida hieman eroavat symmetriapisteet, joissa kaistaraken-

netta on kuvattu. Kuitenkin voidaan havaita, että energiavöiden rakenne on hyvin saman-

lainen etenkin alimpien vöiden osalta. Molemmissa kuvaajissa ilmenee hyvin galliumar-

senidin suora aukkorakenne, mikä tekee galliumarsenidista erittäin käyttökelpoisen puoli-

johteen, kuten luvussa 2.1 on kuvattu. Ylempiä johtavuusvöitä voitaisiin mallintaa käyttä-

mällä esimerkiksi perioidisen potentiaalin approksimaatiota [12]. Myöskin huomioitavien

naapuriatomien määrän lisääminen parantaisi ylempien vöiden muotoa [17].
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Tiukan sidoksen mallia voidaan käyttää yhdessä jonkin tarkemman mallin kanssa inter-

poloimaan arvoja symmetriapisteiden välissä [20]. Yksinkertaisuutensa vuoksi malli on

erityisen käyttökelpoinen tapauksissa, joissa halutaan kuvata suuria kiteitä, sillä malli ei

vaadi suurta laskentatehoa. Tiukan sidoksen mallia ei kuitenakaan voida yksinään käyt-

tää ennustamaan kiteen kaistarakennetta, vaan se tarvitsee aina tuekseen toisen mallin

tai empiirisin menetelmin saatuja arvoja.
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4. YHTEENVETO

Yhdistepuolijohteet toimivat perustana monille nykyisille elektronisille laitteille etenkin op-

toelektroniikassa. Yhdistepuolijohteet ovat alkuainepuolijohteita tehokkaampia suoran kais-

tarakenteensa takia. Galliumarsenidi on yleisimmin käytettyjä yhdistepuolijohteita juuri tä-

män ominaisuutensa ansioista. Galliumarsenidipuolijohteisiin liittyy kuitenkin myös paljon

haasteita muun muassa materiaalin valmistusmenetelmien ja -kustannusten takia.

Työssä mallinnettiin galliumarsenidin kaistarakennetta tiukan sidoksen mallilla. Mallinnuk-

sesta voidaan todeta, että yksinkertaisuudesta huolimatta tiukan sidoksen approksimaa-

tio kuvaa puolijohteiden rakennetta hyvin. Semiempiiristen lähtöarvojen avulla on päästy

hyviin tuloksiin. Energia-aukoksi saatiin 1,550 eV, mikä on melko lähellä kokeellista arvoa

1,441 eV. Kaistarakennekuvaaja vastasi melko hyvin tiheysfunktionaliteettiteorialla saatu-

ja arvoja, etenkin valenssivyön muodon osalta. Mallian voidaan pitää onnistuneena eten-

kin sen takia, että siinä ilmenee galliumarsenidin suora aukkorakenne.

Mallia voitaisiin edelleen kehittää lisäämällä parametrejä ja sovittamalla nykyisiä vastaa-

maan paremmin kokeellisia arvoja. Mallin vahvuutena onkin sen muokattavuus. Tiukan si-

doksen malliin voidaan helposti lisätä termejä, joilla huomioidaan yksinkertaisessa mallis-

sa sivuutettuja vuorovaikutuksia. Esimerkiksi mallissa voitaisiin huomioida epäpuhtausa-

tomien vaikutuksia. Mallia olisi myös mielenkiintoista testata epäsuora-aukkoisilla puoli-

johteilla, kuten piillä. Tällöin voitaisiin tarkastella, vaatiiko malli lisää termejä epäsuoran

aukon mallintamiseen.
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LIITE A: TIUKAN SIDOKSEN MALLI
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