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Abstract

In this work, the band tail parameters in GaP, Ge and Si, indirect band gap semiconductors, have
been studied using the published data. It is established that the optical absorption edge in these materials
obeys Urbach’s Rule. It is also found that the structural disorder in monocrystalline materials is around
zero, due to the natural disorder of the crystal lattice. The width of the exponential tail or Urbach’s energy
is found between 20 and 39meV at 77K and 60-70meV at 300K. Also, the steepness parameter o is above
0.55, indicating a strong phonon interaction typical in indirect band gap semiconductors.

Key words: Indirect band gap, optical absorption, band tails, Urbach’s rule.

Estudio de la cola de Urbach en semiconductores
cristalinos de brecha indirecta

Resumen

En este trabajo se estudiaron los parametros de las colas de bandas en GaP, Ge y Si, semiconducto-
res de brecha indirecta, a partir de datos encontrados en la literatura. Se comprobo6 que el borde de absor-
cién optico de los materiales estudiados obedece la Regla de Urbach. Se establecié que el desorden estruc-
tural en materiales monocristalinos es aproximadamente cero, producto del desorden natural en la red
del cristal. El ancho de la cola o energia de Urbach que se determiné en los tres materiales se mantuvo en-
tre 20y 39 meV para 77Ky 60y 70 meV para 300K. El parametro de “steepness” obtenido para cada mate-
rial fue menor de 0.55, describiendo una fuerte interaccion fonénica tipica en el comportamiento de los se-
miconductores de brecha indirecta.
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Introduccioén

La brecha de energia en los semiconducto-
res es afectada por la presencia de colas de ban-
das que tienen distintos origenes: las hay por la
interaccion portador-portador, por la interaccién
portador-impureza, impureza-impureza, por de-
fectos de la red cristalina y por la interaccién
electron-fonon. Estas colas afectan la respuesta
Opticay eléctrica del material. La absorcién opti-
ca en una gran variedad de semiconductores,
presenta un crecimiento exponencial con la ener-
gia fotonica (fw) en la regiéon del borde de absor-

cién justo debajo de la brecha de energia [1, 2].
Este crecimiento exponencial fue observado por
Urbach [3] en 1953 y es conocido como colas de
bandas o de Urbach. A una temperatura dada
este crecimiento, tiene la siguiente forma:

a(hw, T) = ay exp|-o(hw, — ho) /KT | 1)

donde ¢, es la absorcion optica cuando /w= fw,,
hw, es una energia llamada de convergencia, o el
parametro de “steepness” y k la constante de
Boltzmann. Esto significa que el graficode Ina vs
hw, cerca del borde de banda, puede ser represen-
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tado por una linea recta. En los semiconductores
de brecha indirecta, esta cola es dificil de obser-
var en las curvas de absorcidon porque ella esta
solapada por la presencia de otras colas de la
densidad de energia pero fundamentalmente
porque el espectro de absorcion se expande en
energia por la participacion fonoénica al conser-
varse el momento lineal con el proceso de interac-
cion foton-electron [4]. De la Ec. (1) se puede infe-
rir que la extrapolacion de las rectas en cualquier
temperatura tiende a converger en «, y /w,. Para
determinar 7w, se utiliza el método de Isoabsor-
cion [5, 6]. Este consiste en trazar una linea para-
lela al eje de energia foténica en los espectros de
absorcion, o sea, a un dado valor del coeficiente
de absorcion y determinar asi las energias fotoni-
cas de corte con cada espectro en las distintas
temperaturas. Al graficar la energia foténica de
corte versus temperatura se obtiene una recta y
el corte con el eje “y” representa el valor de /w,,.
Una vez determinado el valor de 7w, se procede a
encontrar las lineas rectas que se forman inme-
diatamente debajo de la brecha de energia y se
encuentren en un punto cuya abscisa sea el valor
de 7w,. Con ese punto se encuentre «, y con la
pendiente de la recta se obtiene o.

Hay un acuerdo general [3, 7-10] que para
los semiconductores cristalinos, el ancho de la
cola exponencial o energia de Urbach es una me-
dida directa del desorden inducido por la tempe-
ratura y que incluye ademas el desorden estruc-
tural producto de defectos estructurales, disloca-
ciones, tensiones, etc. La energia de Urbach viene
representado por la relacion:

E, =kT /o )

mientras que el parametro ¢ se expresa con la
ecuacion empirica [11]:

KT hw,
o= Uo(hwp Jtanh(zm_ ) (3)

donde g, es una constante y /w, corresponde a la
energia promedio de los fonones involucrados en
la formacion de la cola de absorcion.

Cody et al. [7] toman el modelo de Einstein
de un oscilador de energia hw, y calculan la ener-
gia de la interaccién de los excitones/electrones
con fonones. Esa energia la asocian con la cola de

Urbach incluyendo la energia del punto cero y
una contribucion X al desorden estructural debi-
do a la desviacion media cuadratica de las posi-
ciones atémicas con respecto a la posicién de
equilibrio. La ecuacion resultante es:

1+ X)
2

Eu(T, X) =k(0/ao){ +[exp(0/T)—1]_1}

(4)

donde 6 es la temperatura caracteristica de Eins-
tein y X una medida del desorden estructural in-
dependiente de la temperatura.

Poco se ha publicado sobre la cola de Ur-
bach en materiales semiconductores de brecha
indirecta, debido a que la curva de variacion del
coeficiente de absorcion con la energia del fotén
incidente presenta de por si una cola debido a la
participacion fonénica por efecto de la conserva-
cion de momentum al absorberse un electrén
desde la banda de valencia. Este trabajo pretende
mostrar que es posible obtener informacion fisica
valiosa sobre la cola de Urbach alin en materiales
de brecha indirecta.

Resultados y Discusion

Los datos de absorcién fueron tomados de
articulos que han servido de ejemplo en distintos
textos [12, 13] porque se conoce que las muestras
fueron crecidas con buena calidad cristalina.

A la variacion del In a vs iw cerca del borde
de absorcion fundamental, para las curvas de ab-
sorcién del GaP [14], Ge [15] y Si [16], les fue apli-
cado el método de Isoabsorcién obteniéndose el
valor de 7wy, como se ve en la Figura 1. A partir de
este valor (fw,) se pudieron trazar lineas tangen-
tes a las lineas de absorcién en la zona cercana a
la brecha de energia y de esta manera se constru-
y0 la Figura 2. En ella se presenta el coeficiente
de absorcién ¢ en funcién de la energia fotonica
7w para el GaP con variacion de la temperatura
desde 77 a 868K. Las brechas de energia obteni-
das de las curvas de absorcidn fueron reportadas
por los autores [14] en un rango de 2.336y 1.992
eV para 77 y 868K, respectivamente.

En la Figura 3 se muestra el coeficiente de
absorcién a para el Ge en funcion de 7w para dife-
rentes temperaturas entre 77 a 291K. Las bre-
chas de energia obtenidas de las curvas de absor-
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Figura 1. Energia Fotonica de corte versus
Temperatura para el GaP. Los cuadros blancos
corresponden a a = 29.7 cm™ y los negros
corresponden a « = 13.3 cm™.
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Figura 3. Coeficiente de absorcién « en funcion
de la energia fotonica para diferentes
temperaturas entre 77 a 291K para el Ge.
La linea de trazos corresponde a la variacion
de E, con la temperatura.

cion fueron reportadas por los autores [15] entre
0.730 eV para 77K y 0.662 eV para 291K. En la
Figura 4 se presenta el coeficiente de absorcion «
parael Si en funcion de 7w para diferentes tempe-
raturas entre 77 a 415K. Las brechas de energia
fueron reportadas por los autores [16] como
1.173 eV para 77Ky 1.089 para 415K. En el caso
de temperaturas altas, es de notar que el ajuste
de In (@) vs (fwg) en las Figuras 2-4 muestra des-
viaciones bastante importantes que probable-
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Figura 2. Coeficiente de absorcion a en funcion
de la energia fotonica para diferentes
temperaturas entre 77 a 868K para el GaP.
La linea de trazos corresponde a la variacion
de E, con la temperatura.
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Figura 4. Coeficiente de absorcién ¢ en funcién
de la energia fotonica para diferentes
temperaturas entre 77 a 415K para el Si.
La linea de trazos corresponde a la variacion
de E, con la temperatura.

mente es la consecuencia del desorden mas fuer-
te en estas condiciones.

Con la pendiente de las rectas obtenemos el
valor de ¢ para cada T y para cada muestra.

En las Figuras 5, 6 y 7 se representa el pa-
rametro de “steepness” o en funcion de la tempe-
ratura para el GaP, Ge y Si, respectivamente.

Si se ajustan estos datos experimentales
con la Ec. (3) se obtienen los valores de los para-
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Figura 5. El parametro de “steepness” o
en funcion de la Temperatura para el GaP.
La linea continua representa el ajuste
con la ecuacion (3).
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Figura 7. El parametro de “steepness” ¢
en funcion de la Temperatura para el Si.
La linea continua representa el ajuste
con la ecuacion (3).

metros o, y fw, para los diferentes materiales. Es-
tos valores se resumen en la Tabla 1.

Para los tres materiales, o, es un valor pe-
quefio que nos confirma una fuerte contribucién
fondnica, caracteristico de los materiales de bre-
chaindirecta [17]. Con respecto a la energia fono6-
nica promedio obtenida en el ajuste con la Ec. (3),
se comparé con las frecuencias fonénicas conoci-
das para estos materiales [18], que se muestran
en la Tabla 2.

Heapnpss pararneer -
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Figura 6. El parametro de “steepness” ¢
en funcion de la Temperatura para el Ge.
La linea continua representa el ajuste

con la ecuacion (3).

En el GaP podemos ver que participan mas
los fonones opticos (hv, 4y hv;), tal como se espe-
ra de los semiconductores I1-V donde el enlace es
parcialmente i6nicoy el electrén interactda gene-
ralmente con fonones Gpticos longitudinales [9,
11, 19]. Respecto al /w, en el Ge, podemos obser-
var que la contribucién fondnica esta dominada
por los fonones longitudinales acusticos (hv ,) ¥
en menor medida, por los transversales acusticos
(hv,). Enrelacion con el Si, podemos decir que la
contribucidn fondnica esta dominada por los fo-
nones transversales acusticos (hv;,). La partici-
pacion fondnica en el Ge y el Si del tipo acustico
es debido a la ionicidad cero de los dos materia-
les. Asi, en todos los casos estudiados, 7w, repre-
senta la energia promedio de los fonones mas do-
minantes que interactdan con el excitén [5].

Por otra parte, en las Figuras 8, 9y 10 se
muestra la energia de Urbach en funcién de la
temperatura parael GaP, Gey Si, respectivamen-
te, aplicando la Ec. (2).

La Ec. (4) se utiliz6 para ajustar los datos en
cada figura. El desorden estructural dio aproxi-
madamente cero (Tabla 1), es decir, este resulta-
do es el esperado por tratarse de materiales bien
crecidos y con alta calidad cristalina [14-16]. Sin
embargo, algunos autores consideran que X de-
beria ser cero en estos tipos de materiales y le
atribuyen fallas al modelo [1, 19], pero otros [20,
21] apoyan la teoria de que no existe un material
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Tabla 1

Parametros ooy la energia #iwp del fonén asociada con la cola de Urbach resultado del ajuste
con la ecuacién (3) y los parametros ajustables X y 6 de la Ec. (4) en GaP, Ge y Si.
0 fue calculado con la relacién fiwp/k

Material Jo hw (meV) X 0 (K) 0" (K)
GaP 0.56438 51.79 0.001 562.65 468.52
Ge 0.43070 12.27 0.00 142.26 142.3
Si 0.35345 23.01 0.00 261.57 266.78

Tabla 2
Energia Fondnica Promedio (meV) [18]
Modos GaP Ge Si 5

hvo 50.0 - - =

hvro 48.0 33.0 61.0 .?.

hv A 31.0 8.7 49.0 E

hvia 11.0 28.0 16.0 g

hv, 1o - 37.0 58.0

completamente perfecto y por lo tanto, es de es-
perar valores préximos a cero. Respecto a la tem-
peratura de Einstein, los valores obtenidos con el
ajuste de la Ec. (4) fueron muy cercanos al obte-
nido con la relacién 6 = hwp/k citadaen [1,17], la
diferencia entre ellos estd enmarcada alrededor
de un 6% (Tabla 2). La Energia de Urbach o el an-
cho de la cola oscil6 entre 35.29-150.31 meV
para 77y 868K, respectivamente en el GaP; entre
19.46-58.8 meV para 77 y 291K, respectivamen-
te en el Ge; y entre 35.17-107.7 meV para 77 y
415K, respectivamente en el Si. Estos valores son
superiores a los reportados para semiconducto-
res binarios [3, 19, 20] y ternarios [9, 11] de bre-
cha directa.

Conclusiones

Se determiné la cola de Urbach para el GaP
entre 77 y 868K, para el Ge entre 77 y 291K; y
para el Si entre 77 y 415K con datos tomados de
referencias y conocidos como de muestras con
alta calidad cristalina. El desorden estructural
fue aproximadamente cero, lo cual se espera en
materiales bien crecidos y con alta calidad crista-
lina. Los resultados obtenidos ajustan bien con el
modelo de Cody et al. [7] que toma en cuenta tan-
to la influencia de la interaccion portador-fonon

Tamparalura (K}

Figura 8. Energia de Urbach en funcion de la
Temperatura para el GaP. La linea continua

Urbach's Energy (e}

representa la curva de ajuste utilizando la
ecuacion (4).

Temparalurs (K}

Figura 9. Energia de Urbach en funcion

de la Temperatura para el Ge. La linea

continua representa la curva de ajuste
utilizando la ecuacion (4).
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