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Do wyznaczenia funkgji radialnego rozktadu atoméw w poétprzewodnikach
amorficznych As-Ge-S zostata zastosowana metoda rozpraszania
promieni rentgenowskich. Funkcja rozktadu radialnego (RDF) otrzymana
poprzez transformate Fouriera z eksperymentéw dyfrakcyjnych
dostarczyta informacji o uporzadkowaniu bliskiego zasiegu. Analiza
funkcji rozktadu radialnego (RDF) oraz zredukowanej funkcji rozktadu
(RRDF) pozwolita na okreslenie liczb koordynacyjnych oraz odlegtosci
miedzyatomowych odpowiadajgcych pozycji najblizszych sasiadow w
badanych materiatach.

WSTEP

Najistotniejszg cechg odrézniajacg strukture atomowg ciata
amorficznego od ciata krystalicznego jest brak uporzadkowania dalekiego
zasiegu. Z drugiej strony potozenia atoméw w ciele amorficznym nie sg
potozeniami przypadkowymi. Mozna zauwazy¢ istnienie duzej korelacji w
lokalnym uporzadkowaniu atoméw. Chociaz brak uporzadkowania
dalekiego zasiegu powoduje przypadkowo$¢ potozen atoméw w dalszych
odlegtosciach, struktura w skali atomowej jest nieprzypadkowa dia
odlegtosci rzedu kilku odlegtosci miedzyatomowych od danego atomu.
Informacji o uporzadkowaniu bliskiego zasiggu dostarcza funkcja

radialnego rozktadu atoméw (RDF). Bezpos$rednim $wiadectwem istnienia
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uporzgdkowania bliskiego zasieggu w postaci dobrze okreslonych
najblizszych i kolejnych sasiednich warstw jest obecno$é¢ wyraznie
widocznych pikéw, pierwszego i drugiego, w funkcji RDF. Brak
uporzgdkowania dalekiego zasiggu przejawia sig¢ faktem, iz oscylacje
funkcji RDF zanikaja powyzej trzeciego lub czwartego piku.

Funkcje rozktadu radialnego atoméw RDF mozna otrzymywac,
poprzez transformate Fouriera, z eksperymentéw dyfrakcyjnych. Inng
postacig funkcji RDF jest tzw. zredukowana funkcja rozktadu radialnego
atoméw (RRDF) [1].

W pracy przedstawiono funkcje RDF dla poétprzewodnikow
amorficznych As-Ge-S.

EKSPERYMENT

Pomiary przeprowadzono dla prébek o skladzie: AsygeGegsSei o,
AS11,8G€235S64,7, AS6,25G€28,125565,626, AS16G 24560, ASsGE32S60.

Do pomiaréw rentgenowskich uzyto dyfraktometru
rentgenowskiego DRON 2.0 z goniometrem horyzontalnym GUR-5 i
monochromatorem grafitowym w wigzce pierwotnej. Zastosowano lampe
z anodg miedziang o dtugosci fali monochromatycznej wigzki promieni
rentgenowskich  wynoszacej A=0,154178 nm. Promieniowanie
rejestrowane bytlo w zakresie katowym od 10° do 140° (w skali 26) z
krokiem A6=0,2°.

WYNIKI
Z natgezenia promieniowania rozproszonego na substancji amorficznej

otrzymujemy zredukowang funkcje interferenc;ji [2,3]:

F(k) =}4nr[p(r) -~ po]sin(kr)dr (1)
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gdzie: r-odlegto$¢ od danego atomu; p(r)-funkcja gestosci atomowej w
odlegtosci r od danego atomu w jednostce objetosci; pp-$rednia gestosé
atomowa; k jest wektorem rozpraszania (k£4nsin0- A, gdzie A-diugosé
fali padajgcego promieniowania, 26 jest katem rozpraszania).

Funkcja rozkiadu radialnego atoméw (RDF)  okresla
prawdopodobienstwo znalezienia sgsiedniego atomu w odlegto$ci miedzy
r a r+dr. Jest ona zdefinowana jako:

H(r) = 4mr® p(r) = 4’ po + rG(r) 2
G(r) jest zredukowang funkcjg rozktadu radialnego atoméw (RRDF)

otrzymywang poprzez transformate Fouriera zredukowanej funkgcji

interferencji F(k) i opisywang wzorem:
G(r) = 4mlp() - po] = @/m) [F(E)sin(lr)dk ®
0
Funkcje RDF mozna wiec przedstawic¢ jako:
H(r) = 4w’ po + (2r/n)}F(k) sin(kr)dk (4)
0

Funkcje H(r) i G(r) zostaly obliczone wedtug procedury Renningera-
Kaplowa [4].

Rys.1-5 przedstawiajg funkcje H(r) dla badanych materiatéw.
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Rysunek 2. Funkcja H(r) dla Asy1gGe235564,7.



170 Vth ISPCS "99

30.00 S
Asg 25828 125565 625
T 20.00 —
o
. |
s,
= 10.00 —
a
0.00 —
LI B B I B
0.00 4.00 8.00
r1107 O

Rysunek 3. Funkcja H(r) dla A36'25G923|125855,526.
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Rysunek 4. Funkcja H(r) dla As;sGe24Seo.
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Rysunek 5. Funkcja H(r) dla AsgGeg,Seo.

Scatkowana powierzchnia pierwszego dobrze okreslonego piku funkcji

H(r) odpowiada liczbie najblizszych sgsiadéw.

N = j4m‘2p(r)dr (5)

gdzie: r, i r odpowiadajg minimum odpowiednio poprzedzajacemu i
nastepujgcemu po pierwszym piku. Pole to jest rowne liczbie atomoéw
zlokalizowanych pomiedzy rp i r. Liczbe otaczajgcych atom najblizszych
sgsiaddbw nazywamy liczbg koordynacyjng. Tak wiec $rednig liczbe
koordynacyjng mozemy okre$li¢ poprzez wyznaczenie catkowitej
powierzchni pod pierwszym pikiem funkcji H(r) [3,5]. Warto$¢ liczby
koordynacyjnej wskazuje na gestos¢ upakowania atomow.

Funkcje G(r) dla badanych materiatow przedstawiajg Rys.6-10.

Maksima w funkcji G(r) odpowiadajg tym odlegtosciom r, dla

ktérych lokalna gestos¢ p(r) jest wieksza niz $rednia gestos¢ atomowa pp,
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a minima tym odlegtosciom r dla ktérych jest ona nizsza niz $rednia

gestos¢ atomowa py.
Ksztatt funkcji G(r) wskazuje na istnienie uporzadkowania bliskiego

zasiegu w badanych materiatach do odlegtosci okoto 6x10"°m.
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Rysunek 6. Funkcja G(r) dla Asyg ¢Geg sSs1 o.
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Rysunek 9. Funkcja G(r) dla AsisGe24Seo.
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Rysunek 10. Funkcja G(r) dla AsgGes»Seo.
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Pierwsze maksimum w funkcji G(r) dla kazdej z badanych prébek
jest obserwowane dla r,=2,301x10""°m, drugie dla r,=3,556x10""°m.
W Tabeli 1 zostaty zebrane $rednie wartosci liczb koordynacyjnych N dla
badanych materiatébw obliczone wedtug wzoru (5) oraz potozenia dwdch
gtownych pikow funkcji G(r); ry-potozenie pierwszego piku; ro- potozenie
drugiego piku.

Tabela 1. Potozenia pikéw 1y i r, funkcji G(r) oraz $rednia liczba

koordynacyjna N dla badanych prébek.

Sktad chemiczny probki |{r{ [107°m] [r,[107°m] [N

As25.6Ge95S61.0 2,301 3,556 2,92
Asi18G€23 5S64,7 2,301 3,556 2,99
As6.25G28.125S65,625 2,301 3,556 3,17
As16Ge2Seo 2,301 3,556 2,97
AssGesSeo 2,301 3,556 3,10

DYSKUSJA | WNIOSKI

Badany ukfad potréjny bogaty w siarke AsGeSiy 4 Z X+y
mniejszym lub rownym 0,4 tworzy strukture amorficzna.

Wyraznie widoczne maksima funkcji G(r) (pierwsze i drugie)
Swiadcza o dobrze okre$lonych najblizszych i kolejnych najblizszych
warstwach. Pierwszy pik (r;=2,301x10"°m) jest zwiazany z obecnoécig
najblizszych sagsiadow. Jego warto$¢ wskazuje na obecnos¢ wigzan As-S
pomiedzy arsenem i siarkg [6,7]. Wystepowanie dalszych sagsiadéw
uwidaczniajg kolejne maksima.

Sktad chemiczny wskazywatby na istnienie wielu wigzan S-S, S-As i S-
Ge, natomiast nie istniejg wigzania Ge-Ge, As-As | Ge-As, ze wzgledu na
rzadkie rozmieszczenie tych atoméw w strukturze. Poniewaz

tréjwartoSciowy arsen wigze sie z trzema atomami siarki, wiec liczba
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koordynacyjna dla atomu arsenu wynosi N=3. Warto$¢ do$wiadczalna
liczby koordynacyjnej wyliczona jako pole pod pierwszym pikiem funkcji
RDF réwniez wynosi trzy, co $wiadczy, ze atomem centralnym jest atom
arsenu a atomy otaczajgce to atomy siarki. Potozenie pierwszego piku w
odlegtosci r=2,3x10"°m jest wiec odlegio$cia pomiedzy atomami As-S.
Druga warstwa atoméw lezaca w odlegtosci r,=3,5x10"°m od atomu
centralnego As tez sktada sie z atoméw siarki. Swiadczy to o tworzeniu
sie tancuchéw sktadajacych sie z atomow siarki faczacych atomy arsenu
lub germanu. Stopien potaczii miedzy fancuchami zalezy w istotny
sposéb od koncentracji taczacych je domieszek. Ze wzrostem
koncentracji As lub Ge liczba oddzielnych jednostek molekularnych
szybko spada.
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