Pro Mathematica Vol. XII, Nos. 23-24, 1998

EL NIVEL FERMI EN
SEMICONDUCTORES DOPADOS

Casio Oré

1. Introduccion

El conocimiento del valor del nivel Fermi es
importante en metales y semiconductores
pues permite, entre otros, conocer las
concentraciones de portadores y con ellas
la conductividad de los materiales.

La Teoria del Electrén Libre, complementado con el Principio de
Exclusién y la distribucién de Fermi-Dirac permite en forma sencilla obtener
el nivel Fermi en metales. En el caso de semiconductores un procedimiento
similar conduce a una integral que para un semiconductor puro puede
ejecutarse invocando el hecho que a temperaturas usuales el comportamiento
de los electrones puede ser descrito por la distribucién cldsica de Maxwell-
Boltzmann.

En semiconductores dopados el caso se complica. Ya no puede usarse la

distribucién cldsica, o en el mejor de los casos, su validez queda muy
restringida. Pese a ello se insiste en su uso y, lo que es mds lamentable, se le
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emplea reiteradamente. Al final no se sabe en qué regién o regiones son
vilidas las expresiones obtenidas. La dificultad reside en la complejidad
funcional de la distribucion Fermi-Dirac. Su presencia no permite una
solucion analitica al problema.

Afortunadamente, la masificacion de calculadoras y computadoras
personales posibilitan en la actualidad enfrentar numéricamente las integrales
y obtener resultados concretos eliminando de paso aproximaciones de
cardcter dudoso.

En el presente trabajo se reporta el cdlculo del nivel Fermi para una
muestra de silicio dopado con arsénico para diversos rangos de temperaturas
y concentraciones de impurezas. Se ha usado para ello la calculadora
FX 720 CASIO programable, muy popular entre el estudiantado.

2. Teoria

La concentracion de electrones n en la banda de conduccién (BC) y la
de vacancias p en la banda de valencia (BV) estdn dadas por [1, 2]:

. E
no= 8(E) F(E) dE ()
“E
8
o
p= 8, (E) (1-F(E)) dE )
E

Se ha elegido como cero de la escala de energias al tope de la BV. E,
y E; son las energias del tope de la BC y del minimo de la BV,
respectivamente.

F(E) es 1a distribucién de Fermi-Dirac

F(E) = 1/(eB(E_“) +1) 3)
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donde P es lainversa de la energia térmica kT y [ es el nivel Fermi.

Las densidades de estado por rango de energia para electrones y
vacancias estdn dadas por

2m, 32 %
slB) =555 = (E—E,f )
32 y
2m;
g,( )=# oy (-E)? )

donde m: y m: son las masas efectivas de los electrones y vacancias,
respectivamente. Al respecto, en sustancias pertenecientes a la columna IV de
la tabla periddica (Si y Ge, entre otras) las superficies de energfas constantes
estin dadas por elipsoides multiples, esto es, requieren la presencia de 3
masas efectivas para los electrones y 3 para las vacancias. Sin embargo, para
zonas préximas al borde inferior de la BC y superior de la BV estas
superficies de energias constantes pueden ser consideradas como esféricas
[3. 4] requiriendo por lo tanto de wuna sola masa efectiva

m* =(mym, ms )A y son las que se usardn en las expresiones 4 y 5.

El ancho de la banda prohibida Eg es temperatura dependiente. Para el
caso especifico del silicio los datos experimentales permiten consignar 2 tipos

de dependencia. Una cuadrdtica para temperaturas inferiores a 200 K y otra
lineal para temperaturas superiores a 200 K [5, 6].

Un semiconductor dopado tipo 51 contiene atomos dc impurezas
donantes. Para concentraciones N, no muy altas de estas impurezas (un

L. . 4 . .

méaximo de | impureza por 10" de Si) los electrones adicionales aportados
por estos dtomos ocupan niveles en la banda prohibida muy préximos al
borde inferior de la BC, niveles que poscen una energia Ej, de mancra que

Eg ~ E|, eslaenergia de ionizaci6n de las impurezas. Figura 1.
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Figura 1: Niveles de impurezas

Una mayor concentracién de impurezas ocasiona bandas de impurezas
que pueden superponerse a la BC en cuyo caso el material adquiere
caracteristicas metalicas.

A la temperatura T la energia térmica media kT permite que parte de
estos electrones pasen a la BC, formédndose simultineamente &dtomos

ionizados con una concentracién N en igual nimero. Se tiene, entonces, la
igualdad

n =p+N;; (6)

ecuacién que manifiesta que la concentracién de electrones en la BC es
debida a electrones que de la BV pasan a la BC y a electrones que de los
niveles de impurezas pasan asimismo a la BC.

La probabilidad que un atomo de impureza se ionice y, por lo tanto, su
electrén pase a la BC a la temperatura 7" es dada por [7].

1—1/[%«;3('5”‘“)“] | %

Escrita en detalle la expresion 6 toma la forma

78



212| K BlE-w) 22| w2
J.E (—E)%{l_ B(E}”)H}dEJrNDllWJ ®)

Es ésta la ecuacion que se utilizard para calcular el valor del nivel Fermi
W para diversas concentraciones de impurezas N, y temperaturas 7.

3. Calculo del Nivel Fermi

Como el nivel Fermi se encuentra por lo general en la banda prohibida,
la funcién F(E) disminuye muy rdpidamente en la BC y la funcién 1 - F(E)
en la BV, de modo que no se cometerd error alguno si E; y E; son
reemplazados por = y —oo, respectivamente, en (1) y (2).

En semiconductores puros el nivel L estd alrededor del centro de la
banda prohibida BP, esto es, cercano a Eg/ 2. Luego, en este caso,

E — p>> kT atin para temperaturas tan altas como 1000 K. Puede entonces
cambiarse la funcién Fermi-Dirac por la funcién cldsica de Maxwell-
Boltzmann como ordinariamente se hace y con ello las integrales (1) y (2) son
facilmente efectuadas

2mkTm, Blu-£, )
n = 2—# e
h
32
2mkTm’
h
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En semiconductores dopados tipo 1, el nivel L se desplaza hacia Eg y

por lo tanto ya no es del todo cierto que £ — pu>> k7. No son vilidas
entonces las expresiones (9) y, por consiguiente, es erréneo reemplazar (9) en
(8). No queda otra alternativa que recurrir a la integracidon numérica para
obtener tanto n como p. No es tampoco cierto que E,; — u>> k7, tomando

mds exigente el cdlculo numérico. Los textos usuales no toman en cuenta
estas limitaciones proporcionando aproximaciones no muy confiables [1, 3].

Puede sin embargo aliviarse la doble integracién invocando la ley de
accién de masas que muestra que debe cumplirse n; p; = np donde el
subindice { es usada para semiconductores intrinsecos (puros). Bastaria

. .. . 2
efectuar la integracién para n, evaluar 1; con (9) y asi tener p =n " /n .
I

Este es el camino que se ha optado en el presente trabajo y reduce bastante el
tiempo de integracion que debe efectuar la calculadora FX 720.

Una expresidn alternativa para el valor de n;, independiente del valor de

WU, se obtiene multiplicando las 2 expresiones (9) e invocando el hecho que
en semiconductores intrinsecos #1; debe ser igual a p;. Se tiene entonces

3 3
2(27tkTm)A o 46_[3&

i= 3 m m 2 (10)

Diversas fuentes [3, 4] consignan diferentes valores para las masas
efectivas aunque cercanos entre si. En este reporte han sido usados.
m,=Llm m,=057m )

donde m es 1a masa del electrén libre.

Los datos experimentales proporcionados por ref. [5, 6] permiten
obtener luego de emplear el procedimiento de minimos cuadrados

E

P 1,16873 = 5,7554x107 7> , T<200K

1,205 - 2.84x107* T , T>200K (12)
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Con estos valores, la expresién (10) adquiere la forma

- E, /1725x107*T

3
ni=3,4312x102lTAe (13)

Proporcionando valores a 7, esta dltima expresién permite hallar la

concentracién de electrones (y de vacancias) #; en semiconductores
intrinsecos. Los valores obtenidos se consignan en las figuras 2, 3 y 4.

Auln contando con estas ayudas, la bisqueda del valor de L que
satisfaga (8) contando con la ayuda de la FX 720 demand6 mucho tiempo.
Sin embargo, dada la naturaleza de la expresién (8) resulta mds sencillo

proporcionar valores a L y T y hallar los valores respectivos de N, que
satisfagan la ecuacién. Este es el camino adoptado y con los valores

obtenidos pueden luego construirse relaciones [l vs. T para diversos valores
de las concentraciones.

Como impureza fue elegido el arsénico cuya energia de ionizacidn es
0,049 eV de manera que el nivel E}, de la impureza es Eg — 0,049. Esta

expresion fue mantenida en todos los calculos.

La energia térmica juega un valor importante en (8), el limite superior
en la integracién, asi como el intervalo entre pasos sucesivos de la energia
fueron puestos en funcién de ella. Para el limite superior se considerd 15 k7.
Con este valor, la funcién F(E) se convierte en 3x107 cifra muy pequefia
comparada con su valor mdximo que es de 1. El intervalo entre pasos
sucesivos efectuados en el eje de la energia fue k7/35.

Los valores consignados conducen a que n adquiera la forma

Z
7 E—E&' )
n=7,9242x10 ﬁdE (14)
E, ePVETH 4

E +15kT
o

donde los valores de la energia deben ser dados en eV.
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A su vez, el dltimo término de (8) puede ponerse en la forma

ND
B(E/) - H)

1+2e

Con las expresiones anotadas, la ecuacién (8) adquiere la forma

n; ND
ﬁ(E/) —u)

1+2¢

El programa BASIC elaborado para la FX 720 es

W 0~ N

10
11
12
13
14
15
16
20
25
30
31
32
40
45
50
55
60

INPUT T

M = 0.049

K = 0.00008625xT : D = K/35
G = 1.205 — 0.000284xT (6 1.16873 — 5.7554x107'xTT2)
M=G-M

INPUTF, J

S=0

E=G
B=(E-F)/K:C=E-G
A=SQRC/(EXPB + 1)
E=E+D:H=15xK:S=S+ A
IFC < H THEN 12

I = SxDx7.9242x10727

P =—-Gx10000/ (1.725xT)

N = 3.4312xTT1.5xEXP Px 10721
PRINT T, F

PRINT I ,

L=T-NXN/I

R=(F-M)/K

Q =Lx (2xEXPR + 1)

PRINT Q

F=F-J

GOTO 10

(15)

(16)



4. Resultados obtenidos

La figura 2 muestra los valores del nivel Fermi para diversas
concentraciones de impurezas y diferentes temperaturas. Se observard que
para cada temperatura un incremento en la concentracidén de impurezas
ocasiona que el nivel Fermi aumente también, aproximdndose al borde
inferior de la BC, Eg. Este comportamiento lo hace en forma distinta para

distintas temperaturas. Para temperaturas muy bajas, [L estd muy préxima a
Eg para cualquier N, mientras que a altas temperaturas la aproximacién a

Eg, sc realiza recién a partir de un determinado valor de Nj. Asi, por

gjemplo, a 300 K, el nivel Fermi se mantiene igual al de un semiconductor
intrinseco hasta una concentraciéon de impurezas igual a 10" m™, recién
entonces empieza a aumentar. Esto contrasta fuertemente con el
comportamiento a muy bajas temperaturas donde una minima presencia de

impurezas hace elevar bruscamente el valor de [l para luego ir lentamente
acercdndose a £ . @ medida que N[, aumenta. Este incremento brusco de

es para permitir que electrones de los niveles de impureza puedan trasladarse
a la BC, pero como la temperatura es muy baja, este pasaje debe ser pequefio
en nimero. A medida que la temperatura va incrementindose, mayor nimero
debe trasladarse y esto se consigue con valores de WL inferiores. A 300 K, por
ejemplo, todas las impurezas deben estar ionizadas esto hace que se mantenga

el valor de W, salvo que la concentraciéon de impurezas sea muy grande
15 -3
>10"m™).

¢Por qué sube B a medida que N, aumenta? La explicacion mds
apropiada puede encontrarse en el papel que suele darse al nivel W en

semiconductores intrinsecos. En ellos |; se halla aproximadamente en la
mitad de la banda prohibida [1, 2]. Esta ubicacién permite que los valores de
f(EyenlaBCyde 1 —f(E)enlaBYV sean iguales, situacién que finalmente
conduce a n; = p;. Puede luego decirse que U es el medio entre una BC
vacfa y un depésito de electrones BV. En el caso de semiconductores
dopados tipo n, el nivel de impurezas se convierte en un nuevo depdésito de
electrones y por lo tanto L deberia estar entre Eg y Ep. El mayor o menor

grado con ¢l que este papel es desempeiiado depende de la concentracidn de
impurezas y de la temperatura. Cuanto mayor sea N, més pronunciado es
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este efecto a cualquier temperatura como lo muestra la figura 2. A bajas
temperaturas cste papel se cumple parcialmente a no ser que la temperatura
sea también demasiado baja, pues en estas circunstancias el desplazamiento
de electrones hacia la BC es insignificante. Situacién completamente distinta
ocurre a concentraciones bajas y temperaturas elevadas, pues en éstos el nivel
Fermi coincide con ;. Esto es debido a que en estas temperaturas todas las
impurezas estdn ionizadas y eso requiere Ep — 1L >>KT.

La figura 3 muestra cémo cambia [ con T a diferentes concentraciones

de impurezas. Se observa que a temperaturas muy bajas, el nivel Fermi est4
E P E,

préximo a — 3 pana cualquier N, pero luego los valores van

disminuyendo a medida que aumenta la temperatura. Hay un constante

acercamiento al valor del semiconductor intrinseco W;, notdndose que los de

menor N se aproximan mds ripidamente. Puede notarse que un

. -3 . .
semiconductor dopado con N, = 10® m™ adquiere las caracterfsticas de

un intrinseco a 460 K mientras que el de 10** aun no lo hace a 500 K. Es de
advertir que en los célculos efectuados no se sobrepasé los 500 K debido a
que las mayores utilizaciones de los semiconductores es efectuada a
temperaturas mas bien bajas.

Una vez conocidos los valores de |L para diversas concentraciones de
impurezas y temperaturas y como un corolario sumamente importante se tiene
el célculo ahora sencillo de la concentracion de electrones 1 en ta BC. La
figura 4 nos da una espléndida visién de la ocurrencia de cosas. Observamos
que para una muestra de Si puro, n recién empieza tener valores a la
temperatura de 120 K para luego ir aumentando paulatinamente hasta
alcanzar el valor de 10% m™* a 500 K. Se observara que para temperaturas
menores a 120 K en semiconductores dopados ya no ¢s cero y que los valores
que adquiere depende dec la concentracion de impurezas. La ionizacién
completa de las impurezas se logra muy réapidamente: para 10", 20 K para

10**, €1 90 % estd ionizado si T = 100K. En el otro extremo de temperatura
se advierte que los semiconductores dopados se convierten en puros a
diversas temperaturas. El que posee N, = 10" m™ 1o hace a 200K: para

-3 . . ..
10" m™  se requiere 300K. Se notard asimismo que 500 K no son aun
. 243 :
suficientes para que la muestra con N = 107 m™ adquiera las

caracteristicas de un semiconductor intrinseco. Una vez que toda la impureza
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haya sido ionizada, un posterior aumento de temperatura no cambia el valor
de n situacién que se mantiene hasta alcanzar la temperatura neccsaria que
permita al semiconductor adquirir las propiedades intrinsecas.

5. Conclusion

Se ha mostrado que una calculadora programable personal muy
utilizada por estudiantes de ciencias e ingenierfa es suficiente para calcular el
nivel Fermi en semiconductores dopados. Tradicionalmente se eludia este
tipo de célculo debido a la complejidad de las expresiones matemiticas
involucradas. El hallazgo del nivel Fermi y, a partir de él, de la concentracidn
de electrones en la banda de conduccién para diferentes temperaturas y
concentraciones de impurezas proporciona un sdlido conocimiento del papel
que le corresponde a las impurezas en dispositivos semiconductores.

No estd demas afiadir que procedimientos similares pueden utilizarse
para otros tipos de semiconductores o de impurezas, incluyendo a
semiconductores del tipo p.
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Figura 2: Nivel Fermi U para diversas concentraciones de impurezas donantes N, y diferentes

temperaturas. En el eje W sc han consignado valores de W; para las temperaturas mostradas.
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Figura 4: Concentracién de electrones 71 en la banda de conduccién en funcidn de la temperatura T
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para diversas concentraciones de impurezas donantes N, (m™)
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