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MATERIALS & DEVICES 

NGÔ HẢI ĐĂNG 

CHAPTER 1: INTRODUCTION TO SEMICONDUCTOR MATERIALS 
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CONTENT 

• Types of semiconductors 

• Crystal classification 

• Crystal structure 

• Miller indices 

• Chemical bonding 

• Defects and doping in solids 

• Silicon ingot fabrication 
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CONTENT 

• Semiconductor Models 

• Carrier Properties  

• State and carrier distribution  

• Equilibrium Carrier Concentrations 
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INTRODUCTION TO SEMICONDUCTOR MATERIALS 

Các chất bán dẫn chủ yếu thuộc nhóm IV 

hoặc là sự kết hợp của nhóm III-V, II-VI 

Trường hợp ngoại lệ: nhóm IV-VI 
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Crystal classification 

Amorphous Polycrystalline Single crystal 
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Crystal structure 

 Unit cell 

Unit cell is a small portion of any given crystal that could be used to reproduce the crystal. 

The original lattice can be reproduced by duplicating the unit cell and stacking the unit cell 

next to each other in an orderly fashion. 

  Note:  Unit cells are not necessarily unique. 

 A unit cell needs not be primitive (the smallest unit cell possible) 

Crystal Unit cell Duplicating and stacking Unit cell (other) 
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Basic crystal structures 

Mỗi nguyên tử nằm ở góc ô đơn vị góp 1/8 vào bên trong ô. 

 mỗi ô đơn vị SC chứa 1 nguyên tử 

 

Vậy mỗi ô BCC, FCC chứa bao nhiêu nguyên tử? 

INTRODUCTION TO SEMICONDUCTOR MATERIALS 

Simple cubic Body-centered cubic Face-centered cubic 
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Volume density of atoms 

Xét ô mạng lập phương tâm khối có hằng số mạng  

Tính mật độ nguyên tử khối (volume density of atoms). 

     Volume density of atoms 
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Surface density of Atoms 

Xét ô mạng lập phương tâm khối có hằng số mạng  

Tính mật độ nguyên tử mặt theo hình vẽ 

= 
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Miller indices 

(632) 

(001) (2𝟐 1) 
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Lưu ý:  

1. Nếu mặt mạng song song với trục toạ độ nào thì hệ số giao với trục đó là  

2. Nếu mặt mạng giao với một trục theo chiều âm của trục thì ta đặt dấu “-” 

lên phía trên chỉ số giao. Ví dụ (2𝟐 1) 

3. Nếu các mặt mạng tương đương nhau, ta gộp chúng lại thành một họ mặt 

mạng. Ví dụ: (100); (010); (001); (1 00); (01 0); (001 )  {100} 

4. Nếu mặt mạng chứa gốc toạ độ, ta phải dời gốc toạ độ sang nút mạng khác 

trước khi tiến hành lấy chỉ số Miller của mặt mạng đó. 

5. Với hệ lập phương, mặt mạng và hướng vuông góc với mặt mạng đó có 

cùng chỉ số Miller. 
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Diamond structure: Si, Ge 

The tetrahedral structure of 4 closest 

neighbors in the diamond lattice 

Diamond structure 

Portions of the diamond lattice: bottom half (left) and top half (right) 

Si 
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Zincblende structure (sphalerite): GaAs 

Zincblende (sphalerite) lattice of GaAs 

Ga 

As 

GaAs 

The tetrahedral structure of 4 closest 

neighbors in the zincblende lattice 
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Chemical bonding 

Ionic bonding 

Covalent bonding 

Metallic bonding 

Van de Waals bonding 
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Chemical bonding: Si, Ge 

Covalent bonding 
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Defects and doping in solids 

 

  

 

 

 

 

 

  

 

Point defect 

Line defect Thermal vibration 
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Silicon ingot fabrication 
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Silicon ingot fabrication 

Czochralski method Website: http://vi.wikipedia.org/wiki/Jan_Czochralski 
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Czochralski method 
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Bài tập:  

 1. Một mạng lập phương (simple cubic) có mật độ nguyên tử khối 3 x 1022 cm-3. Xem 

nguyên tử như các quả cầu đặc, nằm tiếp xúc với các quả cầu nằm gần kề. Xác định 

hằng số mạng (lattice constant) và bán kính nguyên tử.  

 

 2. Tính khoảng cách giữa hai mặt mạng (110) gần nhất trong mạng tinh thể lập 

phương cơ bản (simple cubic), biết hằng số mạng a0 = 4.83 Angstrom 

 

 3. Hằng số mạng của một mạng lập phương tâm mặt FCC là 4.75 Angstrom. Hãy tính 

mật độ nguyên tử mặt của mặt (100) và mặt (110) 

 

 4. Hằng số mạng của silic là 5.43 Angstrom. Hãy tính mật độ nguyên tử khối của Silic. 
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6. Xác định chỉ số Miller cho mặt mạng và chiều (theo chiều vector) trong hình  

7. Trong hệ lập phương, hãy vẽ các mặt mạng 

8. Trong hệ lập phương, hãy vẽ các chiều 

 

 

 

9. Xem nguyên tử là các quả cầu cứng và các 

quả cầu lân cận gần nhất sẽ tiếp xúc nhau  

Hãy chứng tỏ rằng tỉ số thể tích các quả cầu 

trên thể tích các ô mạng là: 

a) /6 hoặc 52% với ô lập phương đơn giản (SC) 

b) 3/8 hoặc 68% với ô BCC 

c) 2/6 hoặc 74% với ô FCC 

d) 3/16 hoặc 34% với cấu trúc kim cương 
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CARRIER MODELING 

• Carriers inside semiconductors: electrons and holes 

• In this part: semiconductors in equilibrium conditions 

 “Equilibrium” : unperturbed state, no external voltages, magnetic fields, 

stresses… 
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1913, Niels Bohr, hydrogen atom model 

EH: electron binding energy 

m0: mass of free electron 

q: electronic charge (-1.6x10-19 C) 

h: Planck’s constant 

n: energy quantum number 

The electron volt (eV) is the unit of energy, equal to 1.6x10-19 joules 
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For silicon atom case 

Total 14 electron/ Si atom 

 

10/14 electrons: tightly bound 

to nucleus of atom, occupy very 

deep-lying energy levels 

 

4/14 electrons: weakly bound, 

called valence electrons, form 

chemical bonds 
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Semiconductor Models 

Covalent bonding 

Bonding model 
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Energy Band Model 

Important terms 

energy bands 

    conduction band 

    valance band 

    forbidden band (bandgap) 

Ec 

Ev 
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Carriers 

(a) Không có liên kết nào bị đứt gãy (trái)       vùng 

dẫn hoàn toàn trống + vùng hoá trị bị lấp đầy (phải)  

 Không có hạt tải hoặc dòng điện  

(b) Khi có liên kết Si-Si bị đứt gãy (electron di 

chuyển tự do trong mạng tinh thể)        electron 

nhảy từ vùng hoá trị lên vùng dẫn (hạt tải) 

 Có hạt tải hoặc dòng điện 

Bonding model Energy Band model 

(c) Liên kết Si-Si khi đứt gãy cũng tạo ra một lỗ 

trống (hole) di chuyển tự do trong mạng tinh thể (do 

các electron khác nhảy vào lấp chỗ) 

 Có hạt tải hoặc dòng điện 
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• Band gap and Material classification 

Insulators - Chất điện môi 

   Độ rộng vùng cấm lớn 

   Rất ít electron nhảy lên vùng dẫn ở 

nhiệt độ phòng 

 Dẫn điện kém 

 

Metals - Kim loại 

   Độ rộng vùng cấm rất hẹp hoặc vùng 

dẫn và vùng hoá trị chồng lấp lên nhau 

    Dẫn điện tốt 

 

Semiconductors - Chất bán dẫn 

   Độ rộng vùng cấm nằm giữa điện 

môi và kim loại 

   Ở nhiệt độ phòng, luôn có xác suất 

các electron nhảy lên vùng dẫn 
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Carrier Properties  

 Charge  

Điện tử (electron) tích điện âm, độ lớn  q = -1,6x10-19 C 

Lỗ trống (hole) tích điện dương, độ lớn q = +1,6x10-19 C 
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Effective mass 

 Trước tiên, xét chuyển động của electron trong chân không 

   Electron chuyển động giữa 2 bản tụ, điện trường ngoài 𝜀 

   Lực Newton tác dụng lên electron 

 

 

 

 Xét electron chuyển động trong tinh thể bán dẫn, đặt nằm giữa 2 bản 

tụ, điện trường ngoài 𝜀 

𝑚𝑛
∗  Khối lượng hiệu dụng của electron 

𝑚𝑝
∗  Khối lượng hiệu dụng của lỗ trống 

(lưu ý thay –q bằng +q) 
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Lưu ý: 

 Khối lượng hiệu dụng thay đổi theo các hướng tinh thể khác nhau 

 Khối lượng hiệu dụng cũng phụ thuộc vào nhiệt độ 

 

 

 

 

 

 Từ bảng trên, so sánh Si, Ge và GaAs? 
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Carrier numbers in intrinsic material 

 Vật liệu thuần (intrinsic material): vật liệu có độ tinh khiết cao, rất ít tạp 

chất bên trong 

 Có hai loại hạt tải trong chất bán dẫn thuần, với nồng độ: 

  n – số lượng electron/cm3 

  p – số lượng lỗ trống/cm3 

 Trong điều kiện cân bằng (equilibrium conditions) 

  n = p = ni             (tại sao?) 

  

 Ở nhiệt độ phòng (T = 300K) 

 

INTRODUCTION TO SEMICONDUCTOR MATERIALS 

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

cu
u d

uo
ng

 th
an

 co
ng

 . c
om

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


Manipulation of carrier numbers – Doping 

Các chất pha tạp (dopant) chủ yếu với Si 

Donor Acceptor 
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Biểu diễn mức năng lượng chất pha tạp trong giản đồ năng lượng 
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Carrier-related terminology  

INTRODUCTION TO SEMICONDUCTOR MATERIALS 

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

cu
u d

uo
ng

 th
an

 co
ng

 . c
om

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


State and carrier distribution 

 Density of states (DOS) 

 Mật độ trạng thái là số trạng thái trong một khoảng năng lượng tại mỗi mức 

năng lượng có thể bị electron chiếm. 

Mật độ trạng thái cao  có nhiều mức năng lượng cho electron chiếm giữ 

Mật độ trạng thái bằng không  không có mức năng lượng nào cho 

electron chiếm giữ 

gc(E): mật độ trạng thái tại mức năng 

lượng E trong vùng dẫn 

 

gv(E): mật độ trạng thái tại mức năng 

lượng E trong vùng hoá trị 
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Lưu ý:  

• Trước tiên. mật độ trạng thái có thể ví như số chỗ ngồi trong sân vận động. 

Theo đó, số ghế trên khán đài  tại vị trí cách sân cỏ một khoảng tương đương 

với số trạng thái của mức năng lượng nằng cách Ec hoặc Ev  

• Thứ hai, gc(E) = 0 khi E = Ec và tăng theo hàm căn bậc hai của năng lượng khi 

E tiến dần vào vùng dẫn. Tương tự, gv(E) = 0 khi E = Ev và tăng theo hàm căn 

bậc hai của năng lượng khi E tiến dần vào vùng hoá trị 

• Thứ ba, gc(E) và gv(E) khác nhau do khối lượng hiệu dụng của các hạt tải 

khác nhau 

Nếu m*n = m*p, mật độ trạng thái vùng dẫn và vùng hoá trị sẽ đối xứng gương 

vối nhau. 
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CARRIER MODELING 

• Nếu xét năng lượng nằm trong khoảng từ E  E +dE, ta có: 

 gc(E)dE: số trạng thái trong vùng dẫn/cm3 nằm trong 

khoảng năng lượng từ E  E+dE (nếu E  Ec)   

 gv(E)dE: số trạng thái trong vùng hoá trị/cm3 nằm trong 

khoảng năng lượng từ E  E+dE (nếu E  Ev) 

 

• Đơn vị của gc(E) và gv(E) là:  

 số trạng thái/đơn vị thể tích.đơn vị năng lượng 

cụ thể hơn là  

  số trạng thái/cm3-eV 
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CARRIER MODELING 

Hàm phân bố Fermi 

Nếu hàm mật độ trạng thái cho ta số trạng thái tồn tại ở một mức năng 

lượng E cho trước nào đó thì hàm phân bố Fermi f(E) cho biết trong số 

các trạng thái đó, bao nhiêu sẽ bị electron lấp đầy. 

f(E): cho ta biết, trong điều kiện cân bằng (equilibrium), xác suất một 

trạng thái có mức năng lượng E sẽ bị electron lấp đầy. 

EF : năng lượng Fermi hay mức Fermi 

k   : hằng số Boltzmann; 8,617 x 10-5 eV/K 

T   : nhiệt độ Kelvin (K) 
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CARRIER MODELING 

Khi T  0 K 

 

(E-EF)/kT  - với E < EF 

 

(E-EF)/kT  + với E > EF 

 

 f( E <EF)  1/[1 + exp(-) = 1 

    f( E >EF)  1/[1 + exp(+) = 0 

 
 

 

Khi T  0, các mức năng lượng E < EF sẽ bị điền đầy và các mức E > EF sẽ trống 
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CARRIER MODELING 

Khi T > 0 K 

Nếu E = EF, f(EF) = ½ 

 

Nếu E  EF + 3 kT 

 exp[(E-EF)/kT] >> 1 

 f(E)  exp[-(E-EF)/kT ] 

 Vậy E tăng, f(E) giảm về 0 
 

Nếu E  EF - 3 kT 

 exp[(E-EF)/kT] << 1 

 f(E)  1 - exp[(E-EF)/kT ] 

 Vậy các trạng thái có năng lượng  

EF - 3 kT sẽ được điền đầy. 

 

 
 

 

Ở nhiệt độ phòng (T = 300K), kT = 0.0259 eV và 3kT = 0.0777 eV <<Eg (Si) 

 3 kT khá nhỏ so với Eg 
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CARRIER MODELING 

• Câu hỏi: biết rằng xác suất một trạng thái trong vùng dẫn bị chiếm bởi 

electron bằng với xác suất một trạng thái trong vùng hoá trị bị trống. Vậy, 

mức Fermi nằm đâu trong giản đồ năng lượng? 

• Trả lời: hàm f(E) cho ta xác suất electron chiếm trạng thái có mức năng lượng 

E. Xác suất một trạng thái bị trống là 1-f(E). 

Theo đề bài:  f(Ec) = 1 –f(Ev) 

Trong đó      và   

 

 

 

Vậy, mức Fermi nằm giữa giản đồ năng lượng 
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CARRIER MODELING 

Equilibrium Distribution of Carriers  

– Phân bố hạt tải ở trạng thái cân bằng 

Phân bố electron trong vùng dẫn  gc(E).f(E) 

Phân bố lỗ trống trong vùng hoá trị gv(E).[1 - f(E)] 

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

cu
u d

uo
ng

 th
an

 co
ng

 . c
om

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


CARRIER MODELING 

Equilibrium Carrier Concentrations-Nồng độ hạt tải ở trạng thái cân bằng 

 Các công thức cho n và p 

Nhắc lại: 

 gc(E)d(E): số trạng thái trong vùng dẫn nằm trong khoảng năng lượng E E+dE 

 f(E): xác suất electron chiếm giữ trạng thái có năng lượng E 

gc(E)f(E)dE: số electron trong vùng dẫn, nằm trong khoảng từ EE+dE 

Lấy tích phân gc(E)f(E)dE trong toàn vùng dẫn, ta sẽ có tổng số electron nằm trong vùng dẫn. 
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CARRIER MODELING 

Đặt  

Tích phân Fermi-Dirac 

Mật độ trạng thái 

hiệu dụng trong 

vùng dẫn và vùng 

hoá trị 
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CARRIER MODELING 

Nếu  

Bán dẫn suy biến 

Bán dẫn suy biến 

Bán dẫn không suy biến 

Phù hợp cho bán 

dẫn không suy biến 
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CARRIER MODELING 

Các công thức khác cho n và p 

Trong bán dẫn thuần n = p = ni  và Ei = EF, ta có 

Phù hợp cho bán dẫn không suy biến 
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CARRIER MODELING 

Thừa số ni và tích số n.p 

Nếu lấy hai biểu thức nhân nhau theo từng vế, ta có 

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

cu
u d

uo
ng

 th
an

 co
ng

 . c
om

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


CARRIER MODELING 
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CARRIER MODELING 
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CARRIER MODELING 

Charge Neutrality Relationship – Phương trình cân bằng điện tích 

Giả sử tạp chất phân bố đều trong lòng chất bán dẫn 

Hệ đang ở trạng thái cân bằng 

Ta có phương trình cân bằng điện tích 

ND
+ : the number of ionized donors (positively 

charged donors) 

NA
-  :  the number of ionized accpetors 

(negatively charged acceptors) 

ND: total number of donors/cm3 

NA: total number of acceptors/cm3 

Ở nhiệt độ phòng T=300K 
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CARRIER MODELING 

Carrier Concentration Calculations – Tính toán nồng độ hạt tải 

Giả sử: bán dẫn không suy biến 

 các nguyên tử pha tạp bị ion hoá hoàn toàn 

Từ 

 
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CARRIER MODELING 

Các trường hợp đặc biệt 

Với bán dẫn thuần: (NA = 0; ND = 0)  n = ni và p = ni 

Với bán dẫn pha tạp, nếu ND – NA  ND >> ni  

 

 

 

    

    

 

   nếu NA – ND  NA >> ni 

 

    

 

 

   nếu ni >> ND - NA                               n  p  ni  

 

   trường hợp nhiệt độ đủ lớn, bán dẫn pha tạp trở lại thành bán dẫn thuần 

Với bán dẫn bù trừ ND = NA , giống trường hợp bán dẫn thuần.  
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CARRIER MODELING 

(*) 

(*) 

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

cu
u d

uo
ng

 th
an

 co
ng

 . c
om

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


CARRIER MODELING 

Determination of EF – Tính toán mức năng lượng Fermi 

(1) Mức Fermi thuần Ei 

 Với bán dẫn thuần n = p; Ei = EF 

Do  

Vậy: Ei nằm giữa vùng cấm khi mp
* = mn

* hoặc khi T = 0K 

Với trường hợi Si tại 300K, mp
*/mn

* = 0.69; (3/4)kTln(mp
*/mn

*) = -0.0073 eV 

 Ei nằm dưới mức giữa vùng cấm một khoảng rất nhỏ: 0.0073 eV 
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CARRIER MODELING 

(2) Bán dẫn pha tạp (không suy biến, tạp chất bị ion hoá hoàn toàn) 

 

Từ  

Vậy:  

EF sẽ tiến dần từ mức giữa vùng cấm lên đáy vùng dẫn khi nồng độ donor tăng dần 

EF sẽ tiến dần từ mức giữa vùng cấm xuống đỉnh vùng hoá trị khi nồng độ acceptor 

tăng dần 
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CARRIER MODELING 

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

cu
u d

uo
ng

 th
an

 co
ng

 . c
om

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


CARRIER MODELING 

Carrier Concentration Temperature Dependence – Sự phụ thuộc vào nhiệt độ của nồng độ hạt tải 
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Bài tập:  

CARRIER MODELING 
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