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cấm lớn. ZnO loại p có điện trở suất thấp rất khó để chế tạo trong khi việc chế tạo màng 

ZnO pha tạp loại n chất lượng cao với độ dẫn tốt rất dễ dàng. Phương pháp đồng pha tạp 

có tính toán các donor cùng với các acceptor  là cần thiết cho sự tăng cường khả năng 

hợp thức của acceptor theo sự suy giảm năng lượng mạng tinh thể và giảm năng lượng 

liên kết của tạp chất acceptor trong màng ZnO pha tạp nặng loại p. Donor không phải là 

tạp chất phá hủy loại p, nhưng nó là một lớp trung gian kích hoạt các acceptor, tức là chất 

đồng pha tạp phản ứng. Việc xác định khả năng ứng dụng của phương pháp đồng pha tạp 

sử dụng các loại acceptor N và Ga như các chất đồng pha tạp phản ứng để chế tạo ZnO 

loại p điện trở suất thấp đã đạt được bằng thực nghiệm. 

1. Giới thiệu chung 

Gần đây, màng mỏng ZnO loại n dẫn điện trong suốt đã được xếp vào loại màng 

mỏng oxit dẫn điện trong suốt đầy hứa hẹn (TCO) [1]. Việc tìm kiếm các chất thay thế 

cho indium tin oxide (In2O3: Sn, ITO) rất đáng quan tâm bởi vì indium có giá thành cao 

và hiếm. Kẽm oxit  rẻ và dễ ăn mòn hơn ITO, do đó, ZnO là một ứng cử viên tốt để thay 

thế ITO làm điện cực phía trước trong một số màn hình trong tương lai, chẳng hạn như 

màn hình phẳng. Các axit loãng và amoni clorua được sử dụng để ăn mòn ZnO. Một ứng 

dụng trong đó ZnO được sử dụng như TCO và lớp phủ chống phản xạ là trong các pin 

mặt trời chẳng hạn như các pin mặt trời dựa trên silic vô định hình (a-Si) và Cu (InGa)Se2 

[2, 3]. Trong quá trình hình thành các pin mặt trời silicon vô định hình trên các đế dẫn 

điện trong suốt (superstrates) (TC), TC tiếp xúc với plasma có chứa các nguyên tử hydro. 

Kẽm oxit bền hơn đối với sự giảm hydro-plasma và có thể chế tạo ở nhiệt độ tăng trưởng 

thấp. Do đó, nó có thể là vật liệu được ưu tiên cho các ứng dụng trong các pin mặt trời 

như đã đề cập ở trên. 

Kẽm oxit với độ rộng vùng cấm trực tiếp 3.3 eV cũng đã thu hút sự chú ý bởi vì 

các ứng dụng có thể có của nó trong các thiết bị phát quang bước sóng ngắn [4, 5].  Để 

phát triển các thiết bị quang điện như vậy, một vấn đề quan trọng cần được giải quyết là 

chế tạo màng ZnO loại p điện trở suất thấp, cũng như đối với các chất bán dẫn độ rộng 



vùng cấm lớn khác như ZnSe và GaN. Tuy nhiên, Oxit kẽm đã được chứng minh là rất 

khó để pha tạp loại p. Dự đoán lý thuyết cho việc thực hiện các ZnO loại p bằng phương 

pháp đồng pha tạp và N theo tỷ lệ N / Ga = 2:1 đã được đề xuất trong báo cáo trước đây 

của chúng tôi [6-9]. Chúng tôi lưu ý đến sự hình thành của các cụm bao gồm acceptor-

donor-acceptor chiếm các họ mặt mạng gần nhất hoặc các họ mặt mạng gần nhất thứ hai 

là thuận lợi lớn do tương tác hấp dẫn mạnh giữa acceptor N và các donor Ga, chúng được 

sử dụng như các đồng pha tạp ở các mức pha tạp cao. Sau đó, việc xác định khả năng ứng 

dụng của phương pháp đồng pha tạp để chế tạo ZnO loại p đã được ghi nhận bởi Joseph 

và các cộng sự [10]. Họ xác định loại dẫn điện bằng các phép đo Hall và hệ số Seebeck. 

Họ đã quan sát được điện trở suất là 2Ωcm ở nhiệt độ phòng và nồng độ lỗ trống là 4.10
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 bằng cách áp dụng phương pháp đồng pha tạp, sử dụng các tạp chất N là acceptor và 

Ga như là donor trong khi họ thấy ZnO loại p điện trở suất cao nếu chỉ pha tạp N. Hơn 

nữa, trên cơ sở của việc phân tích các dữ liệu thu được bằng các phép đo quang điện tử 

tia X (XPS), họ đã kết luận tỷ lệ là 2N/1Ga trong các màng mỏng ZnO đồng pha tạp. 

Trong nghiên cứu này, đầu tiên chúng tôi nghiên cứu các cấu trúc điện tử của màng ZnO 

không pha tạp và pha tạp loại n hoặc loại p. Thứ hai, chúng tôi nghiên cứu ảnh hưởng của 

việc pha tạp khi sử dụng các tạp chất bên ngoài vào năng lượng mạng tinh thể. Thứ ba, 

chúng ta thảo luận về các thành phần cần thiết trong đồng pha tạp và nghiên cứu làm thế 

nào để kiểm soát các electron hóa trị để nhận được màng ZnO loại p với điện trở suất 

thấp. 

2. Phương pháp luận 

Các kết quả tính toán cấu trúc vùng của chúng tôi cho các tinh thể ZnO dựa trên 

phương pháp xấp xỉ mật độ cục bộ (LDA) của sự trao đổi và tương quan điện tử [11-13] 

và phương pháp sóng cầu bổ sung (ASW) để tìm nghiệm của các phương trình đơn hạt 

hiệu dụng[14]. Trong các tính toán, sự xấp xỉ nguyên tử hình cầu (ASA) với một số hạng 

hiệu chỉnh được thừa nhận. Lấy tích phân vùng Brillouin đối với các điểm 84-k trong một 

nêm bất khả quy cho các tinh thể ZnO không pha tạp và cho các điểm 24-k đối với các 

tinh thể ZnO pha tạp và đồng pha tạp. Đối với các electron hóa trị, chúng tôi sử dụng các 



obitan ngoài cùng s, p và d cho các nguyên tử Zn và các obitan s và p đối với các nguyên 

tử khác. Năng lượng Madelung là năng lượng phản ánh sự tương tác tĩnh điện trong phạm 

vi rộng lớn trong hệ thống, được giả định bị giới hạn ở tổng trên các đơn cực. 

Chúng tôi đã nghiên cứu các cấu trúc tinh thể của ZnO pha tạp và đồng pha tạp với 

các điều kiện biên tuần hoàn bằng cách tạo ra ô cao cấp chứa đối tượng quan tâm. (1) Đối 

với ZnO pha tạp với các nguyên tố nhóm III (IIIsAl, Ga In) hoặc nguyên tố Li nhóm I, 

chúng tôi đã thay thế một trong số 16 mặt mạng của các nguyên tử Zn với một mặt mạng 

tạp chất trong các ô cao cấp mô hình. (2) Đối với ZnO pha tạp với N (ZnO: N), chúng tôi 

đã tính toán hai trường hợp: (a) Đối với ZnO được pha tạp với N nồng độ 2.6.10
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, 

chúng tôi thay thế một trong số 16 mặt mạng của các nguyên tử O với một mặt mạng 

acceptor ( b) đối với ZnO được pha tạp với Nitơ nồng độ 6.5.10
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, chúng tôi thay thế 

một trong số 64 mặt mạng của các nguyên tử O với mặt mạng acceptor, (3) đối với ZnO 

đồng pha tạp N và các nguyên tố nhóm III theo tỉ lệ N/III 1:1, [ZnO, (N, III)], chúng tôi 

thay thế một trong số 16 mặt mạng của các nguyên tử Zn với mặt mạng của donor và một 

trong số 16 mặt mạng của các nguyên tử O với các mặt mạng của nguyên tử N. Chúng tôi 

xác định cấu trúc tinh thể của ZnO: (N, III) bằng cách tối thiểu hóa năng lượng toàn 

phần, các tính toán năng lượng toàn phần cho thấy rằng sự hình thành của một cặp N và 

nguyên tố nhóm III, chiếm các họ mặt mạng gần nhất có lợi về mặt năng lượng hơn và 

(4) đối với ZnO: (2N, III), chúng tôi thay thế một trong 15 mặt mạng còn lại của các 

nguyên tử O với mặt mạng nguyên tử N của ZnO: (N, III) như được xác định ở trên. Sau 

đó, chúng tôi xác định cấu trúc tinh thể theo điều kiện tương tự như đã đề cập ở trên. 

3. Kết quả và thảo luận 

3.1 Cấu trúc điện tử của ZnO loại n 

Hình 1 biểu diễn toàn bộ mật độ trạng thái (DOS) của (a) các tinh thể ZnO không pha tạp 

như một tham khảo chuẩn và (b-d) các tinh thể ZnO pha tạp tương ứng với Al, Ga hoặc 

In. Các trạng thái 2s tại các mặt mạng O được đưa vào trong tính toán như các trạng thái 

hóa trị, nhưng những trạng thái hóa trị đó nằm trong khoảng -18eV dưới mức năng lượng 



Fermi (EF), được bỏ qua trong hình. 1 bởi vì các điện tử này tạo ra một vùng hẹp và 

tương tác rất ít với các trạng thái khác. 

Đối với ZnO không pha tạp trong hình. 1a, chúng tôi xác định hai nhóm trong vùng hóa 

trị. (1) Có các vùng với đặc tính d mạnh mẽ chủ yếu bắt nguồn từ các trạng thái d trong  

các mặt mạng Zn từ -6.5 đến -4 eV, (2) vùng hóa trị cao  nằm xấp xỉ trên -4 eV. Hình 

thành chủ yếu từ các trạng thái p tại các mặt mạng O. Các vùng dẫn thấp nhất có sự đóng 

góp mạnh mẽ phân lớp 4s của Zn; có sự chuyển đổi điện tích từ phân lớp 4 s của Zn sang 

phân lớp 2p của O do sự pha trộn giữa các trạng thái s và p tại các mặt mạng O, và các 

trạng thái s và p quanh Zn dịch chuyển tâm hấp dẫn DOS cục bộ tại các mặt mạng O về 

phía vùng năng lượng thấp hơn. Điều này là do sự chênh lệch ái lực điện tử đáng kể là 

1.79  giữa các nguyên tử Zn (1.65) và O (3.44) theo nguyên lý Pauly. Điều này có nghĩa 

là các liên kết hóa học trong ZnO có cấu trúc wurtzite là liên kết ion chứ không phải là 

kết cộng hóa trị. Các đặc trưng của DOS trong ZnO không pha tạp phù hợp tốt với những 

tính toán về mặt lý thuyết sử dụng LDA [15, 16]. 

 

Hình 1. Mật độ trạng thái tổng cộng  (a) ZnO không pha tạp, (b) pha tạp Al, (c) pha tạp 

Ga, và (d) pha tạp In. 



Hình 1b-d biểu diễn một electron dư ra khi pha tạp loại n được tạo ra ở dưới đáy vùng 

dẫn. Các trạng thái của tạp chất ZnO: Al, Ga hoặc In  loại n không định xứ mạnh gần EF 

dựa trên việc nghiên cứu DOS phân ly mạng và các hệ thức tán sắc. Vì vậy, các tính toán 

thuần túy lý thuyết chỉ ra rằng các nguyên tử Al, Ga hoặc In với tư cách là các tạp chất 

loại n cho ra các donor nông. Chúng tôi lưu ý rằng có một peak DOS sắc nét, được kí 

hiệu bằng các dấu mũi tên, do các thế hút đối với ZnO được pha tạp Ga hoặc In loại n, 

như biểu diễn trong các hình 1c, d.  

Mặt khác, đối với ZnO:Al trong hình 1b, không có peak DOS sắc nét giống như 

ZnO:Ga hay ZnO:In xuất hiện. Điều này chỉ ra rằng các trạng thái tạp chất Al của 

ZnO:Al loại n không định xứ mạnh hơn so với ZnO:Ga hoặc ZnO: In và xác nhận sự tồn 

tại của các tương tác đẩy yếu giữa các acceptor Al trong ZnO: Al loại n so với các ZnO 

pha tạp loại n khác [6]. Điều này dẫn đến AlZn ổn định trong ZnO:Al pha tạp nặng loại n. 

3.2. Cấu trúc điện tử của ZnO pha tạp loại p 

Chúng tôi biểu diễn toàn bộ DOS của ZnO pha tạp với N hoặc Li tương ứng trong 

các hình 2a, b. Ngoài ra, các DOS phân ly mạng của tạp chất cho hai ZnO pha tạp loại p 

được minh họa trong hình 3. Sự tạo lỗ trống ở đỉnh vùng hóa trị được trình bày trong các 

hình 2a, b và hình 3. 

Đối với ZnO pha tạp N, hình 2a và hình 3a biểu diễn một vùng tạp chất N hẹp. 

Các lỗ trống trong vùng được định xứ bởi các hiệu ứng đẩy. Như vậy, bán kính Bohr của 

obitan acceptor N rất nhỏ, gây ra sự hình thành các mức acceptor N sâu trong vùng cấm. 

Do đó, trong một hệ thống như vậy, nồng độ tạp chất cần thiết lớn hơn nhiều trước khi 

các obitan của chúng có thể chồng chất lên nhau một cách hoàn toàn, kích hoạt sự dẫn 

điện tốt xảy ra. Nói cách khác, việc tăng sự tích hợp của N và làm giảm các mức acceptor 

N là yêu cầu cần thiết để chế tạo ZnO:N loại p điện trở suất thấp, như được thảo luận 

dưới đây. 



 

Hình 2. Mật độ trạng thái toàn phần  của (a) ZnO pha tạp N và (b) ZnO pha tạp Li. 

 

Hình 3. Các mật độ trạng thái phân ly mạng của (a) ZnO pha tạp N và (b) ZnO pha tạp 

Li. 

Đối với ZnO pha tạp Li, hình 2b và hình 3b biểu diễn vùng tạp chất Li rộng so với 

ZnO: N. Tương tác ion mạnh giữa Li và O trong vùng lân cận của các mặt mạng Li gây 



ra các dịch chuyển các trạng thái p tại các mặt mạng Li hướng về các vùng năng lượng 

thấp hơn và các mặt mạng của O gần với các mặt mạng Li hướng về các vùng năng lượng 

cao hơn. Xét các nguyên tử kim loại hay oxy có số phối vị bội 4 trong ZnO với cấu trúc 

wurtzite, sự tích hợp Li điện tích thấp không thuận lợi về mặt năng lượng. Kết quả là, sự 

hình thành lỗ khuyết oxy trong vùng lân cận của các mặt mạng Li xảy ra khi nồng độ của 

nguyên tử Li pha tạp trong ZnO tăng [7, 8]. 

 

Bảng 1. Sự chênh lệch giữa các năng lượng Madelung được tính toán,  EMad, giữa ZnO 

không pha tạp, và pha tạp loại n hay loại p.  

Chúng tôi đã xác định các cấu trúc tinh thể của ZnO: 2N và ZnO: 2Li với nồng độ 

Li hoặc N là 5.2.10
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 để nghiên cứu sự tương tác giữa các acceptor dùng phương 

pháp các ô cao cấp (supercells). Các cấu trúc được xác định bằng các tính toán cấu trúc 

vùng điện tử thuần túy lý thuyết theo điều kiện năng lượng toàn phần cực tiểu trong tất cả 

các cấu hình nguyên tử. Chúng tôi thấy rằng khoảng cách ngắn 4.57A
0
 giữa hai acceptor 

Li là thuận lợi về mặt năng lượng trong ZnO: 2Li loại p. Phát hiện này cho thấy khả năng 

hòa tan cao của các tạp chất Li cũng như các tạp chất Al, điều này trái ngược với các kết 

quả đối với ZnSe: Li [17]. Mặt khác, chúng tôi đã kiểm chứng không có cấu hình ổn định 

cho hai nguyên tử N trong ZnO: 2N. 

3.3 Năng lượng Madelung 



Đóng góp chính vào năng lượng liên kết của các tinh thể có cấu trúc wurtzite, do 

các hợp chất có tính ion hóa mạnh hơn là tĩnh điện và được gọi là năng lượng Madelung. 

Để xác định độ ổn định của mạng tinh thể ZnO pha tạp loại n hoặc loại p, chúng tôi tóm 

tắt các chênh lệch trong tính toán năng lượng Madelung giữa ZnO không pha tạp và ZnO 

pha tạp loại n hoặc loại p dùng các nguyên tố nhóm III (III=Al, Ga In) làm giảm năng 

lượng Madelung, trong khi pha tạp loại p dùng N, hoặc Li làm tăng năng lượng 

Madelung, dẫn đến sự không ổn định của các phân bố điện tích ion trong các tinh thể pha 

tạp loại p. Từ các cấu trúc điện tử của ZnO: N và ZnO: Li trong các hình 2.b, c và hình 3, 

acceptor Li rất thích hợp để sử dụng trong pha tạp loại p. Tuy nhiên, rất khó để ngăn chặn 

sự hình thành của các khuyết tật donor, lỗ khuyết O, xuất hiện do Li pha tạp trong ZnO. 

Kết quả trong bảng 1 cho thấy sự xuất hiện của vấn đề pha tạp được gọi là "đơn cực", 

theo đó cả tinh thể ZnO loại n và loại p với độ dẫn cao rất khó để chế tạo được. 

3.4 Phương pháp đồng pha tạp 

Phương pháp đồng pha tạp acceptor (A) và donor (D) được xem như là pha tạp 

phản ứng, theo tỷ lệ A:D = 2:1 ví dụ như hình 2.1 theo tỷ lệ 2N và 1Ga được 

T.Yamamoto [49, 50] mô phỏng nhằm 2 mục đích:  

 Thứ nhất, góp phần tăng cường tính hợp thức của các acceptor bởi vì sự 

tương tác hấp dẫn khá mạnh các tạp chất acceptor và donor vượt qua sự 

tương tác đẩy của các acceptor. 

 Thứ hai, làm giảm mức năng lượng acceptor và làm tăng mức năng lượng 

donor trong vùng dẫn như trình bày ở hình (2.1) 

 

 

 

 

Hình 4 và 5. Giản đồ năng lượng của ZnO pha tạp loại p 



 

Ở mục đích thứ nhất của T.Yamamoto đòi hỏi ái lực giữa acceptor và chất đồng 

pha tạp phản ứng phải cao. Dễ thấy rằng entanpi thành lập của ZnO (-348.28 kJ/mol) lớn 

hơn entanpi thành lập của Zn3N2 (-20 kJ/mol), điều đó dẫn đến xu hướng hình thành 

Zn3N2 thấp. Việc thành lập liên kết Zn – O sẽ thuận lợi hơn nhiều so với việc thành lập 

liên kết Zn – N. Điều này ám chỉ một sự hòa tan thấp của N vào trong mạng ZnO. Đặc 

biệt đối với Zn, các hợp phức tứ diện là phổ biến nhất và được hình thành với một sự đa 

dạng của các ligan donor O và bền hơn so với các ligan donor N. Năng lượng liên kết đối 

với AlN, GaN và InN tương ứng là 2.88 eV, 2.24 eV và 2.35 eV lớn hơn năng lượng liên 

kết của ZnO (1.89 eV) [15]. Có nghĩa là tồn tại một ái lực giữa Al (Ga hoặc In) và N cao 

hơn ái lực giữa Zn và N. Vì vậy , Al, Ga và In là các donor phù hợp cho việc đồng pha 

tạp với acceptor N. Ngoài ra độ dài liên kết của Al – N, Ga – N và In – N trong mạng 

tinh thể gần với độ dài liên kết của Zn-O sẽ làm giảm sự đóng góp của biến dạng đối với 

năng lượng thành lập nguyên tử acceptor N ở vị trí O.  

Ở mục đích thứ hai của T.Yamamoto dẫn tới tăng cường sự ion hóa tạp chất. 

Một cấu hình tam phân A – D – A hoặc các hợp phức giống tam phân được đặt ra để làm 

giảm năng lượng ion hóa của các mức acceptor đối với vật liệu chỉ pha tạp acceptor. Yêu 

cầu đặt ra được đáp ứng bằng việc chọn lựa cặp A – D như ở cơ cấu đầu tiên và có thể 

điều khiển áp suất riêng phần của mỗi nguyên tử. Mức năng lượng liên kết acceptor 

(hoặc donor) của chất bán dẫn được tính toán dựa trên lý thuyết Bohr [2]. 
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 T.Yamamoto cũng đã nghiên cứu cấu trúc tinh thể của ZnO pha tạp và đồng pha 

tạp với điều kiện biên tuần hoàn trong mạng như sau:  Hình 2.2a: Cấu trúc tinh thể của một 

ô mạng ZnO: (2N:Ga) 



(1) Tạo màng ZnO pha tạp loại n với các nguyên tố nhóm III (B, Al, Ga và In), 

bằng cách thay 1 trong 16 vị trí của nguyên tử Zn bởi tạp donor mạng.  

(2) Tạo màng ZnO pha tạp N loại p thì có hai trường hợp xảy ra: (a) ZnO pha 

tạp N có nồng độ hạt tải khoảng 2.6.10
21

 cm
-3

, thay thế một trong 16 vị trí của nguyên tử 

oxi bởi vị trí tạp acceptor N; (b) đối với ZnO pha tạp N có nồng độ hạt tải khoảng 

6.5.10
20

 cm
-3

, thay thế một trong 64 vị trí của nguyên tử oxi bởi các vị trí acceptor. 

(3) Tạo màng ZnO đồng pha tạp giữa N với các nguyên tố nhóm III theo tỉ lệ 

N:III = 1:1, (ZnO: (N, III)) , thì một  trong 16 vị trí của nguyên tử Zn được thay thế bằng 

các vị trí donor và một trong 16 vị trí nguyên tử O được thay thế bằng vị trí của nguyên 

tử N. Ông đã xác định được cấu trúc tinh thể của (ZnO: (N, III)) bằng cách tối thiểu hóa 

tổng năng lượng.  

(4) Tạo màng ZnO đồng pha tạp với tỉ lệ là 2N: III, thay thế một trong những 15 

vị trí của nguyên tử O bằng nguyên tử N ở (ZnO: (N, III)) được xác định ở trên như hình 

(2.1).  

3.5. Các hiệu ứng đồng pha tạp trong ZnO 

Ở đây, chúng tôi tập trung vào các nguyên tử N như các acceptor bởi vì sự gia tăng năng 

lượng Madelung trong ZnO: N là nhỏ hơn nhiều so với ZnO: Li như đã trình bày trong 

bảng 1. 

Chúng tôi nghiên cứu ảnh hưởng của phương pháp đồng pha tạp dùng các chất đồng pha 

tạp phản ứng với acceptor N đến sự tích hợp của N và cấu trúc điện tử tại các mặt mạng 

N trong ZnO. Cấu trúc tinh thể các ô cao cấp (supercells) cho các tinh thể ZnO: (Ga, 2N) 

được biểu diễn trong hình 5. Các tính toán năng lượng toàn bộ thuần túy lý thuyết cho 

thấy sự hình thành các phức hợp, bao gồm cặp nguyên tố nhóm III (Al, Ga, In) – N, 

chúng chiếm các họ mặt mạng lân cận gần nhất, và một khoảng cách N xa hơn, định xứ 

tại họ mặt mạng gần nhất tiếp theo trong một lớp gần nhất với lớp bao gồm cặp nhóm III 

– N, do tương tác đẩy mạnh giữa các acceptor N. Cần lưu ý rằng chúng tôi phát hiện 



không có các cấu hình ổn định cho ZnO: 2N với cùng một nồng độ N, sự tăng cường sự 

tích hợp N với các nguyên tố III có thể dự đoán được. 

Các mật độ trạng thái phân ly mạng N (DOS) cho (a) và (b) ZnO chỉ pha tạp với N 

và (c) ZnO:(2N, Ga) được biểu diễn trong hình 6, ở đây các trạng thái p ở các mặt mạng 

N được minh họa. Các nồng độ của acceptor N tương ứng trong các hình 6a, b, c là 

6.5.10
20

, 2.6.10
21

, 5.2.10
21

 cm
-3

. Năng lượng được đo so với mức Fermi (EF). 

 

Hình 6. Các mật độ trạng thái phân ly mạng cho (a) ZnO: N với nồng độ N 6.5.10
20

 cm
-3

  

và (b) ZnO: N với nồng độ N 5.2.10
21

 cm
-3 

và (c) ZnO: (2N, Ga) với nồng độ N 5.2.10
21

 

cm
-3 

. Đối với (c), đường cong N đầu tiên biểu diễn DOS tại các mặt mạng N gần các mặt 

mạng Ga, đường cong thứ hai của N biểu diễn DOS tại các họ mặt mạng gần nhất tiếp 

theo của các nguyên tử N. 

Hình 6a, b cho thấy sự hình thành của vùng tạp chất N do sự xen phủ của các 

obitan acceptor N, các lỗ trống đã được tạo ra xung quanh đỉnh của vùng hóa trị. Hai hình 

này cho thấy độ rộng vùng tạp chất N tăng lên khi nồng độ acceptor N tăng. Hình 6c biểu 

diễn sự hình thành của các phức hợp dẫn đến một trạng thái hỗn hợp của một lỗ trống 

được tạo ra tại đỉnh vùng hóa trị có nguồn gốc từ hai acceptor N cho ZnO:(Ga, 2N). Hệ 

quả là, vùng hẹp trong hình 6b thay đổi sang một vùng tạp chất N rộng trong hình 6c; mật 



độ của các trạng thái p tại mặt mạng của các nguyên tử N (đường cong N thứ nhất) gần 

nhất với mặt mạng của các tạp chất đồng pha tạp phản ứng, Ga, dịch chuyển về vùng 

năng lượng thấp hơn do sự truyền điện tích từ các nguyên tử Ga đến các nguyên tử N. 

Đối với ZnO:(Ga, 2N) loại p, chúng tôi dự đoán một acceptor nông với một khối lượng 

hiệu dụng thấp của các lỗ trống, đây là một kết quả của vùng rộng. 

Bảng 2. Sự chênh lệch giữa các giá trị năng lượng Madelung được tính toán , EMad, giữa 

ZnO không pha tạp và ZnO đồng pha tạp loại p. 

 

Chúng tôi tóm tắt sự chênh lệch năng lượng mạng tinh thể, năng lượng Madelung, 

giữa ZnO không pha tạp dùng như điểm tham chiếu chuẩn và các tinh thể ZnO loại p 

đồng pha tạp trong bảng 2. Bảng 2 cho thấy sự giảm năng lượng Madelung xảy ra cho 

ZnO: (III, 2N)  loại p tương tự như đối với ZnO : (III) loại n trong bảng 1. Cần lưu ý rằng 

việc phân bố điện tích ion trong ZnO đồng pha tạp loại p là ổn định qua phương pháp 

đồng pha tạp. 

Ngoài ra, chúng tôi thảo luận về sự kiểm soát nồng độ hạt tải trong ZnO loại p. Từ các 

tính toán cho ZnO đồng pha tạp: (III, 2N) [6], chúng tôi nhận thấy các trạng thái bất định 

xứ của N gần với các donor phản ứng nhất tăng theo thứ tự sau: ZnO:(In, 2N)-ZnO:(Al, 

2N)-ZnO:(Ga, 2N). Để kiểm soát nồng độ hạt tải trong phạm vi bán dẫn, cần phải áp 

dụng phương pháp đồng pha tạp bộ ba dùng hai trong số ba donor phản ứng với các 

acceptor N đối với các tinh thể ZnO. 

Cuối cùng, chúng tôi đề cập đến các công trình khác của chúng tôi liên quan đến 

thiết kế vật liệu [26, 27]: Đối với ZnS vùng cấm rộng hơn 3.68eV ở nhiệt độ phòng, 

chúng tôi đã phát triển một phương pháp đồng pha tạp bộ ba để cố gắng kiểm soát khả 

năng tương thích giữa pha tạp tạp chất hoạt hóa cho sự phát xạ xanh và đồng pha tạp cho 



sự dẫn điện loại p tốt. Chúng tôi đề xuất một mô hình cho ZnS: (Ag, In và N), trong đó 

một số nguyên tử In đóng vai trò như các đồng chất  hoạt hóa với các Ag hoạt hóa và một 

số nguyên tử In khác đóng vai trò như các đồng pha tạp với các acceptor N. 

4. Kết luận 

Chúng tôi đề xuất một thiết kế vật liệu cho sự phát triển màng mỏng ZnO dẫn điện trong 

suốt và cũng như các thiết bị điện tử hoặc quang học dựa trên ZnO cho các màn hình 

trong tương lai gần bằng cách sử dụng phương pháp đồng pha tạp để kiểm soát các loại 

dẫn điện và nồng độ các hạt tải điện.  

 


