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摘要　基于对谷间散射过程的讨论,利用M onte Carlo 方法研究了 ZnS型薄膜电致发光器件中

电子的谷间分布. 得出了谷间分布的瞬态过程、不同电场下的谷间分布. 这些结果可作为研究电

致发光过程的基本数据. 同时,本文提出了高能谷的能量存储效应.
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1　引言

薄膜电致发光显示技术是很有发展前途的平板显示技术之一. 以 ZnS∶M n 为发光层

的单色的薄膜电致发光器件 (T FELD )已发展成熟并已实现商业化. 目前, T FELD 的研究重

点是蓝光亮度的提高,从而实现彩色及至全色 T FELD. 电致发光 (EL )是利用高场加速电

子,使其碰撞激发发光中心从而实现发光的物理过程. 电子在高场下的输运是 EL 的基本物

理过程,它决定着电子能否达到引起发光中心激发 (或离化)的能量,是 EL 过程的关键. 在

输运过程中,电子会被各种散射机制散射,从而影响着电子加速的效果. ZnS 具有多能谷的

能带结构,谷间散射 (电子在不同能谷之间的转移)对电子加速过程有较大影响[ 1 ]. 同时,谷

间散射伴随着电子动能和势能的转化,这将影响到电子的动能分布,从而影响 EL 过程. 不

同能谷中的电子具有不同的物理性质,电子在各能谷间的分布会对 EL 过程产生较大的影

响. 关于 T FELD 中电子的谷间分布,未见报道. 本文对 ZnS 型 T FELD 中电子的谷间分布

进行了研究.

2　理论分析

ZnS的导带具有 3个能谷,分别为 # 能谷、L 能谷和X 能谷. 采用非抛物多能谷模型,其

谷间散射速率为[ 2 ]
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式中　D if为谷间形变势; Z f 为等价谷数目; Θ为质量密度 (4108göcm 3) ; 角标中 i、f 分别表示

初态谷和末态谷; ∃E = E±E phonon- E if, E 为电子能量; E phonon为参与谷间散射的声子的能量;

E if为谷底能量差; N q,N q+ 1为声子数. 谷间散射过程中可能吸收声子,也可能发射声子.“+ ”



号及N q对应吸收声子过程,“- ”号及N q+ 1对应发射声子过程.

利用上述公式,我们计算了 300K 下 ZnS中各种谷间散射的速率随电子能量变化. 所用

的参数见表 1. 谷间散射速率大致在 1012～ 1015ös左右. 随着电子能量的增加,谷间散射速率

有较大的增长. # 谷的谷底低于L 谷和X 谷,由于能量守恒,从 # 谷向X、L 谷的散射存在阈

值能量,约 114eV 左右.

表 1　谷间散射速率计算所用的参数值

参数 初态能谷
取值

# 谷 L 谷 X 谷

a iöeV - 1 0. 690 0. 650 0. 360

m 3
i öm 0 0. 28 0. 222 0. 40

D ifö(eV·cm - 1)

# 0 1×109 1×109

L 1×109 9×108 9×108

X 1×109 1×109 9×108

Z f 1 4 3

EphononöeV

# 0 0. 0267 0. 0279

L 0. 0279 0. 0273 0. 0279

X 0. 0267 0. 0267 0. 0273

E iföeV 222 1. 449 1. 454

图 1　210M V öcm 电场下电子平均动能及

谷间分布的瞬态过程

　　研究 T FELD 的输运问题有两种方法: 幸运漂移模型[ 3, 4 ]和蒙特卡罗方法[ 5, 6 ]. 前者通过

唯象的方法研究宏观量之间的关系,后者则是通过模拟电子在材料中的微观过程,通过统计

得出相应的宏观值. 由于电子的谷间分布需要通过微观的角度研究,蒙特卡罗方法是唯一有

效的方法.

我们利用蒙特卡罗方法研究了 ZnS 型 T FELD 中电子的谷间分布. 考虑的散射机制包

括声学声子散射、极化光学声子散射、电离杂质散射及谷间散射. 模拟的电子数目为 50000.

这一电子数目经过检验,能保证统计结果的精确性和重复性.

3　结果与讨论

在 T FELD 上加电压后,发光层与绝缘层界面处能级束缚的电子在电场作用下隧穿发

射至发光层. 发射出的电子能量较低, 绝

大部分在 # 谷. 这些电子在发光层中电场

的加速下能量增大, 并开始向L、X 谷转

移, # 谷中的电子数目逐渐减少,如图 1所

示. 经过约 012～ 013p s, 谷间分布达到动

态平衡. 图 1 中同时给出了电子平均动能

随时间的变化过程,其瞬态时间与谷间分

布一致.

我们研究了在不同场强下的瞬态过

程 (015～ 510M V öcm ) ,它们大体相似. 但

谷间分布的稳态值却因场强而异. 图 2 给
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出了不同场强下稳态的谷间分布情况. 随着场强的增大, # 谷中电子数目逐渐减少, L、X 谷

中的电子逐渐增多,表明在总体上,电子向高能谷转移. 值得注意的是,电子的谷间分布在电

场较低时随电场变化明显,当电场达到 4～ 5M V öcm 时,趋于稳定. 与此同时,电子的平均动

能随场强的增加而不断增大,在 4～ 5M V öcm 处也未见饱和. 这一现象可如下理解: 饱和现

象是电场的加速作用与散射作用达到平衡的结果. 当电场增大到可同谷间散射相平衡时,谷

间分布达到饱和;而电子平均动能的饱和则需电场与各种散射速率的总和达到饱和,因而需

更高的电场.

谷间散射过程伴随着电子动能与势能的转化. 当电子由低能谷向高能谷转移时,一部分

动能转化为势能. 在稳态分布下,去掉电场,动态平衡被破坏,高能谷的电子向低能谷转移,

势能又转化为动能. 因此,高能谷对电子能量具有存储效应. 图 3给出了在 210M V öcm 电场

作用下达到稳态分布的系统,当电场消失时向新的稳态转化的过程. 由图 3可见,当电场消

失时,L、X 谷的电子减少, # 谷的电子增多. 到 0125p s时,谷间分布达到无电场时的稳态值.

图中同时给出了电子动能随时间的变化过程 (有谷曲线). 为表明高能谷对能量的存储效应,

我们计算了不存在高能谷电子分布情况下电子平均动能的衰减过程,结果见图 3中的“无谷

曲线”. 比较两条曲线可知,高能谷的能量存储效应使电子平均动能的衰减时间增加了 1倍

左右. 我们没有见到过关于这一效应的报道,对于如何利用这一效应改进 T FELD 的材料、

结构及操作条件,还需进一步的研究.

图 2　谷间分布及电子平均动能与场强的关系 图 3　高能谷的能量存储效应(初始电场 210M V öcm )

上述结果为研究 T FELD 中的物理过程提供了基本的数据. 例如,在用解析的方法研究

电子加速、碰撞激发、电子倍增等过程时,一般认为大部分电子处在 # 谷而采用 # 谷中的参
数进行计算,如有效质量、非抛物因子等[ 7, 8 ]. 事实上,根据我们的计算结果,电子在其它能谷

有相当的分布 (如图 2,当场强为 210M V öcm 时L、X 两谷中约有 40%的电子). 因此,仅仅

采用 # 谷中的参数会引入较大的误差. 在这些研究中,应当依据谷间分布的实际情况,对有

关参数进行加权平均. 从而更好的描述实际物理过程.
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Abstract　Based on the d iscu ssion abou t in terva lley sca t tering p rocess, in terva lley d ist ri2
bu t ion in ZnS2type th in film electro lum inescen t devices is invest iga ted th rough M on te Car2
lo sim u la t ion. T he tran sien t p rocess of in terva lley tran sfer and the in terva lley d ist ribu t ion

under d ifferen t electric f ields are ga ined. T hese resu lts cou ld be u sed as the basic da ta on

the study of electro lum inescen t p rocess. Fu rtherm o re,w e have p ropo sed the energy sto rage

effect of h igh valleys based on ou r ca lcu la t ion s.
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