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Захват молекулярных экситонов ионизующимися примесями является быстрой начальной стадией
фотоэффекта в органических солнечных элементах. Константы скорости захвата МЭ при постоян-
ной концентрации примеси  найдены в модели ограниченных диффузией бимолекулярных ре-
акций. Модель учитывает два канала квазистационарного захвата МЭ – контактный и объемный
(обусловленный диполь-дипольным взаимодействием с примесью), определяемые диффузионной
длиной МЭ , минимальным радиусом сближения партнеров  и радиусом Фёрстера . Кванто-
вый выход захвата при  равен ,  ≈ . Обсуждаются возможные
условия легирования, когда  при 1018см-3.
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I. ВВЕДЕНИЕ
В предыдущей статье [1] рассмотрена термиче-

ски активированная ионизация молекулярных эк-
ситонов (МЭ) в кристаллах фталоцианинов (Рс) и
показано, что в этом механизме фотоэффекта
квантовый выход электронов и дырок (~10–4 при
300 К) одинаков, вероятность ионизации подчи-
няется аррениусовской зависимости с энергией
активации (0.20–0.25 эВ), равной разности ширины
запрещенной зоны и энергии основного колеба-
тельного состояния, и частотный фактор (~1011 c–1)
одного порядка с обратным временем собственной
аннигиляции МЭ. Фотоэффект с такими свой-
ствами наблюдается в кристаллах высокой степе-
ни чистоты (с концентрацией активных примесей

10–3 мол. %), когда проводимость близка к соб-
ственной [2, 3]. Кристаллы Рс, легированные
различными донорами и акцепторами, стано-
вятся соответственно полупроводниками n- и
p-типа, в которых квантовый выход возрастает
пропорционально концентрации примеси  в
интервале ~1016–1018 см–3, слабо зависит от тем-
пературы и для электронов и дырок может отли-
чаться по порядку величины. Участие МЭ в при-
месном фотоэффекте в слоях Рс доказывает то,

что его спектр действия совпадает со спектром
экситонного поглощения. Известно множество
примеров передачи энергии МЭ примесным цен-
трам c основным электронным состоянием 
вызывающее их переход в возбужденное синглет-
ное электронное состояние  спонтанное излу-
чение которого регистрируется как флуоресцен-
ция [4–7]

(1)

При интенсивностях солнечного света, гене-
рирующего МЭ, акты передачи энергии (1) про-
исходят настолько редко в масштабе времени ан-
нигиляции  что концентрацию собирающих
МЭ примесных центров  считают постоянной.
Образование носителей тока при взаимодействии
МЭ с донорными (акцепторными) примесями в
органических солнечных элементах (ОСЭ) отлича-
ется от этого процесса тем, что передаваемая энер-
гия МЭ тратится не на внутримолекулярные излу-
чательные переходы, а на последующую безызлуча-
тельную ионизацию  при которой возбужденная
примесь (донор или акцептор ) превраща-
ется в носители тока   и долгоживущий заряд

IN

Sl 0a SR

> 0SR a ( )−= + 11SY b −1b ( )π 3 24 2 D S Il R N
~ 1SY ~IN

≤

IN

0,I

1 ,I

+ → + ⎯⎯⎯→�ω
1 0 0 1 1 0, .S I S I I I

1,I
0I

1 ,I
= ( )I D A

−,e +h

УДК 541.141

ФОТОНИКА



434

ХИМИЯ ВЫСОКИХ ЭНЕРГИЙ  том 54  № 6  2020

БЕНДЕРСКИЙ, КИМ

противоположного знака, локализованный на при-
месном узле  

(2)

Обратные переходы, восстанавливающие кон-
центрации  определяются процессами рекомби-
нации носителей тока, характеристические време-
на которых, согласно экспериментальным данным
[2, 3, 8, 9], на несколько порядков больше, чем МЭ.
Благодаря различному масштабу времен жизни 
как быстрой подсистемы (~10–11), и изменения
концентрации нейтральных и ионизованных при-
месей и носителей тока, как медленной подсисте-
мы ( 10–7 с), концентрация МЭ адиабатически
следует за медленно изменяющимися населенно-
стями примесных центров, так что фотоэффект в
ОСЭ можно рассмотреть, как последовательность
(1) и (2), и его квантовый выход равен произведе-
нию их квантовых выходов. При бимолекулярном
захвате и медленно изменяющейся концентрации
примеси квантовый выход (1) равен

(3)

где  – константа скорости (1),  – время анни-
гиляции МЭ по всем каналам, кроме захвата,

 – концентрация, которую при решении ки-
нетической задачи (1) можно считать постоянной
( ), а затем найти ее изменение из реше-
ния кинетической задачи для носителей тока и
заполнения примесных уровней. Решение первой
задачи определяет концентрацию МЭ как функ-
цию   и позволяет найти значения  при
которых  ∼ 1, что необходимо для оценки эф-
фективности ОСЭ в целом. Такая оценка для ле-
гированных органических кристаллов с высоким
квантовым выходом собственной и примесной
флуоресценции не представляет трудностей. Од-
нако для большинства фоточувствительных мате-
риалов, используемых в ОСЭ, в том числе фтало-
цианинов (Рс), значения  (обычно 10–11–10–10 с)
более чем на порядок короче излучательного вре-
мени жизни, рассчитанного, исходя из дипольно-
го момента оптического перехода, и составляю-
щего ~10–9 c при среднем коэффициенте погло-
щения в экситонной полосе ~105 cм–1 [4, 7, 10, 11].
Высокая скорость безызлучательных переходов
обусловлена сильным экситон-фононным взаи-
модействием в больших молекулах и связана с
факториально быстрым ростом плотности низко-
частотных внутримолекулярных колебаний с уве-
личением числа атомов в молекуле.

Значение  не превышает константу скоро-
сти, ограниченную диффузией

(4)
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где  – эффективный радиус взаимодействия,  –
коэффициент диффузии МЭ, измеренные значе-
ния которого в ОСЭ лежат в широком интервале
10–5–10–2 см2 с–1, от присущих гидродинамиче-
ской диффузии молекул в слабо вязкой среде [11–
13] до значений, соответствующих когерентному
переносу МЭ в кристаллах [6, 10–14]. Низкие из-
меряемые значения дрейфовой подвижности
МЭ, по-видимому, обусловлены не только малы-
ми матричными элементами межмолекулярного
переноса [6, 10–14], но и морфологией некри-
сталлических структур с высоким содержанием
примесей, состоящих из наноразмерных агрега-
тов различного состава и строения [15–17]. Наи-
большие значения  соответствуют матричным
элементам диполь–дипольного переноса вдоль
оси  (между плоскими молекулами в стопках [1,
6, 8, 9]). Значения  того же порядка характерны
для собирающих свет молекулярных агрегатов с
плоско-параллельной упаковкой молекул, напо-
минающей ближний порядок в молекулярных
кристаллах [18–20]. Для разрешенных дипольных
переходов значения  определяются перекрыва-
нием спектров флуоресценции МЭ и электрон-
ного поглощения примеси [4–7, 10, 21–23] и в не-
сколько раз превышают межмолекулярное рас-
стояние  = 0.5–1.5 нм, достигая 4–5 нм [4–6, 10,
24]. Широко применяемый метод определения 
по зависимости квантового выхода примесной
флуоресценции от ее концентрации [4], как пра-
вило, приводит к значениям, меньшим предска-
зываемых (4), что, возможно, обусловлено умень-
шением коэффициента диффузии в окрестности
примеси, вызываемым деформацией кристалли-
ческой решетки при легировании. Наиболее высо-
кие значения констант измерены для бимолеку-
лярной рекомбинации двух МЭ (синглет-синглет-
ной рекомбинации), наблюдаемой при высоких
концентрациях экситонов, создаваемой интенсив-
ным импульсным освещением, когда искажения
решетки отсутствуют. В кристаллах антрацена =
1 × 10–8 см3 с–1 [10, 11], чему при независимо изме-
ренном коэффициенте диффузии  ≈ 10–2 см2 с–1,
соответствует  ≈ 4 нм. В [6, 24–28] приведены
примеры молекулярных агрегатов, в которых из-
меренные значения достигают 4–6 нм. Эти данные
свидетельствуют о дальнодействующем механиз-
ме, обусловленном диполь-дипольным взаимо-
действием МЭ с примесью, когда захват происхо-
дит в объеме кристалла и его вероятность зависит
от расстояния между партнерами

(5)

где  – радиус Фёрстера [4–7]. Благодаря диф-
фузии короткоживущих частиц их поверхност-
ный и объемный захват становятся конкурирую-
щими: при быстрой диффузии часть МЭ избегает
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захвата в объеме и достигает поверхности захвата
 тогда как при медленной диффузии домини-

рует объемный захват. Хотя экспериментальные
данные для молекулярных кристаллов доказывают,
что достижимы значения  ∼ 10–8–10–9 см3 с–1 и

∼ 10–9 с, при которых, согласно (3), квантовый
выход захвата  ~ 1, когда  ∼ 1018 см–3, концен-
трацию примеси, необходимую для получения
высокого квантового выхода передачи энергии в
ОСЭ, нельзя считать надежно установленной.
Этот ключевой вопрос для создания эффектив-
ных ОСЭ определяет их наноразмерную структу-
ру, которая с ростом уровня легирования изменя-
ется от структуры основного кристалла при

 ≤ 10–3 к структуре смешанного кристалла
при  ∼ 1, где  ∼ 1021 см–3– число молекул
основного вещества. Между этими двумя преде-
лами расположена широкая область неоднородных
молекулярных агрегатов, внутри которых перенос
энергии зависит не только от межмолекулярных
расстояний, но и границ между агрегатами. Поэто-
му еще не решенный вопрос о степени легирова-
ния, обеспечивающей  ~ 1, можно сформулиро-
вать иначе: какие размеры собирающих свет моле-
кулярных агрегатов обеспечивают возможность
создать эффективные ОСЭ? Многочисленные
современные исследования эффективных ОСЭ
показывают, что коэффициент преобразования,
выросший за последние 10 лет от 3 до 17% [29–35],
достигается в структурах с объемными гетеропере-
ходами, в которых размеры агрегатов одного по-
рядка с радиусом экситонного переноса. Эти дан-
ные не отвечают на поставленный выше вопрос,
поскольку необходимость такой структуры может
быть связана как с условиями эффективной пере-
дачи энергии ионизующимся примесям, так и
условиями эффективного разделения заряда.

Модель ограниченного диффузией захвата МЭ
разработана почти 50 лет назад [7, 10, 11, 36–38].
Однако в ней сформулированный выше вопрос о
конечных размерах агрегатов, в которых происхо-
дит передача энергии, не был рассмотрен.

Цель этой статьи – восполнить этот пробел в
теории ОСЭ, рассмотрев кинетику примесного
фотоэффекта и найдя минимальные концентра-
ции донорных и акцепторных уровней, при кото-
рых квантовый выход ~1. Статья состоит из следу-
ющих разделов. Во втором разделе кинетическая
задача о диффузионно-ограниченной аннигиля-
ции МЭ в изотропной непрерывной среде решена
в пределе низкой концентрации примеси, учиты-
вая контактный (при минимальном расстоянии
между партнерами) и объемный (при диполь-ди-
польном взаимодействии, характеризуемом ра-
диусом Фёрстера) захват примесями. В третьем
разделе расчет эффективности захвата обобщен
на случай сферических агрегатов, радиус которых

= 0,r a
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одного порядка с радиусом Фёрстера и диффузи-
онной длиной, и оптимальные параметры кине-
тической модели сопоставлены с измеренными
параметрами МЭ (временами аннигиляции, ко-
эффициентами диффузии, радиусами захвата) и
примесей (концентрациями и энергиями уров-
ней), легирующих Рс. Обсуждение результатов и
выводы собраны в четвертом разделе. Детали рас-
чета даны в Приложении, где введены безразмер-
ные параметры, являющиеся комбинацией четы-
рех характеристических длин 

II. МОДЕЛЬ ДИФФУЗИОННО-
ОГРАНИЧЕННОГО ЗАХВАТА 

МОЛЕКУЛЯРНЫХ
ЭКСИТОНОВ ПРИМЕСЯМИ

В молекулярном кристалле с примесями, яв-
ляющимися центрами захвата МЭ, зависящая от
координаты  концентрация МЭ  в условиях
однородного поглощения света постоянной ин-
тенсивности описывается уравнением [7]

(6)

где  – коэффициент диффузии МЭ в изотроп-
ной трехмерной среде,  – усредненная по
ориентациям партнеров вероятность захвата (5),
зависящая только от расстояния r между МЭ и
центром захвата [5–7],  – концентрация при-
меси,  – объемная скорость генерации, равная
интенсивности падающего света, умноженной на
коэффициент поглощения  с размерностью
[см–3 с–1],  – время аннигиляции МЭ по всем
каналам, не связанным с примесью. Уравнение (6)
соответствует модели Смолуховского, определяю-
щей константу скорости бимолекулярной реком-
бинации, ограниченной диффузией МЭ. В этой
модели полный объем разбивается на  сфериче-
ских ячеек, число которых на несколько порядков
меньше числа основных молекул в кристалле
( ). Каждая ячейка содержит один центр
захвата, так что радиус ячейки равен половине
среднего расстояния между примесями

(7)

Модель была предложена для описания коагу-
ляции субмикронных частиц в коллоидных раство-
рах и аэрогелях, где  ≥ 10–5 см и бимолекулярные
реакции происходят при контакте поверхностей
частиц, когда расстояние между ними минималь-
но. Многочисленные исследования молекулярной
диффузии и ограниченных диффузией бимолеку-
лярных реакций в растворах, а также молекулярно-
динамические расчеты [39–41] надежно установи-
ли, что модель Смолуховского применима в нано-
размерном масштабе расстояний, если дополнить
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захват на поверхности захватом в объеме, обу-
словленным межмолекулярным взаимодействи-
ем и определяющим  в (5). Следует подчерк-
нуть, что при переходе к объемному захвату МЭ,
как короткоживущих частиц, необходимы по-
правки к модели Смолуховского, связанные с
тем, что минимальное расстояние между центром
захвата и МЭ  диффузионная длина 
и радиус захвата  одного порядка.

Разделение объема на ячейки позволяет пред-
ставить аннигиляцию МЭ в виде суммы двух по-
токов – спонтанной аннигиляции  определяе-
мой временем жизни  и не зависящей явно от

 и захвата  пропорционального  В квази-
стационарных условиях сумма двух потоков рав-
на скорости генерации

(8)

Чтобы ввести бимолекулярную константу ско-
рости аннигиляции на примесях  необходимо
перейти от определяемой (6) локальной концен-
трации МЭ к входящей в  усредненной по объ-
ему концентрации

(9)

Согласно (9), константа скорости  равна от-
ношению введенных в (8) потоков аннигиляции.

Поскольку  не зависит от  и (7) связывает
объем ячейки с  из уравнения непрерывности
следует равенство светового потока  и потоков
собственной и примесной аннигиляции в объеме
и на поверхности всех ячеек. Поверхностная ан-
нигиляция МЭ происходит на поверхности сфе-
ры захвата, создавая поток  а объемная примес-
ная аннигиляция создает дополнительный поток

 изменяющий также  поскольку гибель МЭ в
объеме уменьшает их концентрацию на сфере за-
хвата. В отсутствие объемной аннигиляции
( ) (9) преобразуется в уравнение

(10)

с граничными условиями

(11)

где  – скорость поверхностной рекомбинации.
Первое из условий (11) учитывает частичное от-
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ражения МЭ от “серой” сферы захвата при ко-
нечных значениях  Второе условие предпола-
гает отсутствие потоков между ячейками, соот-
ветствующее независимым изменениям в них
концентраций. В пределе низких концентраций
примеси (  0) это условие можно заменить
условием постоянной концентрации МЭ на гра-
нице ячейки  Решение (10), не учиты-
вающее экспоненциально малые поправки

 рассмотренные в следующем раз-
деле, имеет вид

(12)

где эффективный радиус захвата  становится
меньше  из-за конечной скорости поверхност-
ной рекомбинации

(13)
Бимолекулярная константа скорости равна

(14)
Согласно (13) и (14), поперечник захвата ста-

новится меньше  с ростом диффузионной дли-
ны и скорости поверхностной рекомбинации. По
сравнению с захватом стабильных частиц, для ко-
торых  = 0,  =  конечная длина
диффузии в (12) уменьшает область  в которой
захват уменьшает  Для стабильных частиц по-
ток  =  не зависит от 
тогда как для МЭ поток экспоненциально мал
при 

(15)

выражения (15) показывают, что отношение 
равно отношению объема области захвата

 в которой доминирует захват, к полному
объему ячейки (7).

Вероятность объемного захвата характеризует
радиус Фёрстера  (5). Как и в случае поверх-
ностного захвата, для решения (6) вводятся новые
безразмерные переменные [38]

(16)
преобразующие (6) в уравнение

(17)

Решение (17) рассмотрено в Приложении. Ра-
диальное распределение МЭ в окрестности цен-
тра захвата представлено на рис. 1. В случае по-
верхностной аннигиляции (жирная кривая) кон-
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Рис. 1. Радиальное распределение концентрации МЭ в окрестности центра захвата. Жирная линия соответствует по-
верхностной аннигиляции с радиусом  0.5 нм. Кривые 1–5 относятся к поверхностно-объемному захвату при

0.5 нм и радиусе Фёрстера  = 1, 2, 3, 4, 5 нм (кривые 1–5 соответственно). Диффузионная длина  = 3 нм. Зна-

чения  соответствуют значениям  при которых  = 1/2.
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центрация МЭ уменьшается в области захвата
 и равна  при  При

 вероятность объемного захвата остается
меньше, чем поверхностного. При  область
захвата расширяется с ростом радиуса Фёрстера
(кривые 1–5). Рисунок 1 показывает, что ради-
альное распределение характеризует эффектив-
ная полуширина области захвата, определяемая

условием  = 1/2, которая при  за-
висит только от одного безразмерного параметра

 в (17).

Потоки поверхностной и объемной аннигиля-
ции в переменных (16) равны

(18)

Соотношение поверхностной и объемной анниги-
ляции определяется безразмерным параметром

(19)

≤ ≤0 Da r l τ =( 1)SI y @ .Dr l
≤ 0sR a

> 0sR a

( )1 2
*y R @ 0,S DR l a

q

( )

== π

= π v

0

0

3 22
0 0

1 23 2

0

4 ,

2 2 ( ) .

s I D z z

z

I D S

J IN l a z dy dz

J IN l R z y z dz

= =
v

3 2
0 0 02, 2s S DJ J z z R l a

и представлено на рис. 2. Согласно (19), поверх-
ностный захват (кривая 1) существенен при 
и мал при . Из (18) следует наличие трех об-
ластей захвата, где

(20)

При малой диффузионной длине доминирует
объемный захват с вероятностью (5), в промежу-
точной области  захват зависит от трех пара-
метров, а поверхностный захват, обусловленный
диффузией, преобладает при малых 

III. ЗАХВАТ ЭКСИТОНОВ В СФЕРИЧЕСКИХ 
ЯЧЕЙКАХ КОНЕЧНОГО РАДИУСА

Эффективность преобразования МЭ в ОСЭ
определяет отношение (20), зависящее не только
от  но и радиуса ячейки  входящего в гранич-
ное условие (11). Рост КПД ОСЭ возможен, если

 уменьшается настолько, что объем ячейки, в
котором преобладает собственная аннигиляция
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становится меньше области захвата МЭ приме-
сью.

При поверхностном захвате решение (6)
имеет вид

(21)

где коэффициенты  и  решений однородного
уравнения удовлетворяют граничным условиям

(22)

Радиальное распределение в ячейке конечного
радиуса кардинально изменяется с ростом 
Когда   на границе ячейки близка к
1, как в пределе низких концентраций, рассмот-
ренном в предыдущем разделе. Напротив, при

 МЭ захватывается примесью во всем
объеме ячейки, так что концентрация МЭ умень-
шается всюду, вплоть до  (рис. 3) и кван-
товый выход захвата резко увеличивается по срав-
нению с пределом  (рис. 4).

Для расчета скорости объемного захвата решим
уравнение (17) при  и
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Как показано в Приложении, решение имеет
вид

(24)

где  и  – решения уравнений (П1),  дано в
(17). Радиальное распределение МЭ в ячейке по-
казано на рис. 5. Как и при поверхностном захва-
те, сильное легирование уменьшает концентра-
цию МЭ во всем объеме ячеек. Когда  кон-
центрация МЭ становится слабо зависящей от
диффузионной длины в широкой области ее из-
менения  чему соответствует бездиффу-
зионный захват ( ), противоположный по-
верхностному:

(25)

Зависимость (25) имеет максимум, в котором
вероятность захвата в несколько раз больше, чем
при собственной аннигиляции (рис. 6).

Таким образом, (21) и (25) описывают две об-
ласти захвата с двумя различными управляющи-
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Рис. 2. Зависимость квантового выхода поверхностного, объемного и суммарного захвата (кривая 1, 2, 3 соответствен-

но) от параметра  Пунктиром показана радиальная плотность МЭ, как функция того же параметра
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ми параметрами – ограниченный диффузией по-
верхностный захват, когда  и объем-
ный захват, когда  В обоих пределах
квантовый выход захвата увеличивается с ростом

!0, , ,S Da R l L
!0, , .D Sa l R L

концентрации примеси, стремясь к 1, когда либо
 либо  соответственно. В общем слу-

чае (24), квантовый выход возрастает до 1, когда
возрастают оба параметра, так что

> ,Dl L >SR L

≈, .S DR l L

Рис. 3. Радиальное распределение МЭ в сферической ячейке радиусом  = 5 нм при поверхностном захвате и диффу-
зионной длине  = 1, 3, 5, 7, 10 нм (кривые 1–5 соответственно).  = 0.5 нм.
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Рис. 4. Зависимость квантового выхода поверхностного захвата МЭ от концентрации примеси  определяющей ра-

диус ячейки   = 5 нм.  = 1 нм. Диффузионная длина МЭ  = 1, 3, 5, 8, 12 нм (кривые 1–5 соответ-
ственно).
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Однако два возможных пути повышения кван-
тового выхода захвата – увеличение подвижности
экситонов и концентрации примеси – практиче-

ски исключают друг друга, поскольку рассеяние
на примесях подавляет когерентный перенос МЭ.
Для увеличения радиуса Фёрстера необходим

Рис. 5. Радиальное распределение при захвате МЭ примесью в ячейке радиусом  = 5 нм с радиусом захвата  = 1 нм.
Радиус Фёрстера  = 2, 3, 3.5, 4, 4.5 нм (кривые 1–5' соответственно).
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15 – кривые 1–5 соответственно.
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рост размеров молекул, при котором растет плот-
ность низкочастотного колебательного спектра,
увеличивающая экситон-фононное взаимодей-
ствие, также уменьшающее матричные элементы
переноса. По этим причинам более доступно уве-
личивать не  а  значения которого 4–5 нм
уже известны [24–27]. Расчет общего случая по-
казывает, что при  высокий квантовый вы-
ход передачи энергии достигает 0.7–0.8 даже в от-
сутствие диффузии МЭ (рис. 6, кривые 4, 5), если
концентрация примесей ~1018 см–3.

IV. ВЫВОДЫ

1. Решение задачи об ограниченном диффузи-
ей захвате МЭ примесями в фоточувствительных
материалах, применяемых в ОСЭ, показывает,
что близкая к 1 вероятность захвата возникает,
когда среднее расстояние между примесями 
становится сравнимым с диффузионная длиной

 и/или радиусом Фёрстера 

2. Поскольку эти длины не превышают 5 нм,
выполнение этого условия означает, что в ОСЭ
должны применяться сильно легированные мате-
риалы, в которых концентрации донорных и ак-
цепторных примесей должны превышать 1018 см–3.

3. В сильно легированных материалах про-
странственное квазистационарное простран-
ственное распределение МЭ в сферической
ячейке радиусом  становится неоднородным и
значительно меньшим, чем в собственном ма-
териале. Радиус обедненной области, окружаю-
щей примесные центры, близка к  и вероят-
ность передачи энергии ионизующимся примесям
превышает вероятность собственной аннигиля-
ции МЭ. -области в ОСЭ играют роль поглощаю-
щих свет наноразмерных агрегатов, захватываю-
щих основную часть образующихся МЭ.

4. Показано, что при  квантовый выход
захвата МЭ слабо зависит от  так что для повы-
шения эффективности ОСЭ поиск примесей,
спектр поглощения которых максимально пере-
крывается со спектром флуоресценции основно-
го вещества, является более перспективным и до-
стижимым, чем поиск основного вещества с вы-
соким коэффициентом диффузии МЭ.

5. Можно предположить, что вследствие неод-
нородного пространственного распределения МЭ в
сильно легированных ОСЭ возникает неоднород-
ное распределение зарядов, образующихся при
ионизации примесей, и появление скачков по-
тенциала на границах наноразмерных ячеек.
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Приложение

АНАЛИЗ УРАВНЕНИЯ (6)
Уравнение (6) и граничные условия (11) содер-

жат совокупность четырех характеристических
длин  Чтобы упростить анализ, следует
найти безразмерные параметры, являющиеся
комбинациями этих длин, т.е. перейти к новым
координатам. В пределе низких концентраций
при поверхностном захвате (  ) пре-
образование (10) приводит к радиальному рас-
пределению (12) и току захвата (15), зависящему
от одного безразмерного параметра  При
конечных размерах ячейки решение (21) опреде-
ляют два параметра:  и  входящих в гра-
ничные условия. Для объемного захвата преоб-
разование (16) превращает (6) в неоднородное
уравнение (17) с одним параметром  Решение
(17) в интервале  можно представить в
виде суперпозиции фундаментальных решений
однородного уравнения

(П1)
в виде

(П2)

где  и  модифицированные функции
Бесселя порядка 1/4, и частного решения однород-
ного уравнения в окрестности  имеющего вид

(П3)

Коэффициенты в (П2) определяют граничные
условия

(П4)

где штрих означает производную по  Квантовый
выход поверхностного и объемного захвата (18)
находится численно из (П3) и (П4).
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