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ABSTRAK 

Disertasi ini bertujuan mengkaji eiri-eiri elektronik seperti jurang tenaga, em 

kekonduksian dan jenis sebatian untuk taHum galium antimonida, TlxGal_xSb, di mana 

x adalah bersamaan dengan 0.1, 0.2, ... 1.0 dengan menggunakan EXCrrING, iaitu satu 

perisian yang melakukan pengiraan menggunakan kaedah Density Functional Theory 

(DFT) dan Full-Potential Linearised Augmented Planewave (FP-LAPW). Adalah 

didapati bahawa sebatian TlxGal_xSb yang pada mulanya menunjukkan sifat 

semikonduktor jenis langsung apabila x bersamaan dengan 0.1, berubah menjadi 

semikonduktor tak langsung untuk nilai x dari 0.2 bingga 0.5, dan seterusnya berubah 

menjadi separuh logam untuk nilai x dari 0.6 bingga 1.0. Nilai jurang tenaga pula 

semakin mengecil dari 0.322 eV ke 0.291 eV untuk x dari 0 bingga 0.1, mengeeil dari 

0.252 eV ke 0.018 eV untuk x dari 0.2 bingga 0.5, dan terus mengeeil dari -0.06 eV ke 

-0.373 eV untuk x dari 0.6 hingga 1.0. 
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ABSTRACT 

The purpose of this dissertation is to study the electronic properties such as the energy 

gap, conductivity and compound type for thallium gallium antimonide, TlxGal_xSb, 

where x equals to 0.1, 0.2, ... 1.0 by using EXCITING, a software that does calculations 

using Density Functional Theory (DFn and Full-Potential Linearised Augmented 

Planewave (FP-LAPW). The TlxGal_xSb compound which initially has the properties 

of a direct semiconductor when x equals to 0.1, shows the properties of an indirect 

semiconductor for the values of x from 0.2 to 0.5, and then becomes semimetal for the 

values ofx from 0.6 to 1.0. The energy gap decreases from 0.322 eV to 0.291 eV for x 

from 0 to 0.1, decreases from 0.252 eV to 0.018 eV for x from 0.2 to 0.5, and then 

decreases from -0.06 eV to -0.373 eV for x from 0.6 to 1.0. 
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BABI 

PENDAHULUAN 

1.lPENGENALAN 

Bahan semikonduktor telah sekian lama menjadi elemen penting dalam kemajuan 

teknologi sekarang, dan penggunaannya semakin meningkat hari demi hari. Bahan ini 

digunakan secara meluas dalam pembuatan litar bersepadu (integrated circuit/IC) 

untuk peranti-peranti elektronik yang menjadi sebahagian daripada gaya hidup masa 

kini. Ketiadaan litar bersepadu boleh menyebabkan pelbagai peranti elektronik seperti 

komputer, telefon bimbit, televisyen, dan pelbagai lagi peranti perhubungan tidak 

dapat dihasilkan. Kemajuan dalam penghasilan litar bersepadu ini juga bermakna kos 

untuk menghasilkan peranti-peranti tersebut berkurangan, secara langsung 

mengurangkan beban pengguna untuk menggunakan teknologi terkini (BIUgel & 

Bihlmayer, 2006). 
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Kajian tentang eiri-eiri bahan semikonduktor adalah penting untuk 

menentukan tahap keberkesanan dan kesesuaian bahan tersebut untuk digunakan 

secara komersial, terutamanya bahan yang bam atau masih belum digunakan seeara 

meluas. Permintaan terhadap peningkatan tahap keberkesanan penggunaan sumber 

dan tenaga bermakna pemahaman tentang ciri-eiri bahan ini perlu dikuasai. 

Ciri-ciri yang membezakan semikonduktor dengan bahan-bahan lain 

berkenaan dengan perilaku elektron-elektron dalam semikonduktor tersebut, 

terutamanya kewujudanjurang di dalam spektrum pengujaan elektron (peter Y, 1999). 

Takrifan semikonduktor seeara ringkasnya ialah satu bahan yang mempunyai 

rintangan elektrik dalam lingkungan 10.2 hingga 109 Oem. Dengan kata lain, ia boleh 

ditakrifkan sebagai bahan yang mempunyai jurang tenaga (energy gap) untuk 

pengujaan elektron di antara sifar hingga 3 eV (electron volts). Bahan yang tidak 

mempunyai jurang tenaga adalah logam dan bahan separuh logam, manakala bahan 

yang mempunyai jurang tenaga lebih daripada 3 e V dikenali sebagai penebat. 

Bahan semikonduktor wujud dalam pelbagai komposisi kimia dan struktur 

kristal yang berbeza. Ia boleh wujud dalam bentuk semikonduktor elemental seperti 

silikon (Si), atau binary seperti galium arsenida (GaAs). Untuk projek ini, eiri-ciri 

bahan talium galium antimonida (TlGaSb), iaitu bahan semikonduktor ternary akan 

dikaji menggunakan kaedah pengiraan numerikal. 
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1.2 TUJUAN KAJIAN 

Tujuan kajian ini adalah untuk mengkaji eiri-eiri elektronik sebatian talium galium 

antimonida, TIGaSb, iaitu struktur jalur tenaga (energy band structure), jurang tenaga 

(band gap) dan jenis bahan tersebut dengan menggunakan kaedah full potential 

linearised augmented planewave (FP-LAPW) melalui kod EXCITING. 

1.3 OBJEKTIF KAJIAN 

Objektif yang mahu dieapai daripada kajian ini adalah: 

1. Memahami konsep-konsep dan teori-teori berkaitan dengan bahan 

semikonduktor. 

2. Memplot rajah struktur jalur tenaga (energy band structure) bahan galium 

antimonida, GaSb dan talium antimonida, TlSb, berdasarkan output yang 

diperolehi dari perisian EXCITING. 

3. Menggabungkan basil dari struktur jalur tenaga bagi galium antimonida, 

GaSb dan talium antimonida, TlSb untuk memplot struktur jalur tenaga 

talium galium antimonida, TIGaSb. 

4. Mendapatkan jurang tenaga untuk bahan galium antimonida, GaSb, talium 

antimonida, TISb, dan talium galium antimonida, TIGaSb berdasarkan 

rajah struktur jalur tenaga yang diplot. 

5. Mengenalpasti jenis bahan talium galium antimonida, TlGaSb dari segi 

kekonduksian berdasarkan rajah struktur jalur tenaga dan jurang tenaga 

untuk bahan tersebut. 
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1.4 SKOP KAJIAN 

Ciri-ciri elektronik seperti struktur jalur tenaga, jurang tenaga dan jenis bahan talium 

galium antimonida, TlGaSb, akan dikaji untuk pertambahan pecahan unsur talium, Tl, 

dalam TlxGal_xSb, di mana x adalah dari 0% hingga 100%. 
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DAB 2 

ULASAN LITERATUR 

2.1 GALIUM ANTIMONIDA, GaSb 

Menurut Nahirnyak (2002), kekisi kristal bahan galium antimonid~ GaSb adalah zinc 

blende dan terdiri daripada dua sub-kekisi (sublaffice) yang dibentuk oleh atom-atom 

galium, Ga dan talium, Tl seperti yang ditunjukkan dalam Rajah 2.1. 

Rajah 2.1 Struktur hablur zinc blende untuk galium antimonida, GaSb 

(Nahimyak, 2002). 
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Krista! GaSb mempunyai ketumpatan 5.61 gem-3 dan pemalar kekisi Qo yang 

bersamaan dengan 6.09593 A dan titik lebur T = 985 K. Struktur zinc blende adalah 

berasaskan struktur kekisi berlian tetapi dengan dua atom yang berbeza. Daya ikatan 

dalam bahan semikonduktor sedemikian biasanya sebahagian kovalen dan sebahagian 

lagi ionik (Nahimyak, 2002). 

Jalur konduksi dalam GaSb dieirikan oleh tiga set minima; yang terendah pada 

titik-titik r, minima yang lebih tinggi pada titik-titik L dan minima yang paling tinggi 

pada titik-titik X. Jalur valens pula mempunyai struktur yang biasa untuk kesemua 

semikonduktor zinc blende seperti yang ditunjukkan dalam Rajah 2.2. 

' L. 

r. 

.\ r 'i U. \O( r 

Rajah 2.2 Struktur jalur tenaga bahan GaSb (Nahimyak, 2002). 
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2.2 FULL-POTENTIAL LINEARlSED AUGMENTED PLANEWA VE (FP-LAPW) 

Kaedah Full Potential Linearised Augmented Planewave (FP-LAPW) muneul sebagai 

satu teknik struktur elektronik ab initio atau prinsip pertama yang jitu dengan 

keberkesanan pengiraan yang munasabah untuk melakukan simulasi eiri-eiri 

elektronik bahan berdasarkan teori fungsi ketumpatan atau density functional theory 

(DFT). Kaedah ini diterima ramai kerana mempunyai kadar kejituan yang tinggi 

(Bliigel & Bihlmayer, 2006). 

Kaedah FP-LAPW merupakan algoritma untuk semua elektron (all-electron 

algorithm) dan boleh diaplikasi pada semua atom di dalam jadual berkala unsur, 

terutamanya logam-logam peralihan dan lantanida (lanthanides) (Bliigel & Bihlmayer, 

2006). 

2.3 TEORI 

2.3.1 Semikonduktor 

Semikonduktor merupakan satu kumpulan bahan yang mempunyai eiri-eiri pengalir 

yang berada di antara kumpulan logam dan penebat. Dua kumpulan utama bahan 

semikonduktor ialah semikonduktor asas, iaitu satu unsur yang berada di dalam 

kumpulan IV jadual berkala unsur, dan juga semikonduktor sebatian, di mana ia 

terhasil dari gabungan unsur-unsur kumpulan III dan kumpulan V. 
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Jadual 2.1 menunjukkan sebahagian daripada jadual berkala unsur yang 

mengandungi bahan semikonduktor, manakala Jadual 2.2 menunjukkan beberapa 

contoh bahan semikonduktor. 

Jadual 2.1 Bahan semikonduktor di dalam jadual berkala (Colinge, 2006). 

m IV V 

B C N 

Al Si P 

Ga Ge As 

In - Sb 

Tl - -

Jadual 2.2 Beberapa contoh bahan semikonduktor. 

Semikonduktor asas 

Si Silikon 

Ge Germanium 

Semikonduktorsebanan 

AlP Aluminium fosfida 

AlAs Aluminium arsenida 

GaP Galium fosfida 

GaAs Galium arsenida 

InP Indium fosfida 
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2.3.2 Semikonduktor Langsung dan Tak Langsung 

Sernikonduktor langsung (direct semiconductor) dan semikonduktor tak langsung 

(indirect semiconductor) merujuk kepada jurang tenaga (band gap) bahan tersebut. 

Jurang tenaga mewakili perbezaan tenaga minimum di antara bahagian bawah jalur 

konduksi (conduction band) dan bahagian atas jalur valens (valence band). 

W alaubagaimanap~ bahagian atas jalur valens tidak semestinya berada pada nilai 

momentum elektron yang sarna dengan bahagian bawah jalur konduksi. 

Untuk bahan sernikonduktor jenis langsung, nHai tenaga maksimum untuk 

jalur valens dan nilai tenaga minimum untuk jalur konduksi berada pada nilai 

momentum yang sarna, seperti yg ditunjukkan dalam Rajah 2.3 iaitu struktur tenaga 

untuk galiurn arsenida, GaAs (Sze, 2002). 

~~--------~--------~ Jalur 

Tenaga I 
(eV) 

GoA, 

o~----~------------~ 

Valens 
-2~~ ____ ~~ __ ~~ __ ~ 

[III] 

Rajah 2.3 Jurang tenaga untuk sernikonduktor langsung (Sze 2002). ", UMS 
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Untuk bahan semikonduktor jenis tak langsung, nilai tenaga maksimum untuk 

jalur valens dan nilai tenaga minimum untuk jalur konduksi berada pada nilai 

momentum yang berlainan, seperti yg ditunjukkan dalam Rajah 2.4 iaitu struktur 

tenaga untuk silikon, Si (Sze, 2002). 

4~------~--------~ 

Tenaga 
(eV) , 

II 

o~------~~--~--~ 

Valens 
-2~~~ __ -* __ ~~ __ ~ 

[cu] Pc 

Rajah 2.4 Jurang tenaga untuk semikonduktor tak langsung (Sze, 2002). 

2.3.3 Teori Jalur Tenaga Pepejal (Band Theory Of So/ids) 

Perbezaan yang wujud di antara konduktor, penebat dan semikonduktor boleh 

digambarkan dengan memplot tenaga yang ada untuk elektron-elektron di dalam 

bahan-bahan tersebut. Paras-paras tenaga yang ada akan membentuk "jalur" (bands), 

di mana kehadiran elektron di dalam jalur tersebut mempengaruhi kadar pengaliran. 

. t . ,., ~ , 
t-.: ::- oJ 
. 
t-r-~ -:..iJ ~ 

~ ~: 
::::-
2 
:::J 
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E I konduksi I 

I konduksi I 

Penebat Semikonduktor Konduktor 

Rajah 2.5 Jalur tenaga dalam pepejal (Colinge, 2006). 

Seperti yang ditunjukkan dalam Rajah 2.5, elektron-elektron di dalam jalur 

konduksi dan jalur valens untuk penebat terpisah jauh manakala jalur-jalur konduktor 

(seperti logam) saling bertindih. Untuk semikonduktor pula, jurang antara kedua-dua 

jalur adalah keeil dan sebarang pengujaan seperti pengujaan termal boleh 

menghubungkan jalur-jalur tersebut. Kadar pengaliran bahan semikonduktor boleh 

ditingkatkan dengan kehadiran bahan dop (doping material) padajurang yang keeil itu 

(Colinge, 2006). 

2.3.4 Jurang Tenaga (Energy Gap) 

Jurang tenaga (energy gap atau band gap) merujuk kepada perbezaan tenaga di antara 

bahagian atas jalur valens (valence band) dan bahagian bawah jalur konduksi 

(conduction band), di mana elektron-elektron boleh berpindah dari satu jalur ke jalur 

yang lain seperti yang ditunjukkan dalam Rajah 2.6. Nilai jurang tenaga pula 

diperolehi dari Persamaan 2.1. 

(2.1) 
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