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ÌÎÄÈÔÈÊÀÖÈß ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎÉ ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÛÈ ÔÎ�ÌÈ�ÎÂÀÍÈÅ ÀÊÊÓÌÓËßÖÈÎÍÍÎ�Î ÑËÎßÓËÜÒ�ÀÒÎÍÊÈÕ ÈÍÒÅ�ÔÅÉÑÎÂ Ba/n-GaN È Ba/n-AlGaN�. Â. Áåíåìàíñêàÿ a*, Ñ. Í. Òèìîøíåâ a, Ñ. Â. Èâàíîâ a,�. Ý. Ôðàíê-Êàìåíåöêàÿ b, Ä. Å. Ìàð÷åíêî , �. Í. Èëóðèäçå daÔèçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò èì. À. Ô. Èî��å �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê194021, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿbÑàíêò-Ïåòåðáóðãñêèé ãîñóäàðñòâåííûé òåõíîëîãè÷åñêèé èíñòèòóò (ÒÓ)190013, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿHelmholtz-Zentrum Berlin f�ur Materialien und Energie, Elektronenspeiherring BESSY IID-12489, Berlin, GermanydGeorgian Tehnial University0175, Tbilisi, GeorgiaÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 17 àïðåëÿ 2013 ã.Ïðîâåäåíû �îòîýìèññèîííûå èññëåäîâàíèÿ ÔÝÑ in situ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû n-GaN(0001),AlxGa1�xN(0001) ïðè x = 0:16, 0:42 è èíòåð�åéñîâ Ba/n-GaN, Ba/AlGaN â äèàïàçîíå ñóáìîíîñëîé-íûõ Ba-ïîêðûòèé. Èçó÷åíû ñïåêòðû �îòîýìèññèè èç âàëåíòíîé çîíû, ñïåêòðû ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèéè îñòîâíûõ 3d-óðîâíåé Ga, 2p-óðîâíåé Al è 4d-, 5p-óðîâíåé Ba ïðè ñèíõðîòðîííîì âîçáóæäåíèè â äèàïà-çîíå ýíåðãèé �îòîíîâ 50�400 ýÂ. Îáíàðóæåí ñïåêòð ñîáñòâåííûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé AlxGa1�xN(x = 0:16, 0:42). Íàéäåíî, ÷òî â ïðîöåññå �îðìèðîâàíèÿ èíòåð�åéñîâ Ba/n-GaN è Ba/AlGaN ïðî-èñõîäèò ñóùåñòâåííîå èçìåíåíèå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ïîâåðõíîñòè è ïðèïîâåðõíîñòíîé îáëàñòè. Âî-ïåðâûõ, îáíàðóæåí ý��åêò ñóæåíèÿ ñïåêòðà �îòîýìèññèè â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû ïðèìåðíî îò 10 ýÂäî 2 ýÂ è, âî-âòîðûõ, íàáëþäàåòñÿ ïîäàâëåíèå ñîáñòâåííûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé. Äëÿ èíòåð�åéñîâBa/n-GaN, Ba/n-Al0:16Ga0:84N íàéäåíî, ÷òî àäñîðáöèÿ Ba èíäóöèðóåò ïîÿâëåíèå íîâîãî �îòîýìèññè-îííîãî ïèêà â çàïðåùåííîé çîíå íà óðîâíå Ôåðìè. Óñòàíîâëåíî, ÷òî ïðèðîäà ïèêà ñâÿçàíà ñ ñîçäàíèåìàêêóìóëÿöèîííîãî ñëîÿ çà ñ÷åò èçìåíåíèÿ ïðèïîâåðõíîñòíîãî ïîòåíöèàëà è îáîãàùàþùåãî èçãèáà çîí.Ïîêàçàíî, ÷òî ýíåðãåòè÷åñêèìè ïàðàìåòðàìè ïîòåíöèàëüíîé ÿìû àêêóìóëÿöèîííîãî ñëîÿ ìîæíî öåëå-íàïðàâëåííî óïðàâëÿòü çà ñ÷åò èçìåíåíèÿ ñòåïåíè Ba-ïîêðûòèÿ.DOI: 10.7868/S00444510140401191. ÂÂÅÄÅÍÈÅÍèòðèäû III ãðóïïû ïðåäñòàâëÿþò ñóùåñòâåí�íûé èíòåðåñ äëÿ ðàçâèòèÿ îïòîýëåêòðîííîé òåõíèêèíà îñíîâå ãåòåðîñòðóêòóð GaN/AlGaN, GaN/InGaN,ïðèìåíÿåìûõ â øèðîêîé ñïåêòðàëüíîé îáëàñòè îòáëèæíåé èí�ðàêðàñíîé äî óëüòðà�èîëåòîâîé. �å�òåðîñòðóêòóðû GaN/AlGaN ÿâëÿþòñÿ òàêæå âàæ�íûì ýëåìåíòîì ñîâðåìåííîé âûñîêîìîùíîé è âûñî�êî÷àñòîòíîé ýëåêòðîíèêè [1; 2℄. Òåõíè÷åñêèå ïðèëî�*E-mail: Galina.Benemanskaya�mail.ioffe.ru

æåíèÿ â ìèêðî- è íàíîýëåêòðîíèêå ïðåäúÿâëÿþò ïî�âûøåííûå òðåáîâàíèÿ ê çíàíèÿì î ñòðóêòóðíûõ èýëåêòðîííûõ ñâîéñòâàõ ïîâåðõíîñòè GaN è AlGaNè, â ÷àñòíîñòè, âîçìîæíîñòè ñîçäàíèÿ ïîâåðõíîñò�íûõ àêêóìóëÿöèîííûõ ñëîåâ ñ âûñîêîé ýëåêòðîííîéïëîòíîñòüþ è ïîäâèæíîñòüþ. Êàê ïðàâèëî, ïîâåðõ�íîñòíûå ñîñòîÿíèÿ îêàçûâàþò ñèëüíîå âëèÿíèå íàýëåêòðîííûå ñâîéñòâà ïîâåðõíîñòè è èíòåð�åéñîâ,à òàêæå èãðàþò âàæíóþ ðîëü, íàïðèìåð, ïðè �îð�ìèðîâàíèè âûðîæäåííîãî äâóìåðíîãî ýëåêòðîííîãîãàçà (2DEG) â ãåòåðîñòðóêòóðàõ AlxGa1�xN/GaN èGaN/AlxGa1�xN/GaN, îäíèì èç êîìïîíåíòîâ êîòî�ðûõ ÿâëÿåòñÿ GaN [3; 4℄.684



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 4, 2014 Ìîäè�èêàöèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû : : :Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà GaN(0001) äîñòàòî÷íîïîäðîáíî èññëåäîâàíà ýêñïåðèìåíòàëüíî [5�9℄ è òå�îðåòè÷åñêè [10�13℄. Ñïåêòð �îòîýìèññèè â îáëàñòèâàëåíòíîé çîíû ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñëàáî ñòðóêòó�ðèðîâàííóþ ïîëîñó øèðèíîé îêîëî 10 ýÂ íèæå êðàÿâàëåíòíîé çîíû EV BM ñ íåêîòîðûìè îñîáåííîñòÿìèâ ñïåêòðå, ïðèðîäà êîòîðûõ, êàê ïðàâèëî, ñâÿçàíà ñïîâåðõíîñòíûìè ñîñòîÿíèÿìè [10; 12℄. Ñòðóêòóðíûåèññëåäîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ðåêîíñòðóêöèé 1 � 1,2 � 2, 5 � 5, 6 � 4 GaN(0001) ìîæíî íàéòè â ðàáî�òàõ [14; 15℄.Ìåòîäàìè óëüòðà�èîëåòîâîé �îòîýìèññèîííîéñïåêòðîñêîïèè (ÓÔÝÑ) ñ óãëîâûì ðàçðåøåíèåìè ðåíòãåíîâñêîé �îòîýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè(�ÔÝÑ) óñòàíîâëåíû ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ è èõäèñïåðñèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ íàïðàâëåíèé â çîíå Áðèë�ëþýíà. Êàê ïîêàçàëè ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäî�âàíèÿ äëÿ Ga-ïîëÿðíîé ïîâåðõíîñòè GaN(0001),ñïåêòð ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé çàâèñèò îò ðåêîí�ñòðóêöèè ïîâåðõíîñòíûõ àòîìîâ Ga. Äëÿ ðåêîí�ñòðóêöèè 2� 2 GaN(0001) ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäàÓÔÝÑ áûëè îáíàðóæåíû ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿâ �-òî÷êå ñ ýíåðãèÿìè 6.0 ýÂ, 4.0 ýÂ, 0.1 ýÂ, �0:9 ýÂîòíîñèòåëüíî âåðøèíû âàëåíòíîé çîíû íà ïîâåðõ�íîñòè EV BM [5; 6℄. Â ýêñïåðèìåíòå ïîâåðõíîñòíàÿðåêîíñòðóêöèÿ 2� 2 êîíòðîëèðîâàëàñü ìåòîäîì äè��ðàêöèè áûñòðûõ ýëåêòðîíîâ. Îòìåòèì, ÷òî îäíîñîñòîÿíèå S1 = �0:9 ýÂ îáíàðóæåíî â çàïðåùåí�íîé çîíå âáëèçè EV BM . Äëÿ äðóãîé ðåêîíñòðóêöèè1 � 1 GaN(0001) â �-òî÷êå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëèòðè ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèÿ ñ ýíåðãèÿìè 1.5 ýÂ,4.0 ýÂ è 6.5 ýÂ îòíîñèòåëüíî EV BM [7℄. Ïîâåðõíîñò�íàÿ àòîìíàÿ ñòðóêòóðà 1 � 1 ïðè ýòîì êîíòðîëèðî�âàëàñü ìåòîäîì äè�ðàêöèè ìåäëåííûõ ýëåêòðîíîâ.Äëÿ ýòîé æå ðåêîíñòðóêöèè (1� 1) GaN(0001) â ðà�áîòå [8℄ îïðåäåëåíû â �-òî÷êå äðóãèå ýíåðãèè ïî�âåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé, 1.0 ýÂ, 2.0 ýÂ è 8.4 ýÂ, îò�íîñèòåëüíî EV BM . Èçó÷åíèå óãëîâûõ çàâèñèìîñòåé�îòîýìèññèîííûõ ñïåêòðîâ ÓÔÝÑ ïîçâîëèëè ïîëó�÷èòü äåòàëüíóþ êàðòèíó äèñïåðñèè ïîâåðõíîñòíûõñîñòîÿíèé äëÿ ðåêîíñòðóêöèè 1� 1 Ga-ïîëÿðíîé ïî�âåðõíîñòè GaN(0001) [9℄. Òàêèì îáðàçîì, èññëåäîâà�íèÿ ïîêàçàëè äîñòàòî÷íî áîãàòûé íàáîð ïîâåðõíîñò�íûõ ñîñòîÿíèé, ïðè÷åì ýíåðãèè ñîñòîÿíèé â ñïåê�òðå çàâèñÿò îò ïîâåðõíîñòíîé ðåêîíñòðóêöèè. Çäåñüñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî òîëüêî äëÿ ðåêîíñòðóêöèè2�2 â ñïåêòðå �îòîýìèññèè íàáëþäàëîñü ñîñòîÿíèåS1 = �0:9 ýÂ â çàïðåùåííîé çîíå.Íà îñíîâå òåîðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ïñåâäîïîòåíöèàëà è ïðèáëè�æåíèÿ ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè â ðÿäå ðàáîò ïðîâåäå�íû ðàñ÷åòû äâóìåðíîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äëÿ ïî�

âåðõíîñòè 1� 1 GaN(0001) è ïîëó÷åíà äèñïåðñèÿ ñî�ñòîÿíèé äëÿ ðàçëè÷íûõ íàïðàâëåíèé â çîíå Áðèë�ëþýíà [10�12℄. Äëÿ 1 � 1 GaN(0001) â �-òî÷êå îïðå�äåëåíû ñîñòîÿíèÿ ïðè ýíåðãèÿõ 0.6 ýÂ, 3.8 ýÂ è8.0 ýÂ îòíîñèòåëüíî EV BM , ïðèðîäà êîòîðûõ ñâÿ�çàíà ñîîòâåòñòâåííî ñ px-, py-îðáèòàëÿìè N è Ga, ñpz-îðáèòàëÿìè N è Ga, ñ s-îðáèòàëÿìè Ga è pz-îðáè-òàëÿìè N [10℄. Êàê âèäíî, âñå ñîñòîÿíèÿ èìåþò îòíî�øåíèå ê îáîðâàííûì ñâÿçÿì ïîâåðõíîñòíûõ àòîìîâGa èëè ê ñëåäóþùåìó îò ïîâåðõíîñòè èíòåð�åéñíî�ìó ñëîþ ñî ñâÿçüþ Ga�N. Â ðàáîòå [11℄ äëÿ ïîâåðõíî�ñòè 2�2 GaN(0001) ðàññ÷èòàíî ðàñïðåäåëåíèå ïëîò�íîñòè ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé îáîðâàííûõ ñâÿçåéàòîìîâ Ga. Ïîëó÷åíî, ÷òî â çàïðåùåííîé çîíå ðàñïî�ëîæåíû ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ, îäíî èç êîòîðûõÿâëÿåòñÿ çàïîëíåííûì è îòâå÷àåò àäàòîìó Ga â ïî�çèöèè T4 ìåæäó òðåìÿ ïîâåðõíîñòíûìè àòîìàìè Gaíàä àòîìîì N âî âòîðîì ñëîå [14; 15℄.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî êàê â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ,òàê è â òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîòàõ ïîëó÷åíû ðàçëè÷íûåäàííûå îòíîñèòåëüíî ÷èñëà ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿ�íèé è èõ ýíåðãåòè÷åñêîãî ïîëîæåíèÿ. Ïîýòîìó ïîíè�ìàíèå ïðèðîäû ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ïîâåðõíîñòèGaN, êîòîðûå îïðåäåëÿþò ïðîöåññû îáðàçîâàíèÿ èí�òåð�åéñîâ â ãåòåðî- è íàíîñòðóêòóðàõ, à òàêæå èçó�÷åíèå ñâîéñòâ ýòèõ èíòåð�åéñîâ � àêòóàëüíàÿ çàäà�÷à. �îðàçäî ìåíüøå ðàáîò ïîñâÿùåíî ýêñïåðè�ìåíòàëüíûì èññëåäîâàíèÿì òðîéíûõ ñîåäèíåíèéAlxGa1�xN [16; 17℄. Ìåòîäîì �ÔÝÑ â îáëàñòèâàëåíòíîé çîíû íàáëþäàëàñü øèðîêàÿ ïîëîñà �î�òîýìèññèè îêîëî 8 ýÂ. Ñ óâåëè÷åíèåì ñîäåðæàíèÿAl ïðîèñõîäÿò íåêîòîðûå èçìåíåíèÿ â ñïåêòðå:óâåëè÷åíèå èíòåíñèâíîñòè �îòîýìèññèîííîãî ïèêàïðè ýíåðãèè 9 ýÂ îòíîñèòåëüíî óðîâíÿ Ôåðìè èñäâèã âñåãî ñïåêòðà â ñòîðîíó áîëüøèõ ýíåðãèéñâÿçè ïðèìåðíî íà 2 ýÂ çà ñ÷åò óâåëè÷åíèÿ ýíåð�ãåòè÷åñêîãî èíòåðâàëà EF �EV [16℄. Òåîðåòè÷åñêèåèññëåäîâàíèÿ çîííîé ñòðóêòóðû, øèðèíû çàïðåùåí�íîé çîíû è ý��åêòèâíûõ ìàññ òðîéíûõ ñîåäèíåíèéAlxGa1�xN, InxGa1�xN, InxAl1�xN ïðåäñòàâëåíû âðàáîòå [18℄. Ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ AlxGa1�xNíå èçó÷åíû.Íàèáîëåå ñèëüíûå èçìåíåíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóê�òóðû ïîâåðõíîñòè ïðîèñõîäÿò íà íà÷àëüíîé ñòàäèè�îðìèðîâàíèÿ èíòåð�åéñîâ ìåòàëë/ïîëóïðîâîäíèêïðè ñóáìîíîñëîéíûõ ïîêðûòèÿõ. Çíà÷èòåëüíîåêîëè÷åñòâî îáîðâàííûõ ñâÿçåé Ga íà ïîâåðõíîñòèîáåñïå÷èâàåò âûñîêóþ õèìè÷åñêóþ è àäñîðáöè�îííóþ àêòèâíîñòü ïîâåðõíîñòè GaN(0001) ïîàíàëîãèè ñ äåòàëüíî èçó÷åííîé ïîâåðõíîñòüþGaAs(100), îáîãàùåííîé Ga [19℄. Îáîðâàííûå ñâÿçè685



�. Â. Áåíåìàíñêàÿ, Ñ. Í. Òèìîøíåâ, Ñ. Â. Èâàíîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 4, 2014Ga ñ sp3-ãèáðèäèçàöèåé ïðèñóùè Ga-ïîëÿðíîéïîâåðõíîñòè GaN(0001).Àäñîðáöèÿ öåçèÿ è êèñëîðîäà íà ïîâåðõíîñòèp-GaN(0001) èññëåäîâàíà ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâ �ÔÝÑè ÓÔÝÑ [20℄. Óñòàíîâëåíî, ÷òî àäñîðáöèÿ Cs âû�çûâàåò äîïîëíèòåëüíûé èçãèá çîí âíèç è ïîíèæà�åò óðîâåíü âàêóóìà. Àäñîðáöèÿ Cs íà ïîâåðõíîñòèn-GaN(0001) èññëåäîâàíà ïðè òåìïåðàòóðå 150 K ñïîìîùüþ ìåòîäîâ ÓÔÝÑ è êîíòàêòíîé ðàçíîñòè ïî�òåíöèàëîâ [21, 22℄. Óñòàíîâëåíû íåçíà÷èòåëüíûå èç�ìåíåíèÿ â ñïåêòðå âàëåíòíîé çîíû, êîòîðûå ñâÿçû�âàëèñü àâòîðàìè ñ ïîäàâëåíèåì ñîáñòâåííûõ ïîâåðõ�íîñòíûõ ñîñòîÿíèé ïðè ýíåðãèÿõ íèæå EV BM . Êîí�êðåòíûå ýíåðãèè ñâÿçè äëÿ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿ�íèé íå áûëè îïðåäåëåíû, òàê êàê ñïåêòðû íå èìåëèîñîáåííîñòåé â âèäå îòäåëüíûõ ìàêñèìóìîâ. Àäñîðá�öèÿ Ba íà ïîâåðõíîñòè GaN äî íàøèõ ýêñïåðèìåí�òîâ íå èññëåäîâàëàñü. Íàì íå èçâåñòíû ðàáîòû ïîèññëåäîâàíèþ àäñîðáöèè ìåòàëëîâ íà AlGaN.Ñîçäàíèå è èññëåäîâàíèå íàíîðàçìåðíûõ ñòðóê�òóð ÿâëÿåòñÿ âàæíûì êàê ñ �óíäàìåíòàëüíîé, òàêè ñ ïðèêëàäíîé òî÷êè çðåíèÿ. Íàíîðàçìåðíûå îáú�åêòû ìîæíî îïðåäåëèòü êàê ñèñòåìû, â êîòîðûõ, ïîêðàéíåé ìåðå, îäíî èçìåðåíèå íå ïðåâûøàåò 100 íì.Â íàñòîÿùåå âðåìÿ çàðÿäîâûé àêêóìóëÿöèîííûéñëîé íà ñâîáîäíîé ïîâåðõíîñòè ïîëóïðîâîäíèêà ÿâ�ëÿåòñÿ íîâûì è àêòóàëüíûì íàíîîáúåêòîì èññëå�äîâàíèé. Àêêóìóëÿöèîííûé ñëîé ìîæåò ñ�îðìèðî�âàòüñÿ íåïîñðåäñòâåííî âáëèçè ïîâåðõíîñòè ïîëó�ïðîâîäíèêà n-òèïà, êîãäà ïðèïîâåðõíîñòíûé èçãèáçîí äîñòàòî÷íî âåëèê è ñîîòâåòñòâóåò îáîãàùåíèþ,à èìåííî, èçãèáó çîí âíèç. Ïðè ýòîì ïðè îáðàçîâà�íèè óçêîé ïîòåíöèàëüíîé ÿìû ìèíèìóì çîíû ïðî�âîäèìîñòè íà ïîâåðõíîñòè ECBM äîëæåí ðàñïîëà�ãàòüñÿ íèæå óðîâíÿ Ôåðìè EF . Ïðè äîñòàòî÷íî ìà�ëîé øèðèíå ïðèïîâåðõíîñòíîãî ïîòåíöèàëà ïðîèñ�õîäèò îãðàíè÷åíèå äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ â íàïðàâ�ëåíèè íîðìàëè z ê ïîâåðõíîñòè è íàáëþäàåòñÿ ý���åêò ðàçìåðíîãî êâàíòîâàíèÿ â àêêóìóëÿöèîííîìñëîå, ò. å. ýëåêòðîíû ìîãóò çàíèìàòü íåñêîëüêî ëî�êàëüíûõ êâàíòîâûõ óðîâíåé. Âäîëü ïîâåðõíîñòè xyäâèæåíèå ýëåêòðîíîâ íå îãðàíè÷åíî è ñîîòâåòñòâóþ�ùèå êîìïîíåíòû ýíåðãèè íå êâàíòóþòñÿ. Òàêèå ýëåê�òðîííûå ñîñòîÿíèÿ ÿâëÿþòñÿ âûðîæäåííûì äâóìåð�íûì ýëåêòðîííûì ãàçîì 2DEG.Àêêóìóëÿöèîííûé ñëîé áûë íåäàâíî îáíàðó�æåí äëÿ ÷èñòûõ ïîâåðõíîñòåé ïîëóïðîâîäíèêîân-InAs(110) [23℄, n-InN [24℄ è äëÿ óëüòðàòîíêèõ èí�òåð�åéñîâ Cs/n-InAs(110) [25℄, Cs/n-InSb(110) [26℄,Cs/n-GaN [27; 28℄, Ba/n-GaN [28�30℄, Cs/InGaN [31℄,Ba/AlGaN [32℄. Ïðîñòðàíñòâåííàÿ øèðèíà àêêóìó�ëÿöèîííîãî ñëîÿ ñîîòâåòñòâóåò ïðèìåðíî 20 íì, à

ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé â 2DEG èçìåíÿåòñÿ â äèàïà�çîíå 1012 ñì�2�1013 ñì�2 [3; 26℄. Â íàñòîÿùåå âðåìÿñóùåñòâóåò äîñòàòî÷íî ìàëî ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ìà�òåðèàëîâ, íà ïîâåðõíîñòè êîòîðûõ óäàëîñü íàáëþ�äàòü èëè èñêóññòâåííî ñîçäàòü àêêóìóëÿöèîííûéñëîé. Ïîýòîìó ñîçäàíèå èíäóöèðîâàííûõ àêêóìóëÿ�öèîííûõ ñëîåâ íà ïîâåðõíîñòè øèðîêîçîííûõ ïîëó�ïðîâîäíèêîâ � íèòðèäîâ III ãðóïïû â ðÿäó InGaN,GaN, AlGaN ñ èçìåíÿþùåéñÿ øèðèíîé çàïðåùåííîéçîíû ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíîé çàäà÷åé.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðîâåäåíû �îòîýìèññèîí�íûå èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ÷èñòûõïîâåðõíîñòåé n-GaN(0001), n-Al0:16Ga0:84(0001) èAl0:42Ga0:58(0001) è èíòåð�åéñîâ Ba/n-GaN(0001),Ba/n-Al0:16Ga0:84(0001) è Ba/Al0:42Ga0:58(0001). Ñïîìîùüþ ÔÝÑ ïðè ñèíõðîòðîííîì âîçáóæäåíèèèññëåäîâàíà ìîäè�èêàöèÿ ñïåêòðîâ â îáëàñòè âà�ëåíòíîé çîíû, ñïåêòðîâ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèéè îñòîâíûõ 3d-óðîâíåé Ga, 2p-óðîâíåé Al, 4d-,5p-óðîâíåé Ba ïðè ñóáìîíîñëîéíîé àäñîðáöèè Ba.Àäñîðáöèÿ áàðèÿ íà ïîâåðõíîñòè GaN è AlGaNèñïîëüçîâàëàñü â êà÷åñòâå ¾àòîìàðíîãî¿ çîíäà èïðåäîñòàâëÿëà âîçìîæíîñòü èçó÷àòü ýëåêòðîííûåñâîéñòâà â ïðîöåññå �îðìèðîâàíèÿ èíòåð�åéñîâ ïðèëîêàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèÿõ àäñîðáèðîâàííûõ àòî�ìîâ ñ ïîâåðõíîñòüþ.2. ÌÅÒÎÄÈÊÀ ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÀÔîòîýìèññèîííûå èññëåäîâàíèÿ âûïîëíåíû íàðîññèéñêî-ãåðìàíñêîì êàíàëå ñèíõðîòðîíà BESSYII (Áåðëèí, �åðìàíèÿ) ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà �î�òîýìèññèîííîé ñïåêòðîñêîïèè ÔÝÑ ïðè âîçáóæäå�íèè â äèàïàçîíå ýíåðãèé �îòîíîâ 50�400 ýÂ. �åãè�ñòðèðîâàëèñü �îòîýëåêòðîíû â êîíóñå, îðèåíòèðî�âàííîì ïî íîðìàëè ê ïîâåðõíîñòè, âîçáóæäàþùèéïó÷îê ïàäàë íà ïîâåðõíîñòü îáðàçöà ïîä óãëîì 45Æ,ò. å. �îòîýìèññèîííûå ñïåêòðû çàïèñàíû â ðåæèìåíîðìàëüíîé �îòîýìèññèè. Èññëåäîâàíèÿ îáðàçöîân-GaN(0001), AlxGa1�xN(0001) ïðè x = 0:16, 0.42 èèíòåð�åéñîâ Ba/n-GaN(0001), Ba/AlxGa1�xN(0001)ïðîâîäèëèñü in situ â âàêóóìå (P < 5 �10�10 Toðð) âðåæèìå ïîøàãîâîé ñóáìîíîñëîéíîé àäñîðáöèè ïðèêîìíàòíîé òåìïåðàòóðå. �åãèñòðèðîâàëèñü ñïåêòðûíîðìàëüíîé ýìèññèè ýëåêòðîíîâ â îáëàñòè âàëåíò�íîé çîíû, ñïåêòðû ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé, à òàê�æå ñïåêòðû îñòîâíûõ 3d-óðîâíåé Ga, 2p-óðîâíåé Al,4d-, 5d-óðîâíåé Ba. Ïîëíîå ýíåðãåòè÷åñêîå ðàçðåøå�íèå ñîñòàâëÿëî 50 ìýÂ.Îáðàçåö n-GaN(0001) òîëùèíîé 4.2 ìêì âûðàùè�âàëñÿ ìåòîäîì îñàæäåíèÿ èç ìåòàëëîðãàíè÷åñêèõ ñî�åäèíåíèé MOCVD íà ñàï�èðîâîé ïîäëîæêå è ëåãè�686



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 4, 2014 Ìîäè�èêàöèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû : : :ðîâàëñÿ êðåìíèåì ñ êîíöåíòðàöèåé 4:3 � 1017ñì�3.Îáðàçåö èìåë õîðîøî îòðåëàêñèðîâàííóþ ñèñòåìóïðîòÿæåííûõ äå�åêòîâ ñ êîãåðåíòíûì ñîãëàñîâàíè�åì äîìåíîâ ìîçàè÷íîé ñòðóêòóðû è îáðàçîâàíèåìäèëàòàöèîííûõ ãðàíèö  íèçêîé ïëîòíîñòüþ äèñëî�êàöèé, íå áîëåå 108 ñì�2, è ïîäâèæíîñòüþ ýëåêòðî�íîâ 600 ñì2�B�1�ñ�1 [29℄. Øèðèíà çàïðåùåííîé çîíûEg = 3:4 ýÂ.Îáðàçöû AlGaN òîëùèíîé 1.2 ìêì âûðàùèâà�ëèñü ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíî-ëó÷åâîé ýïè�òàêñèè ñ ïëàçìåííîé àêòèâàöèåé (PA MBE) íà ñàï��èðîâûõ ïîäëîæêàõ [33℄. Òåìïåðàòóðà ðîñòà ñîñòàâ�ëÿëà T = 700 ÆÑ. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ æåëàåìîé êîíöåí�òðàöèè Al èñïîëüçîâàíî îïðåäåëåííîå ñîîòíîøåíèåAl ê àêòèâèðîâàííûì ïîòîêàì àçîòà. Õèìè÷åñêèé ñî�ñòàâ îáðàçöîâ AlGaN îïðåäåëÿëñÿ íåçàâèñèìûìè ìå�òîäàìè, òàêèìè êàê ýëåêòðîííî-çîíäîâûé ìèêðîàíà�ëèç è ðàìàíîâñêàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ. Àíàëèòè÷åñêèåìåòîäû ïîêàçàëè, ÷òî êîíöåíòðàöèÿ Al â èññëåäó�åìûõ îáðàçöàõ AlxGa1�xN ñîñòàâëÿåò x = 0:16 èx = 0:42. Îïòè÷åñêèå èçìåðåíèÿ ïîêàçàëè âåëè÷è�íó çàïðåùåííîé çîíû ñîîòâåòñòâåííî Eg = 3:7 ýÂ èEg = 4:3 ýÂ. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ n-ïðîâîäèìîñòè â îá�ðàçöå ñ áîëåå íèçêèì ñîäåðæàíèåì Al (x = 0:16)èñïîëüçîâàíî ëåãèðîâàíèå Si. Êîíöåíòðàöèÿ ýëåê�òðîíîâ â n-Al0:16Ga0:84N ñîñòàâëÿëà 5:2 � 1018 ñì�3,÷òî îïðåäåëåíî ñ ïîìîùüþ C�V -ìåòîäèêè. Îáðà�çåö Al0:42Ga0:58N îáëàäàë èçîëÿöèîííûìè ñâîéñòâà�ìè [33℄.Äàííûå ðåíòãåíîâñêîãî äè�ðàêöèîííîãî àíàëè�çà óêàçûâàþò íà âûñîêîóïîðÿäî÷åííóþ ñòðóêòóðó âñëîÿõ GaN è AlGaN. Ïîâåðõíîñòíàÿ ìîð�îëîãèÿ îá�ðàçöîâ èññëåäîâàëàñü àòîìíî-ñèëîâîé ìèêðîñêîïè�åé (ÀÑÌ). ÀÑÌ-èçìåðåíèÿ ïðîâîäèëèñü ñ ïîìîùüþïðèáîðà Solver P-47H â ïîëóïðîâîäíèêîâîì ðåæèìåçîíäàìè NSG11 (ÍÒ-ÌÄÒ) ñ ðàäèóñîì çàêðóãëåíèÿ10�20 íì. Öè�ðîâàÿ îáðàáîòêà ÀÑÌ-èçîáðàæåíèéïîâåðõíîñòè îáðàçöîâ GaN è AlGaN äàåò ñðåäíåêâà�äðàòè÷íóþ øåðîõîâàòîñòü ïîâåðõíîñòåé RMS îêî�ëî 1 íì.Ïåðåä �îòîýìèññèîííûìè èññëåäîâàíèÿìè îá�ðàçöû ïîäâåðãàëèñü îòæèãó in situ ïðè òåìïåðàòó�ðå 900 K. Â ñïåêòðå ÔÝÑ ïîñëå îòæèãà íàáëþäàëñÿîñòàòî÷íûé 1s-ïèê óãëåðîäà (285 ýÂ) íåçíà÷èòåëü�íîé èíòåíñèâíîñòè. Àòîìàðíî-÷èñòûé Ba íàïûëÿëñÿïîøàãîâî íà ÷èñòóþ ïîâåðõíîñòü îáðàçöà èç ñòàí�äàðòíîãî èñòî÷íèêà, êîòîðûé áûë ïðåäâàðèòåëüíîîòêàëèáðîâàí ïî âåëè÷èíå ïîòîêà àòîìîâ Ba [31℄.Îøèáêà â îïðåäåëåíèè ïîêðûòèÿ îöåíèâàåòñÿ êàê�0:1 ìîíîñëîé (ML). Ïðè îöåíêå Ba-ïîêðûòèÿ ó÷è�òûâàëîñü, ÷òî êîý��èöèåíò ïðèëèïàíèÿ Ba ðàâåíåäèíèöå è íå èçìåíÿåòñÿ â ïðåäåëàõ ìîíîñëîÿ. Ïðè

àäñîðáöèè íà ïîâåðõíîñòü ïîëóïðîâîäíèêà ïðèíÿòîñ÷èòàòü, ÷òî 1 ìîíîñëîé ñîîòâåòñòâóåò êîíöåíòðà�öèè, ïðè êîòîðîé îäèí àäàòîì ìåòàëëà ïðèõîäèò�ñÿ íà îäèí ïîâåðõíîñòíûé àòîì ïîäëîæêè ñ ðåêîí�ñòðóêöèåé 1 � 1, ò. å. â íàøåì ñëó÷àå íà îäèí àòîìãàëëèÿ íà ïîâåðõíîñòè 1 � 1 GaN(0001), ÷òî ðàâíÿ�åòñÿ 9:9 � 1014 àòîì/ñì2.Äëÿ îáðàçöîâ Al0:16Ga0:84N è Al0:42Ga0:58N ïðåä�ïîëàãàåòñÿ, ÷òî 1 ML ñîîòâåòñòâóåò êîíöåíòðàöèè,êîãäà îäèí àäàòîì Ba ïðèõîäèòñÿ íà îäèí àòîì èçýëåìåíòîâ III ãðóïïû Al+Ga íà ïîâåðõíîñòè 1 � 1AlGaN. Ïîñêîëüêó ïàðàìåòðû ðåøåòêè äëÿ GaN èäëÿ AlN ðàçëè÷àþòñÿ íåçíà÷èòåëüíî, äëÿ òðîéíîãîñîåäèíåíèÿ AlGaN ìîæíî ïðåäïîëàãàòü, ÷òî 1 MLíà AlGaN ñîîòâåòñòâóåò 1 ML íà GaN. Êðîìå òî�ãî, ïîêðûòèÿ áàðèÿ äîïîëíèòåëüíî îöåíèâàëèñü ïîòðàíñ�îðìàöèè �îòîýìèññèîííîãî ïèêà îñòîâíîãî4d-óðîâíÿ Ba.3. ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÀËÜÍÛÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÛÈ ÈÕ ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ3.1. Ôîòîýìèññèîííûå ñïåêòðû n-GaN,n-Al0:16Ga0:84N è Al0:42Ga0:58NÍà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíû îáçîðíûå ñïåêòðûíîðìàëüíîé �îòîýìèññèè, ïîëó÷åííûå äëÿ ÷èñòûõïîâåðõíîñòåé n-GaN(0001) è n-Al0:16Ga0:84N(0001)ïðè ýíåðãèè âîçáóæäåíèÿ 400 ýÂ. Âèäíî, ÷òî âñïåêòðå äîìèíèðóþò ïèêè îñòîâíûõ 3d-óðîâíåéGa, 2p-óðîâíåé Al, 3p-óðîâíåé Ga, 2s-óðîâíåé Al è3s-óðîâíåé Ga ïðè íåçíà÷èòåëüíîé èíòåíñèâíîñòè
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�èñ. 1. Ñïåêòðû íîðìàëüíîé �îòîýìèññèèn-GaN(0001) (êðèâàÿ 1 ) è n-Al0:16Ga0:84N(0001)(êðèâàÿ 2 ). Ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèÿ ñîñòàâëÿåò400 ýÂ687
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�èñ. 2. Ñïåêòðû íîðìàëüíîé �îòîýìèññèè â îá-ëàñòè âàëåíòíîé çîíû äëÿ èñõîäíîãî îáðàçöàn-GaN(0001) ïðè ðàçëè÷íûõ ýíåðãèÿõ âîçáóæäå-íèÿñïåêòðà �îòîýìèññèè â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû(VB). Ñòðóêòóðà ñïåêòðà â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíûèññëåäóåòñÿ, êàê ïðàâèëî, ïðè ìåíüøèõ ýíåðãèÿõâîçáóæäåíèÿ, h� < 130 ýÂ [5�10℄. Óñòàíîâëåíîòàêæå, ÷òî ñïåêòðû îñòîâíûõ óðîâíåé áîëåå ý���åêòèâíî èññëåäîâàòü ïðè ýíåðãèÿõ âîçáóæäåíèÿh� > 150 ýÂ.Ñïåêòðû �îòîýìèññèè â îáëàñòè âàëåíòíîé çî�íû n-GaN ïîäðîáíî ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 2 ïðèðàçíûõ ýíåðãèÿõ âîçáóæäåíèÿ. Ñïåêòðû ïðèâåäåíûê ýíåðãèè âåðøèíû âàëåíòíîé çîíû íà ïîâåðõíî�ñòè EV BM , êîòîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ ëèíåéíîé àïïðîê�ñèìàöèåé íèçêîýíåðãåòè÷åñêîãî êðàÿ ñïåêòðà (ñì.ðèñ. 2). Â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû ñïåêòð èñõîäíî�ãî îáðàçöà n-GaN(0001) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñëàáî�ñòðóêòóðèðîâàííóþ ïîëîñó �îòîýìèññèè øèðèíîéîêîëî 10 ýÂ.Ïîëó÷åííûå ñïåêòðû íàõîäÿòñÿ â õîðîøåì ñî�ãëàñèè ñ èçâåñòíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííû�ìè [5; 6; 8; 10; 22; 34℄. Ïðè ýòîì çíà÷èòåëüíàÿ ýêñïåðè�ìåíòàëüíàÿ øèðèíà ñïåêòðà �îòîýìèññèè â îáëàñòèâàëåíòíîé çîíû îêîëî 10 ýÂ ñóùåñòâåííî ïðåâûøà�åò âåëè÷èíó ðàâíóþ 2 ýÂ, ðàññ÷èòàííóþ òåîðåòè÷å�ñêè [10℄. Íåñîîòâåòñòâèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåî�

ðåòè÷åñêèõ äàííûõ â ëèòåðàòóðå îáúÿñíÿåòñÿ, êàêïðàâèëî, íàëè÷èåì â ýòîé îáëàñòè ñîáñòâåííûõ ïî�âåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé. ßðêîé îñîáåííîñòüþ ñïåê�òðîâ íà ðèñ. 2 ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå ïèêà ïîâåðõíîñò�íîãî ñîñòîÿíèÿ S1 = �0:4 ýÂ, ðàñïîëîæåííîãî â çà�ïðåùåííîé çîíå n-GaN íà íèçêîýíåðãåòè÷åñêîì êðàå�îòîýìèññèîííîãî ñïåêòðà âáëèçè EV BM . Êàê îòìå�÷àëîñü âûøå, äëÿ îáðàçöîâ n-GaN(0001) ïîâåðõíîñò�íîå ñîñòîÿíèå S1 íàáëþäàëîñü â ðàáîòàõ [5; 6℄ òîëüêîïðè ïîâåðõíîñòíîé ðåêîíñòðóêöèè 2�2, ïðè÷åì ïðè�ðîäà ýòîãî ñîñòîÿíèÿ ñâÿçàíà ñ îáîðâàííûìè ñâÿçÿ�ìè Ga.Ñïåêòðû íîðìàëüíîé �îòîýìèññèè â îá�ëàñòè âàëåíòíîé çîíû äëÿ ÷èñòîãî îáðàçöàn-Al0:16Ga0:84N(0001), ïîëó÷åííûå ïðè ðàçíûõýíåðãèÿõ âîçáóæäåíèÿ, ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 3à,ñïåêòðû ïðèâåäåíû ê EV BM . Óñòàíîâëåíî, ÷òîøèðèíà ñïåêòðà �îòîýìèññèè â îáëàñòè âàëåíòíîéçîíû n-Al0:16Ga0:84N(0001) ñîîòâåòñòâóåò ïðèìåð�íî 9 ýÂ. Îòìåòèì, ÷òî ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿäëÿ AlGaN äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè íå èçó÷àëèñü.Îñíîâûâàÿñü íà èññëåäîâàíèÿõ äëÿ GaN(0001)[6�8; 10; 12℄, ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ñóùåñòâåí�íûé âêëàä â �îðìó ñïåêòðîâ n-Al0:16Ga0:84N(0001)âíîñÿò ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ. Íà ðèñ. 3áïðåäñòàâëåíû ñïåêòðû íîðìàëüíîé �îòîýìèññèèâ îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû äëÿ ÷èñòîãî îáðàçöàAl0:42Ga0:58N(0001) ïðè ðàçíûõ ýíåðãèÿõ âîçáóæ�äåíèÿ, ïðèâåäåííûå ê EV BM . Óñòàíîâëåíî, ÷òîøèðèíà ñïåêòðà �îòîýìèññèè â îáëàñòè âàëåíòíîéçîíû ÷èñòîãî Al0:42Ga0:58N(0001) òàêæå ñîîòâåò�ñòâóåò ïðèìåðíî 9 ýÂ.Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíû ñïåêòðû íîðìàëüíîé �î�òîýìèññèè äëÿ ÷èñòûõ ïîâåðõíîñòåé n-GaN(0001)(êðèâûå 1 ) è n-Al0:16Ga0:84N(0001) (êðèâûå 2 ) ïðèýíåðãèè âîçáóæäåíèÿ 100 ýÂ. Êðèâûå èëëþñòðèðó�þò õàðàêòåðíûå �îòîýìèññèîííûå ïèêè îñòîâíûõ3d-óðîâíåé Ga è 2p-óðîâíåé Al, à òàêæå ñïåêòðû �î�òîýìèññèè â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû. Ñïåêòðû ïî�ëó÷åíû íà îäíîé è òîé æå óñòàíîâêå â àíàëîãè÷íûõýêñïåðèìåíòàëüíûõ óñëîâèÿõ. Ìîæíî îòìåòèòü, ÷òîøèðèíà è �îðìà ñïåêòðîâ �îòîýìèññèè â îáëàñòèâàëåíòíîé çîíû äëÿ AlGaN è GaN ïðàêòè÷åñêè ñîâ�ïàäàþò çà èñêëþ÷åíèåì ïèêà ïîâåðõíîñòíîãî ñîñòî�ÿíèÿ S1 äëÿ n-GaN. Íàïîìíèì, ÷òî øèðèíà çàïðå�ùåííîé çîíû äëÿ n-GaN è n-Al0:16Ga0:84N ñîñòàâëÿ�åò ñîîòâåòñòâåííî 3.4 ýÂ è 3.7 ýÂ. Ñëåäîâàòåëüíî,ìîæíî îïðåäåëèòü, ÷òî äëÿ îáåèõ ïîâåðõíîñòåé õà�ðàêòåðåí ïðàêòè÷åñêè îäèíàêîâûé îáåäíÿþùèé èç�ãèá çîí ââåðõ 0.4�0.5 ýÂ. Ïðè ýòîì ó÷èòûâàëîñü, ÷òîïîëîæåíèå óðîâíÿ Ôåðìè íà 0.1 ýÂ íèæå äíà çîíûïðîâîäèìîñòè â îáúåìå [34℄.688
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�èñ. 4. Ñïåêòðû íîðìàëüíîé �îòîýìèññèè â îá-ëàñòè âàëåíòíîé çîíû è îñòîâíûõ 3d-óðîâíåéGa è 2p-óðîâíåé Al ïðè ýíåðãèè âîçáóæäå-íèÿ h� = 100 ýÂ: 1 � n-GaN(0001), 2 �n-Al0:16Ga0:84N(0001)3.2. Ìîäè�èêàöèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèén-GaN, n-Al0:16Ga0:84N è Al0:42Ga0:58N ïðèàäñîðáöèè BaÀäñîðáöèÿ Ba íà n-GaN(0001) âûçûâàåò ñóùå�ñòâåííûå èçìåíåíèÿ âñåõ ñïåêòðîâ �îòîýìèññèè. Íàðèñ. 5 ïðåäñòàâëåíû ñïåêòðû íîðìàëüíîé �îòîýìèñ�
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�èñ. 5. Ñïåêòðû íîðìàëüíîé �îòîýìèññèè: 1 � èñ-õîäíûé îáðàçåö n-GaN(0001), 2 � Ba/n-GaN(0001)ïðè Ba-ïîêðûòèè 1:5 ML. Ýíåðãèÿ âîçáóæäå-íèÿ 120 ýÂñèè â øèðîêîì äèàïàçîíå ýíåðãèé, èëëþñòðèðóþ�ùèå ýâîëþöèþ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ïðè �îðìè�8 ÆÝÒÔ, âûï. 4 689



�. Â. Áåíåìàíñêàÿ, Ñ. Í. Òèìîøíåâ, Ñ. Â. Èâàíîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 4, 2014ðîâàíèè èíòåð�åéñà Ba/n-GaN. Îáíàðóæåíî, ÷òîàäñîðáöèÿ Ba èçìåíÿåò �îðìó ñïåêòðà �îòîýìèññèèâ îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû: ñïåêòð çíà÷èòåëüíî ñó�æàåòñÿ è ïîäàâëÿþòñÿ ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ, â÷àñòíîñòè S1 (êðèâàÿ 2 ). Èíòåíñèâíîñòü ïèêà îñòîâ�íîãî 3d-óðîâíÿ Ga ñ ýíåðãèåé ñâÿçè 20.3 ýÂ óìåíü�øàåòñÿ ïðè àäñîðáöèè. Â ïðîöåññå �îðìèðîâàíèÿèíòåð�åéñà ìîæíî âèäåòü ïîÿâëåíèå ïèêà îñòîâíîãî5p-óðîâíÿ Ba ñ äóáëåòíîé ñòðóêòóðîé 5p3=2 (14.8 ýÂ)è 5p1=2 (16.9 ýÂ) (êðèâàÿ 2 ).Ïðè ïîøàãîâîé àäñîðáöèè Ba äåòàëüíî èññëå�äîâàëèñü èçìåíåíèÿ â �îòîýìèññèîííûõ ñïåêòðàõn-GaN è AlGaN â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû. Íàðèñ. 6à ïðåäñòàâëåíà ïîýòàïíàÿ ýâîëþöèÿ ñïåêòðà�îòîýìèññèè äëÿ n-GaN. Ñïåêòðû ïðèâåäåíû ê îäè�íàêîâîé èíòåíñèâíîñòè â ìàêñèìóìàõ. Îáíàðóæåíî,÷òî íàèáîëåå ñèëüíûå èçìåíåíèÿ íàáëþäàþòñÿ â îá�ëàñòè ýíåðãèé ñâÿçè 2�8 ýÂ, ãäå èíòåíñèâíîñòü �î�òîýìèññèè ðåçêî óìåíüøàåòñÿ ïðè óâåëè÷åíèè áàðè�åâîãî ïîêðûòèÿ. Èñõîäíàÿ ñëàáîñòðóêòóðèðîâàííàÿïîëîñà �îòîýìèññèè â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû èçìå�íÿåòñÿ óæå ïðè Ba-ïîêðûòèè 0.25 ML, ïðè êîòîðîìèñ÷åçàåò èç ñïåêòðà ïèê S1 (�0:4 ýÂ) è ÿðêî ïðî�ÿâëÿþòñÿ 3 ïèêà ñîáñòâåííûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòî�ÿíèé S2 (2.7 ýÂ), S3 (5.0 ýÂ), S4 (6.5 ýÂ). Â ïðî�öåññå �îðìèðîâàíèÿ èíòåð�åéñà Ba/n-GaN(0001)ïðè Ba-ïîêðûòèè 1.5 ML íàáëþäàåòñÿ çíà÷èòåëüíîåóìåíüøåíèå øèðèíû ñïåêòðà â îáëàñòè âàëåíòíîéçîíû ïðèìåðíî îò 10 ýÂ äî 2 ýÂ. Àíàëèç ïîêàçûâà�åò, ÷òî ý��åêò ñóæåíèÿ ñïåêòðà âûçâàí ïîäàâëåíè�åì ñîáñòâåííûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé GaN. Êàêïîêàçûâàþò òåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû, â îäíîñòàäèé�íîé ìîäåëè îáúåìíîé �îòîýìèññèè äëÿ GaN(0001)ïðè ýíåðãèÿõ âîçáóæäåíèÿ 20�80 ýÂ [10℄ ñïåêòð íîð�ìàëüíîé �îòîýìèññèè èç âàëåíòíîé çîíû èìååò ìàê�ñèìóì âáëèçè EV BM è ïîëóøèðèíó ïðèìåðíî 2 ýÂ,÷òî ñîîòâåòñòâóåò âîçáóæäåíèþ ýëåêòðîííûõ ñîñòî�ÿíèé èç âåðøèíû âàëåíòíîé çîíû. Íàøè ýêñïåðè�ìåíòàëüíûå äàííûå â îñíîâíîì ñîãëàñóþòñÿ ñ ðàñ÷å�òàìè, ãäå øèðèíà ãëàâíîãî ìàêñèìóìà �îòîýìèññèèèç âàëåíòíîé çîíû ñîîòâåòñòâóåò ïðèìåðíî 2 ýÂ [10℄.Ôîòîýìèññèîííûå ñïåêòðû èññëåäîâàíû ïðè àä�ñîðáöèè Ba â ñóáìîíîñëîéíîì äèàïàçîíå ïîêðûòèéíà ïîâåðõíîñòè n-Al0:16Ga0:84N(0001) è íà ïîâåðõíî�ñòè Al0:42Ga0:58N(0001). Êàê è â ñëó÷àå n-GaN, àä�ñîðáöèÿ Ba âûçûâàåò êàðäèíàëüíûå èçìåíåíèÿ âñåõñïåêòðîâ �îòîýìèññèè. Íà ðèñ. 6á ïðåäñòàâëåíà ïî�ýòàïíàÿ ýâîëþöèÿ ñïåêòðà �îòîýìèññèè â îáëàñòèâàëåíòíîé çîíû äëÿ Al0:42Ga0:58N ïî ìåðå óâåëè÷å�íèÿ Ba-ïîêðûòèÿ. Ñïåêòðû ïðèâåäåíû ê îäèíàêî�âîé èíòåíñèâíîñòè â ìàêñèìóìàõ. Íàèáîëåå ñèëüíûåèçìåíåíèÿ íàáëþäàþòñÿ â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû

ïðè ýíåðãèÿõ ñâÿçè 0�9 ýÂ. Àíàëîãè÷íî èçìåíåíè�ÿì ñïåêòðîâ äëÿ n-GaN, îáíàðóæåí ý��åêò óìåíü�øåíèÿ øèðèíû ñïåêòðà â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíûïðèìåðíî îò 9 ýÂ äî 3 ýÂ ïðè Ba-ïîêðûòèè 0.9 ML.Ìîæíî ïîëàãàòü, ÷òî ý��åêò ñóæåíèÿ ñïåêòðà âû�çâàí ïîäàâëåíèåì ñîáñòâåííûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñî�ñòîÿíèé, ïðè÷åì ñòðóêòóðà ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿ�íèé ÷åòêî ïðîÿâëÿåòñÿ èìåííî â ïðîöåññå �îðìèðî�âàíèÿ èíòåð�åéñà ïðè ìàëûõ ñóáìîíîñëîéíûõ ïî�êðûòèÿõ Ba. Ýòî ïîçâîëèëî äëÿ Al0:42Ga0:58N èäåí�òè�èöèðîâàòü ñîáñòâåííûå ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿ�íèÿ, ýíåðãèè ñâÿçè êîòîðûõ ñîîòâåòñòâóþò 3.9 ýÂ,5.6 ýÂ è 8.2 ýÂ îòíîñèòåëüíî EV BM . Ïðè àäñîðá�öèè Ba íà ïîâåðõíîñòè n-Al0:16Ga0:84N(0001) òàêæåîáíàðóæåíû ñîáñòâåííûå ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ,ýíåðãèè ñâÿçè êîòîðûõ ñîîòâåòñòâóþò 2.8 ýÂ, 5.5 ýÂè 7.8 ýÂ îòíîñèòåëüíî EV BM .Òàêèì îáðàçîì, â ïðîöåññå �îðìèðîâàíèÿ èí�òåð�åéñà Ba/n-GaN(0001) îáíàðóæåíû ÿðêî âûðà�æåííûå èçìåíåíèÿ ñòðóêòóðû ñïåêòðà â îáëàñòè âà�ëåíòíîé çîíû. Äëÿ ïîäðîáíîãî àíàëèçà ìîäè�èêà�öèè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõñïåêòðîâ íîðìàëüíîé �îòîýìèññèè áûë âû÷òåí �îííåóïðóãî ðàññåÿííûõ ýëåêòðîíîâ ñ èñïîëüçîâàíèåììåòîäà Øèðëè è äàëåå ïîëó÷åííûå ñïåêòðû íîðìè�ðîâàëèñü íà ìàêñèìóì èíòåíñèâíîñòè. Ïðè ðàçëî�æåíèè ñïåêòðîâ èñïîëüçîâàëèñü ëèíåéíûå êîìáèíà�öèè �óíêöèé �àóññà. Íà ðèñ. 7 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëü�òàòû ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðîâ �îòîýìèññèè â îáëàñòèâàëåíòíîé çîíû äëÿ ÷èñòîãî îáðàçöà n-GaN(0001)è â ñëó÷àå Ba-ïîêðûòèé. Ýòî ïîçâîëÿåò áîëåå ïî�äðîáíî ïðîàíàëèçèðîâàòü ñïåêòðû ïîâåðõíîñòíûõñîñòîÿíèé è âàëåíòíîé çîíû, à òàêæå èõ ýâîëþöèþâ ïðîöåññå �îðìèðîâàíèÿ èíòåð�åéñà. Âèäíî, ÷òîïðè óâåëè÷åíèè ïîêðûòèÿ äî 0.25 ML ïîäàâëÿåò�ñÿ ïîâåðõíîñòíîå ñîñòîÿíèå S1 ñ ýíåðãèåé �0:4 ýÂ(ðèñ. 7á ). Ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ S4 (6.5 ýÂ) èS3 (5.0 ýÂ) ïîñëåäîâàòåëüíî ïîäàâëÿþòñÿ ïðè óâå�ëè÷åíèè Ba-ïîêðûòèÿ è îòñóòñòâóþò â ñïåêòðå ïðè1.5 ML (ðèñ. 7â). Ñîñòîÿíèå S2 ñ ýíåðãèåé ñâÿçè2.7 ýÂ ìåíåå ÷óâñòâèòåëüíî ê àäñîðáöèè è îñòàåò�ñÿ â ñïåêòðå äàæå ïðè Ba-ïîêðûòèè 1.5 ML. Ìîæíîïðåäïîëîæèòü, ÷òî ïðèðîäà ñîñòîÿíèÿ S2 ñâÿçàíà ñîâòîðûì îò ïîâåðõíîñòè ñëîåì è ýòî ñîñòîÿíèå ÿâëÿ�åòñÿ èíòåð�åéñíûì [9℄.Íà ðèñ. 8 ñóììèðîâàíû äàííûå ïî èçìåíåíèþ èí�òåíñèâíîñòè �îòîýìèññèè èç âàëåíòíîé çîíû è èí�òåíñèâíîñòè ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé ïðè óâåëè÷å�íèè Ba-ïîêðûòèÿ. Âèäíî, ÷òî ïîâåðõíîñòíûå ñîñòî�ÿíèÿ S1, S4, S3 èñ÷åçàþò ïîñëåäîâàòåëüíî ïî ìåðåóâåëè÷åíèÿ Ba-ïîêðûòèÿ íà GaN(0001). Ïðè ïîêðû�òèè 0.25 ML ïîäàâëÿåòñÿ íàèáîëåå ÷óâñòâèòåëüíîå690
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�èñ. 6. Ñïåêòðû íîðìàëüíîé �îòîýìèññèè â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû: à) Ba/n-GaN(0001) ïðè Ba-ïîêðûòèÿõ: 1 �÷èñòûé îáðàçåö, 2 � 0:25 ML, 3 � 0:5 ML, 4 � 0:9 ML, 5 � 1:5 ML; á ) Ba/Al0:42Ga0:58N(0001) ïðè Ba-ïîêðûòèÿõ:1 � ÷èñòûé îáðàçåö, 2 � 0:3 ML, 3 � 0:9 ML. Ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèÿ 120 ýÂê àäñîðáöèè ïîâåðõíîñòíîå ñîñòîÿíèå S1. Çàòåì ïðèBa-ïîêðûòèÿõ 0.5 ML è 0.9 ML ïîäàâëÿþòñÿ ñîîòâåò�ñòâåííî ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ S4 è S3. Èíòåíñèâ�íîñòü �îòîýìèññèè èç ñîñòîÿíèÿ S2 ïàäàåò â 5 ðàçïðè ïîêðûòèè Ba 1.5 ML. Ïðè àäñîðáöèè Ba ïðî�èñõîäèò ðîñò èíòåíñèâíîñòè �îòîýìèññèè èç âàëåíò�íîé çîíû (ðèñ. 8). Ýòî ìîæåò íàéòè îáúÿñíåíèå â èç�ìåíåíèè ñîñòîÿíèÿ ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ àòîìîâ Ga,êîòîðûé ñòàíîâèòñÿ ¾êâàçèîáúåìíûì¿ ïðè âçàèìî�äåéñòâèè ñ àäàòîìàìè Ba. Áîëåå òî÷íóþ èíòåðïðå�òàöèþ ðåçóëüòàòîâ ìîãóò äàòü òîëüêî òåîðåòè÷åñêèåðàñ÷åòû.Êàê îòìå÷åíî âûøå, îòëè÷èòåëüíîé îñîáåííî�ñòüþ ñïåêòðîâ �îòîýìèññèè äëÿ GaN ÿâëÿåòñÿ íà�ëè÷èå ïèêà ïîâåðõíîñòíîãî ñîñòîÿíèÿ S1 â çàïðå�ùåííîé çîíå, êîòîðîå íàáëþäàåòñÿ òîëüêî äëÿ ðåêîí�ñòðóêöèè 2�2 n-GaN(0001) [5℄. Îïèðàÿñü íà äàííûåðàáîòû [5℄, ìîæíî ïîëàãàòü, ÷òî â íàøåì ñëó÷àå íà�ëè÷èå â ñïåêòðå ñîñòîÿíèÿ S1 = �0:4 ýÂ â çàïðåùåí�íîé çîíå óêàçûâàåò íà ðåêîíñòðóêöèþ 2�2 ïîâåðõíî�ñòè GaN(0001) â èñõîäíîì ñîñòîÿíèè äî àäñîðáöèèBa. Ñòðóêòóðíàÿ ìîäåëü 2� 2 GaN(0001) ïðåäïîëà�ãàåò íåñêîëüêî àäñîðáöèîííûõ ïîçèöèé äëÿ àäñîðáè�ðîâàííûõ àòîìîâ: T4, T1, H3 [14; 15℄. Ïðè÷åì ïîëà�ãàåòñÿ [5℄, ÷òî ïîâåðõíîñòíîå ñîñòîÿíèå S1 ñâÿçàíîñ ïîçèöèåé T4 ìåæäó òðåìÿ ïîâåðõíîñòíûìè àòî�

ìàìè Ga íàä àòîìîì N âî âòîðîì ñëîå. Èñ÷åçíîâå�íèå ïèêà S1 ïîâåðõíîñòíîãî ñîñòîÿíèÿ íàáëþäàëîñüïðè àäñîðáöèè êèñëîðîäà è âîäû íà 2�2 GaN(0001)[5; 6℄. Ïîçèöèè T4 çàíèìàþò íà ïîâåðõíîñòè ÷åòâåð�òóþ ÷àñòü îò ïîëíîãî ÷èñëà àòîìîâ Ga. Ýêñïåðèìåí�òàëüíûå äàííûå (ðèñ. 7, 8) ñîãëàñóþòñÿ ñ äàííîé ìî�äåëüþ, à èìåííî, ÷èñëî ïîçèöèé T4 (0.25 ML) õîðî�øî ñîîòâåòñòâóåò ïîêðûòèþ àäàòîìîâ Ba (0.25 ML),ïðè êîòîðîì ïîëíîñòüþ çàïîëíÿþòñÿ ìåñòà àäñîðá�öèè T4 è èñ÷åçàåò ïîâåðõíîñòíîå ñîñòîÿíèå S1. Ïî�âåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ S4 è S3 èñ÷åçàþò ïðè ïîêðû�òèÿõ Ba ñîîòâåòñòâåííî 0.5 ML è 0.9 ML. Ìîæíîïðåäïîëîæèòü, ÷òî ñ óâåëè÷åíèåì Ba-ïîêðûòèÿ ïî�ñëå çàïîëíåíèÿ ïîçèöèé T4 àäñîðáöèÿ ïðîèñõîäèò âïîçèöèè T1 è H3. Ïîçèöèè T1 ñîîòâåòñòâóþò ïîëî�æåíèþ àäñîðáèðîâàííûõ àòîìîâ Ba íåïîñðåäñòâåí�íî íà ñâîáîäíûõ ïîâåðõíîñòíûõ àòîìàõ Ga, îñòàâøè�åñÿ ïîçèöèè H3 ñîîòâåòñòâóþò ïîëîæåíèþ àäàòîìîâBa ìåæäó òðåìÿ ïîâåðõíîñòíûìè àòîìàìè N. Íàøèäàííûå íå ïîçâîëÿþò îïðåäåëèòü, â êàêîé ïîñëåäî�âàòåëüíîñòè ïðîèñõîäèò àäñîðáöèÿ â ïîçèöèè T1 èH3. Ìîæíî òîëüêî îòìåòèòü, ÷òî îäíà èç ïîçèöèéçàïîëíÿåòñÿ ïðè óâåëè÷åíèè Ba-ïîêðûòèÿ ðàíüøåäðóãîé.Òàêèì îáðàçîì, óñòàíîâëåíî, ÷òî àäñîðáöèÿ Baíà ïîâåðõíîñòü n-GaN(0001) ïîçâîëÿåò âûÿâèòü è691 8*
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�èñ. 7. �åçóëüòàò ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðîâ �îòî-ýìèññèè â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû è ïîâåðõíîñò-íûõ ñîñòîÿíèé n-GaN(0001) ïðè ðàçëè÷íûõ ñóá-ìîíîñëîéíûõ ïîêðûòèÿõ Ba: à � ÷èñòûé îáðàçåö,á � 0:25 ML, â � 1:5 ML; ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèÿh� = 120 ýÂ
áîëåå òî÷íî îïðåäåëèòü ïîëîæåíèå ñîáñòâåííûõ ïî�âåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé, à òàêæå ýêñïåðèìåíòàëüíîïîëó÷èòü ñïåêòð �îòîýìèññèè èç âàëåíòíîé çîíûn-GaN(0001) áåç âêëàäà ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé.Ïîëîæåíèå è øèðèíà ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ñïåêòðàõîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ ñïåê�òðîâ íîðìàëüíîé �îòîýìèññèè èç âàëåíòíîé çîíûGaN(0001) [10℄.
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�èñ. 8. Ïîäàâëåíèå ñîáñòâåííûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñî-ñòîÿíèé S1, S2, S3 è S4 è ïîâåäåíèå ïèêà VBn-GaN(0001) ïðè ðàçëè÷íûõ ñóáìîíîñëîéíûõ ïî-êðûòèÿõ Ba

4d3=2 4d5=2 0:050:250:50:91:5 ML
96 94 92 90 88 86Ýíåðãèÿ ñâÿçè îòíîñèòåëüíî EF ; ýÂ

Èíòåíñèâíîñòü

�èñ. 9. Ñïåêòðû íîðìàëüíîé �îòîýìèññèè îñòîâ-íîãî 4d-óðîâíÿ Ba ïðè ðàçëè÷íûõ ïîêðûòèÿõ Ba íàn-GaN(0001). Ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèÿ 120 ýÂ3.3. Ôîòîýìèññèîííûå ñïåêòðû îñòîâíûõ4d-óðîâíåé BaÍà ðèñ. 9 ïðåäñòàâëåíà ýâîëþöèÿ ñïåêòðîâ �îòî�ýìèññèè äëÿ ñïèí-ðàñùåïëåííûõ êîìïîíåíòîâ îñòîâ�íîãî 4d-óðîâíÿ Ba (4d3=2 è 4d5=2) ïðè óâåëè÷åíèè ïî�êðûòèÿ Ba íà ïîâåðõíîñòè n-GaN(0001). Ïðè ìàëîìBa-ïîêðûòèè, ïðèìåðíî 0.05 ML, â �îòîýìèññèîí�692



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 4, 2014 Ìîäè�èêàöèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû : : :íîì ñïåêòðå íàáëþäàþòñÿ äâà îñíîâíûõ êîìïîíåí�òà, 4d3=2 è 4d5=2, ïðè ýíåðãèÿõ ñâÿçè ñîîòâåòñòâåííî90.3 ýÂ è 92.6 ýÂ, èíòåíñèâíîñòü êîòîðûõ óâåëè÷è�âàåòñÿ ñ ðîñòîì ïîêðûòèÿ (ðèñ. 9). Ïðè ïîêðûòèÿõ,áîëüøèõ ÷åì 0.9 ML, ÷åòêî âèäíî ïîÿâëåíèå äîïîë�íèòåëüíîãî ïèêà â âèäå ïëå÷à â �îòîýìèññèîííîìñïåêòðå îñòîâíîãî 4d-óðîâíÿ Ba ïðè ýíåðãèè ñâÿçè95 ýÂ (ðèñ. 9).Êàê ïðàâèëî, áàðèé àäñîðáèðóåòñÿ íà ïî�âåðõíîñòè ïîëóïðîâîäíèêà ñëîé çà ñëîåì ïðèêîìíàòíîé òåìïåðàòóðå. Ïðèñóòñòâèå äîïîëíèòåëü�íûõ ñïèí-ðàñùåïëåííûõ êîìïîíåíòîâ îçíà÷àåòëèáî ïîÿâëåíèå ñòðóêòóðíî ðàçëè÷íûõ ìåñò äëÿàäñîðáèðîâàííûõ àòîìîâ Ba íà ïîâåðõíîñòè, ëèáî�îðìèðîâàíèå âòîðîãî ìîíîñëîÿ Ba è ïîÿâëåíèåBa�Ba-âçàèìîäåéñòâèÿ [35; 36℄. Â íàøåì ñëó÷àåïðèðîäà äâóõ îñíîâíûõ ïèêîâ 4d3=2 è 4d5=2 ïðèýíåðãèÿõ ñîîòâåòñòâåííî 90.3 ýÂ è 92.6 ýÂ ñâÿçàíàñ ëîêàëüíûì âçàèìîäåéñòâèåì àäñîðáèðîâàííûõàòîìîâ Ba ñ Ga-îáîðâàííûìè ñâÿçÿìè. Ïîâåðõ�íîñòíàÿ êîíöåíòðàöèÿ àäàòîìîâ Ba ïðè ïîêðûòèè0.9 ML ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íîé äëÿ íà÷àëüíîé ñòàäèè�îðìèðîâàíèÿ âòîðîãî ìîíîñëîÿ Ba è, ñëåäîâàòåëü�íî, äëÿ âîçíèêíîâåíèÿ Ba�Ba-âçàèìîäåéñòâèÿ âîâòîðîì ñëîå, ÷òî ìîæåò ïðèâîäèòü ê ïîÿâëåíèþäîïîëíèòåëüíûõ ïèêîâ �îòîýìèññèè îñòîâíîãî4d-óðîâíÿ Ba [36℄. Òàêèì îáðàçîì, ýâîëþöèÿ îñíîâ�íûõ è ïîÿâëåíèå äîïîëíèòåëüíîãî ïèêà îñòîâíîãî4d-óðîâíÿ Ba ïðåäîñòàâëÿþò åùå îäèí ñïîñîáîöåíêè ïîâåðõíîñòíîé êîíöåíòðàöèè àäàòîìîâ Ba.3.4. Ôîðìèðîâàíèå àêêóìóëÿöèîííîãî ñëîÿÂ íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðèâåäåíû äàííûå ÔÝÑ, êî�òîðûå ïîêàçûâàþò èçìåíåíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòó�ðû âáëèçè âåðøèíû âàëåíòíîé çîíû è óðîâíÿ Ôåð�ìè äëÿ Ba/n-GaN(0001) è Ba/n-Al0:16Ga0:84N(0001)â ïðîöåññå �îðìèðîâàíèÿ èíòåð�åéñîâ ïðè ñóáìî�íîñëîéíûõ Ba-ïîêðûòèÿõ. Íà ðèñ. 10 ïðåäñòàâëåíåùå îäèí ý��åêò àäñîðáöèè Ba, à èìåííî, âîçíèêíî�âåíèå â ñïåêòðå íîâîãî �îòîýìèññèîííîãî ïèêà AL,êîòîðûé ðàñïîëîæåí â çàïðåùåííîé çîíå íà óðîâíåÔåðìè. Ïèê AL ÿâíî âèäåí ïðè àäñîðáöèè Ba íàGaN ïðè ïîêðûòèè îêîëî 0.9 ML, ïðè àäñîðáöèè Baíà Al0:16Ga0:84N ïðè ïîêðûòèè îêîëî 1.0 ML.Ñ ðîñòîì ñóáìîíîñëîéíîãî Ba-ïîêðûòèÿ èíòåí�ñèâíîñòü ïèêà AL è åãî ýíåðãåòè÷åñêàÿ øèðèíà óâå�ëè÷èâàþòñÿ. Âîçíèêíîâåíèå ïèêà AL ñîïðîâîæäàåò�ñÿ ñóùåñòâåííûì èçìåíåíèåì ïîëîæåíèÿ âåðøèíûâàëåíòíîé çîíû EV BM îòíîñèòåëüíî óðîâíÿ Ôåð�ìè � = EV BM � EF . Êàê èçâåñòíî, äëÿ ÷èñòîé ïî�âåðõíîñòè n-GaN(0001) âåëè÷èíà � = 2:9 � 0:1 ýÂ

[11; 16; 17; 33℄. Ïðè Ba-ïîêðûòèè 0.9 ML ïîëîæåíèåêðàÿ âàëåíòíîé çîíû îòíîñèòåëüíî óðîâíÿ Ôåðìèñîñòàâëÿåò � = 3:8 ýÂ. Äàëüíåéøåå óâåëè÷åíèå ïî�êðûòèÿ äî 1.5 ML óâåëè÷èâàåò èíòåðâàë � = 4:0 ýÂ.Baæíî ïîä÷åðêíóòü, ÷òî âåëè÷èíà � = 4:0 ýÂ çàìåò�íî ïðåâûøàåò øèðèíó çàïðåùåííîé çîíû Eg , êîòî�ðàÿ äëÿ îáðàçöà GaN ñîñòàâëÿåò Eg = 3:4 ýÂ. Òà�êîå íåîðäèíàðíîå ïîâåäåíèå âîçìîæíî òîëüêî ïðèèçãèáå çîí âíèç, êîãäà êðàé çîíû ïðîâîäèìîñòè íàïîâåðõíîñòè ðàñïîëàãàåòñÿ íèæå óðîâíÿ Ôåðìè (ñì.ðèñ. 11). Òàêèì îáðàçîì, ïðèðîäà íîâîãî �îòîýìèñ�ñèîííîãî ïèêà AL ìîæåò áûòü ñâÿçàíà ñ �îðìèðî�âàíèåì çàðÿäîâîãî àêêóìóëÿöèîííîãî ñëîÿ â óçêîéïðîñòðàíñòâåííîé îáëàñòè âáëèçè ïîâåðõíîñòè îá�ðàçöà. Ñ ðîñòîì Ba-ïîêðûòèÿ ïðîèñõîäèò óâåëè÷å�íèå èçãèáà çîí, âîçðàñòàåò ãëóáèíà ïîòåíöèàëüíîéÿìû àêêóìóëÿöèîííîãî ñëîÿ. Èíäóöèðîâàííûé àä�ñîðáöèåé èçãèá çîí âíèç îáåñïå÷èâàåò çíà÷èòåëüíîåóâåëè÷åíèå èíòåðâàëà �.Òàêèì îáðàçîì, îáíàðóæåíî, ÷òî ïðè �îðìèðîâà�íèè ãðàíèöû ðàçäåëà Ba/n-GaN(0001) íàáëþäàåòñÿý��åêò îáðàçîâàíèÿ çàðÿäîâîãî àêêóìóëÿöèîííîãîñëîÿ. Àäñîðáöèÿ Ba íà ïîâåðõíîñòè n-GaN âûçûâà�åò ïåðåðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, êîòî�ðîå ïðîèñõîäèò, ãëàâíûì îáðàçîì, áëàãîäàðÿ âçàèìî�äåéñòâèþ ýëåêòðîíîâ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé è àä�ñîðáèðîâàííûõ àòîìîâ Ba. Ýòîò ïðîöåññ ïðèâîäèò êïîäàâëåíèþ ñîáñòâåííûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèéïîäëîæêè (ðèñ. 6) è ïåðåòåêàíèþ çàðÿäà â óçêóþïðèïîâåðõíîñòíóþ îáëàñòü (îêîëî 10 íì) ñ îáðàçî�âàíèåì àêêóìóëÿöèîííîãî ñëîÿ AL è âûðîæäåííîãî2DEG, ÷òî îáåñïå÷èâàåò âîçíèêíîâåíèå íîâîãî �î�òîýìèññèîííîãî ïèêà AL (ðèñ. 10). Ñîçäàíèå àêêó�ìóëÿöèîííîãî ñëîÿ îáåñïå÷èâàåò �àçîâûé êâàçèïå�ðåõîä ìåòàëë�ïîëóïðîâîäíèê ïðè äâèæåíèè ïî íîð�ìàëè îò ïîâåðõíîñòè âãëóáü îáðàçöà. Ôîòîýìèññèÿèç àêêóìóëÿöèîííîãî ñëîÿ áûëà îáíàðóæåíà ðàíååäëÿ èíòåð�åéñîâ Ba, Cs/n-GaN(0001) ìåòîäîì ïîðî�ãîâîé �îòîýìèññèîííîé ñïåêòðîñêîïèè, ÷òî ÿâëÿåò�ñÿ ïðÿìûì äîêàçàòåëüñòâîì �îðìèðîâàíèÿ àêêóìó�ëÿöèîííîãî ñëîÿ è 2DEG [27�30℄.Îòìåòèì òàêæå, ÷òî ïðèðîäà ïèêà �îòîýìèññèèAL ìîæåò áûòü ñâÿçàíà íå òîëüêî ñ ñîçäàíèåì âû�ðîæäåííîãî äâóìåðíîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà â àêêó�ìóëÿöèîííîì ñëîå, íî è ñ âîçìîæíûì âêëàäîì â �î�òîýìèññèþ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé, èíäóöèðîâàí�íûõ àäñîðáöèåé Ba. Â ðàáîòå [30℄ îïðåäåëåíî ýíåð�ãåòè÷åñêîå ïîëîæåíèå ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé, èí�äóöèðîâàííûõ àäñîðáöèåé Ba íà GaN(0001). Áûëèíàéäåíû äâà èíäóöèðîâàííûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòî�ÿíèÿ ïðè ýíåðãèÿõ 0.1 ýÂ è 0.3 ýÂ íèæå óðîâíÿ Ôåð�ìè, êîòîðûå âïîëíå âåðîÿòíî ìîãóò äàâàòü âêëàä â693



�. Â. Áåíåìàíñêàÿ, Ñ. Í. Òèìîøíåâ, Ñ. Â. Èâàíîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 4, 2014à áBa=n-GaN Ba=n-Al0:16Ga0:84N
EF

EF�
123

1234 2 0Ýíåðãèÿ îòíîñèòåëüíî EF ; ýÂ024 Ýíåðãèÿ îòíîñèòåëüíî EF ; ýÂ 01
23
4

Èíòåíñèâíîñòü
,îòí.åä.

02
46
810

Èíòåíñèâíîñòü
,îòí.åä.

AL AL
�èñ. 10. Ñïåêòðû íîðìàëüíîé �îòîýìèññèè â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû è àêêóìóëÿöèîííîãî ñëîÿ AL ïðè ðàçëè÷íûõïîêðûòèÿõ Ba à) äëÿ n-GaN(0001): 1 � ÷èñòûé îáðàçåö, 2 � 0:9 ML, 3 � 1:5 ML; á ) äëÿ n-Al0:16Ga0:84N(0001): 1 �÷èñòûé îáðàçåö, 2 � 1:0 ML, 3 � 1:7 ML. Ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèÿ 120 ýÂèíòåíñèâíîñòü ïèêà AL.Äëÿ ïîâåðõíîñòè n-Al0:16Ga0:84N ïðè àäñîðáöèèBa òàêæå îáíàðóæåíî âîçíèêíîâåíèå â ñïåêòðå �î�òîýìèññèè íîâîãî ïèêà â çàïðåùåííîé çîíå âáëè�çè óðîâíÿ Ôåðìè, ïðèðîäà êîòîðîãî ñâÿçàíà ñ ñî�çäàíèåì 2DEG â àêêóìóëÿöèîííîì ñëîå (ðèñ. 10á ).Ñ ðîñòîì ñóáìîíîñëîéíîãî Ba-ïîêðûòèÿ èíòåíñèâ�íîñòü ïèêà è åãî ýíåðãåòè÷åñêàÿ øèðèíà óâåëè÷èâà�þòñÿ. �îñò Ba-ïîêðûòèÿ ïðèâîäèò ê ðåçêîìó èçìå�íåíèþ âåëè÷èíû �, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò îá èçãèáåçîí âíèç è äîêàçûâàåò îáðàçîâàíèå àêêóìóëÿöèîí�íîãî ñëîÿ. Êàê âèäíî èç ðèñ. 10á, ïðè Ba-ïîêðûòèè1.0 ML íà n-AlGaN ïîëîæåíèå êðàÿ âàëåíòíîé çîíûîòíîñèòåëüíî óðîâíÿ Ôåðìè ñîñòàâëÿåò � = 4:0 ýÂ.Äàëüíåéøåå óâåëè÷åíèå Ba-ïîêðûòèÿ äî 1.7 ML óâå�ëè÷èâàåò èíòåðâàë � = 4:1 ýÂ. Ýòî ñóùåñòâåííîáîëüøå çíà÷åíèÿ � = 3:2 ýÂ äëÿ ÷èñòîé ïîâåðõíî�ñòè n-Al0:16Ga0:84N [16℄. Baæíî ïîä÷åðêíóòü òàêæå,÷òî âåëè÷èíà � = 4:1 ýÂ çàìåòíî ïðåâûøàåò øè�ðèíó çàïðåùåííîé çîíû Eg = 3:7 ýÂ äëÿ îáðàçöàn-Al0:16Ga0:84N.Èññëåäîâàíèå ýâîëþöèè ñïåêòðîâ �îòîýìèññèèäëÿ èíòåð�åéñà Ba/Al0:42Ga0:58N ïîêàçûâàåò, ÷òîäàæå ïðè çíà÷èòåëüíûõ Ba-ïîêðûòèÿõ, ïðèìåðíî

VBS2S3S4 S2VB
AlGaN Ba/AlGaN

Ba 5p
ECEFEV AL
�èñ. 11. Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ïðèïî-âåðõíîñòíîãî èçãèáà çîí è ñïåêòð �îòîýìèñ-ñèè â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû è ïîâåðõíîñò-íûõ ñîñòîÿíèé: ñëåâà � äëÿ ÷èñòîé ïîâåðõíîñòèn-Al0:16Ga0:84N(0001), ñïðàâà � äëÿ èíòåð�åéñàBa/n-Al0:16Ga0:84N(0001)äî 2 ML, â ñïåêòðå íå íàáëþäàåòñÿ ïîÿâëåíèå êà�êèõ-ëèáî îñîáåííîñòåé èëè ïèêîâ íà óðîâíå Ôåðìè.Ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî íà ïîâåðõíîñòè Al0:42Ga0:58Nàäñîðáöèÿ Ba íå ïðèâîäèò ê �îðìèðîâàíèþ àê�êóìóëÿöèîííîãî ñëîÿ. Ýòî ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ694



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 4, 2014 Ìîäè�èêàöèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû : : :èçîëèðóþùèìè ñâîéñòâàìè ýïèòàêñèàëüíîãî ñëîÿAl0:42Ga0:58N è ñ ðàñïîëîæåíèåì óðîâíÿ Ôåðìè ãëó�áîêî â çàïðåùåííîé çîíå, ÷òî ïðåïÿòñòâóåò äîñòà�òî÷íîìó èçãèáó çîí.Íà ðèñ. 11 ïðåäñòàâëåíà ñõåìà ýëåêò-ðîííîé ñòðóêòóðû äëÿ ÷èñòîé ïîâåðõíîñ-òè n-Al0:16Ga0:84N(0001) è äëÿ èíòåð�åéñàBa/n-Al0:16Ga0:84N(0001). Äëÿ n-GaN(0001) èäëÿ èíòåð�åéñà Ba/n-GaN(0001) ñõåìàòè÷åñêîåïðåäñòàâëåíèå ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé èìååò ñõîä�íóþ ñòðóêòóðó çà èñêëþ÷åíèåì äîïîëíèòåëüíîãîïîâåðõíîñòíîãî ñîñòîÿíèÿ S1 äëÿ GaN(0001).Ýíåðãåòè÷åñêàÿ ñõåìà äëÿ ÷èñòîé ïîâåðõíîñòèn-Al0:16Ga0:84N ñ õàðàêòåðíûì îáåäíÿþùèì èçãè�áîì çîí ââåðõ (îêîëî 0.5 ýÂ) ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 11ñëåâà. Òàêæå ïðåäñòàâëåí ñïåêòð �îòîýìèññèè èçâàëåíòíîé çîíû è èç ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé.Â ñëó÷àå Ba-àäñîðáöèè íà n-Al0:16Ga0:84N(0001)èçãèá çîí èçìåíÿåòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òî êðàé çîíûïðîâîäèìîñòè íà ïîâåðõíîñòè ðàñïîëàãàåòñÿ íèæåóðîâíÿ Ôåðìè è â ïðèïîâåðõíîñòíîé îáëàñòè �îð�ìèðóåòñÿ àêêóìóëÿöèîííûé ñëîé (ðèñ. 11 ñïðàâà).Îáðàçîâàíèå äâóìåðíîãî âûðîæäåííîãî ýëåêòðîí�íîãî ãàçà â ïîòåíöèàëüíîé ÿìå àêêóìóëÿöèîííîãîñëîÿ ïðèâîäèò ê ìåòàëëèçàöèè ïðèïîâåðõíîñò�íîé îáëàñòè è ê äâóìåðíîìó �àçîâîìó ïåðåõîäóïîëóïðîâîäíèê�ìåòàëë. Ïðîöåññ �îðìèðîâàíèÿïèêà AL ñîïðîâîæäàåòñÿ ïîäàâëåíèåì ñîáñòâåííûõïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé è ñóæåíèåì ñïåêòðà�îòîýìèññèè èç îáëàñòè âàëåíòíîé çîíû ïðèìåðíîîò 9 ýÂ äî 3 ýÂ (ðèñ. 11 ñïðàâà).4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂî-ïåðâûõ, â ðàáîòå íàéäåíû ñîáñòâåííûåïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ ñ ýíåðãèÿìè �0:4 ýÂ,2.7 ýÂ, 5.0 ýÂ 6.5 ýÂ; 2.8 ýÂ, 5.5 ýÂ, 7.8 ýÂ è3.9 ýÂ, 5.6 ýÂ, 8.2 ýÂ îòíîñèòåëüíî EV BM ñîîòâåò�ñòâåííî äëÿ n-GaN(0001), n-Al0:16Ga0:84N(0001) èAl0:42Ga0:58N(0001).Âî-âòîðûõ, îáíàðóæåíî, ÷òî ýëåêòðîí�íûå ñâîéñòâà ïîâåðõíîñòåé n-GaN(0001),n-Al0:16Ga0:84N(0001) è Al0:42Ga0:58N(0001) ñó�ùåñòâåííî èçìåíÿþòñÿ â ïðîöåññå �îðìèðîâàíèÿèíòåð�åéñîâ ïîä äåéñòâèåì ñóáìîíîñëîéíîé àäñîðá�öèè Ba.Â-òðåòüèõ, ïðè óâåëè÷åíèè Ba-ïîêðûòèé îá�íàðóæåíî ïîýòàïíîå ïîäàâëåíèå ñîáñòâåííûõïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé, êîòîðîå ïðîèñõîäèòïðè ðàçëè÷íûõ Ba-ïîêðûòèÿõ, ñîîòâåòñòâóþùèõàäñîðáöèè â ðàçëè÷íûå ñòðóêòóðíûå ïîçèöèè íà

ïîâåðõíîñòè n-GaN(0001), n-Al0:16Ga0:84N(0001) èAl0:42Ga0:58N(0001). Ïðèðîäà ý��åêòà ïîäàâëåíèÿñâÿçàíà ñ ëîêàëüíûì âçàèìîäåéñòâèåì àäàòîìîâBa ñ îáîðâàííûìè ñâÿçÿìè àòîìîâ Ga è Al íà ïî�âåðõíîñòè. Îäíîâðåìåííî ñ ý��åêòîì ïîäàâëåíèÿïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé íàáëþäàåòñÿ ñóæåíèåñïåêòðà �îòîýìèññèè â îáëàñòè âàëåíòíîé çîíûïðèìåðíî îò 10 ýÂ äî 2 ýÂ.Â-÷åòâåðòûõ, îáíàðóæåíî, ÷òî ïðè àäñîðáöèè Baíà ïîâåðõíîñòè n-GaN(0001) è n-Al0:16Ga0:84N(0001)íàáëþäàåòñÿ ïîÿâëåíèå íîâîãî �îòîýìèññèîííîãîïèêà íà óðîâíå Ôåðìè, ïðèðîäà êîòîðîãî ñâÿçàíàñ �îðìèðîâàíèåì àêêóìóëÿöèîííîãî ñëîÿ è 2DEGâ óçêîé ïðèïîâåðõíîñòíîé îáëàñòè. Äëÿ îáðàçöàAl0:42Ga0:58N(0001) �îðìèðîâàíèå àêêóìóëÿöèîí�íîãî ñëîÿ íå îáíàðóæåíî.Àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü Ì. Í. Ëàïóø�êèíó, Í. Ì. Øìèäò, Â. Í. Æìåðèêó, Ä. Â. Âÿ�ëûõ è À. Â. Íåëþáîâó çà ïëîäîòâîðíûå äèñêóñ�ñèè è ïîìîùü â ýêñïåðèìåíòå. �àáîòà âûïîëíåíàïðè ÷àñòè÷íîé �èíàíñîâîé ïîääåðæêå Ïðåçèäèóìà�ÀÍ â ðàìêàõ ïðîãðàììû ¾Êâàíòîâûå ìåçîñêîïè�÷åñêèå è íåóïîðÿäî÷åííûå ñèñòåìû¿ (ïðîåêò 10.4).Àâòîðû òàêæå âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü ðîññèé�ñêî-ãåðìàíñêîé ëàáîðàòîðèè ñèíõðîòðîíà BESSY II.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. R. Sweda, Gallium Nitride & Related Wide BandgapMaterials & Devies: a Market and TehnologyOverview 1998�2003, 2nd ed. Oxford, UK: ElsevierAdv. Tehnol. (2000).2. P. Ruterana, M. Albreht, and J. Neugebauer, Nitridesemiondutors. Handbook on Materials and Devies,Wiley-VCH Verlag GmbH & Co., KGaA, Weinkeim(2003).3. S. Heikman, S. Keller, Y. Wu et al., Appl. Phys. 93,10114 (2003).4. K. K�ohler, S. M�uller, R. Aidam et al., Appl. Phys. 107,053711 (2010).5. P. Lorenz, R. Gutt, T. Haensel et al., Phys. Stat. Sol.C 7, 169 (2010).6. A. Eisenhardt, P. Lorenz, M. Himmerlih et al., WorldJ. Engineering 6, 211 (2009).7. S. M. Widstrand, K. O. Magnusson, L. S. O. Johans-son, and M. Oshima, Surf. Si. 584, 169 (2005).8. S. S. Dhesi, C. B. Stagaresu, K. E. Smith et al., Phys.Rev. B 56, 10271 (1997).695
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