DIPLOMAMUNKA SZUPPLEMENTUM

Racsillesztett félvezetd heteroatmenetek energia-

savszerkezetének vizsgalata

Boda Dezso
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Bevezeto

Diplomamunkamban a GaAs/ZnSe racsillesztett félvezeto
heteroatmenet savszakadasainak (VBO,CBO) meghatarozasat tuz-
tik ki célul. A dolgozatban megtaladlhatd a félvezetOo-atmene-
tek elméletének attekintése, a potencial eltolddas moédszere-
nek az ismertetése és egy lokalis pszeudopotencialon alapuld
savszamitasi modszer részletes leirasa. Kozdltem ezenkivil
egy szamolasi eredményt tiszta GaAs-ra es <Znbe-re; a SZamo-
last a lapcentralt kobds racs kétatomos elemi cellajara vo-
natkozoan végeztem el. Az eredményt értékelve kitunlk, hogy
a valenciasav szélessége (12-14 eV) és az agak viselkedese
negfeleld; a tilos savok szélessége (3.3 eV ill. 7.4 eV) vi-
szont jelentdsen eltér az irodalmi értektol (1.4 eV i1l1l. 2.6
eV) [12].

Mivel alkalmam nyilott folytatni a munkat attol a pont-
tdl, ahol a diplomamunka befejezdddétt, az azdta Kkapott
eredményeket ebben a Kiegészitésben kézzetehetem.

Végeztem egy szamolast az interface-hez konstrualt 12
atomos tetragonalis cellara irt program segitsegevel a GaAs
és a ZnSe energiaszint jeire a I' pontban. Az igy kapott tilos
savszélesség mar meglehetds egyezést mutat az. irodalmi erte-
kekkel. Ez az 1. fejezetben talalhato.

Mivel a GaAs/ZnSe heterovalens atmenet, ezért a legegy-
szeriibb modell esetében az interface-nél toltés halmozddik
fel, ami instabilla teszi a rendszert. Ezen keérdesnek az

elemzése és a probléma kikiiszobdlésének egy lehetséges modja

talalhato a 2. fejezetben.



A 3. fejezetben a sikbeli és makroszkopikus atlagok,

valamint a potencial eltolddasra és a VBO-ra kapott eredmé-

nyek talalhatok a (001) iranyban.
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TISZTA GAAS ES ZNS)

A Diplomamunka 4. fejezetében leirt savszamitasi mod-
szerrel az 1. abran lathatdé cellaval szamolast vegeztiem
tiszta GaAs=ra es L1s2ta <Znbe-re. Mivelimindkét anyagnal a
valenciasav teteje és a vezetési sav alja a I' pontban talal-

hato (direkt atmeneti félvezetdk), ezért elegendd volt a T

pontban meghatarozni az energiaértekeket.

Ga As Ga As Ga As Ga As Ga As Ga As
1. abra

A hasznalt specialis pont a kovetkezo volt:

2T vV 2 vV 2 1
a 4 ’ 4 -
A kapott eredmények a kovetkezok:

Valenciasav maximuma:

g.380 eV

E (GaAs)
v
E@(ZnSe) = 7.5b57 eV

Vezetésil sav minimuma;

E;(GaAS) = 10.308 eV

E;(ZnSe) 10,087 v




Az dtlagpotencialhoz viszonyitott valenciasav maximumok Ku-

l1onbsége:

AE = Ev(ZnSe)—EV(GaAS) = —1.823 eV

Vv

A tilos sav szelessege:

Eg(GaAS) 0.93 eV

EG(ZnSe) 2.46 eV
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ATOMI RETEGEK KEVERESE AZ INTERFACE-NE

Mivel = Gafs & 111-Y ©cEoportba, B <ngoe @ di-V] EB80=

portba tartozik, a GaAs/ZnSe heterovalens interface. A (001)

iranyt interface-t  vizsgaltam. Ebben az iranyban két nem
ekvivalens interface létezik attol f‘iiggf:ién, Hogy az lnters
face-nél As réteg Zn réteggel vagy Se reteggel talalkozik.
Az els® esetet a 2. abra, a masodik esetet a 3. abra szem-
lélteti. A nyilak a pontszeri magtﬁltéseknek megfele-
16 delta filiggvényeket Jelképezik, a vonalkazott terilet az

ezekbdl szamolt makroszkopikus atlagnak az atlagertéektol

( 8 elektron/FCC cella ) vald eltéréset mutat ja.
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3. abra

Lathato, hogy mindkét esetben az interface-tartomanyban

toltéesfelhalmozddas keletkezik. Az 1ly modon kapott polaris

interflace termodinamikailag instabil, szabad toltéshordozok
vannak Jjelen. Mig ez a felhalmozddas az elsO esetben csak 1
e/cella, addig a masodikban 3 e/cella. Tehat a masodik
elrendezes Jjoval instabilabb, 1igy a tovabblakban c¢sak az
elso esettel foglalkozunk.

Az 1interface-toltések makroszkopikus elektromos teret
keltenek, ami megvaltoztat ja a rendszer energiajat. Martin
[1] megmutatta, hogy az energia alacsonyabb abban az eset-

ben, amikor az interface-nel kevert Ga-Z2n, Ga-Se, As-Zn
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és/vagy As-Se rétegek vannak Jjelen; es akkor a legalacso-
nyabb, amikor teljesen "kompenzalt"” atoml keverekunk van,
azaz amikor nincsenek szabad tdltéshordozok.

A "kompenzalas" legegyszeriibb médja, amikor csak egy
réteg kevert, nevezetesen 50% Ga és 507 Zn illetve 50% As es

50% Se atomot tartalmaz. Tehat ekkor is még kétfele nem

ekvivalens interface leétezik: a_‘nikor Ga-ot keverink Zn-kel

(4. “dbra.) illetve amikor As-t keveriink Se-nel (5. abra.).

Lathatd, hogy az eredetileg jelen 1évo tdltes ”szétkenédikf;

2z interface kdrnyékén azonos szami As-Zn 1ll. Ga-5e Kotes

van, ami miatt nem lesznek jelen szabad tdltéshordozok.
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HETEROVALENS (001) GAAS/ZNSE INTERFAC]

A (001) iranyban a 4. és 5. abran lathato kétféle keve-
‘réssel szamoljuk ki az onkonzisztens toltéssiriseéget es po-

tencialt. Az el jaras soran hasznalt szupercella a 6. abran

lathaté, ehhez a reciprok racsot a Diplomamunka 6.1 pontja-

ban leirt modon hataroztuk meg.

.({}a;%s Ga As Ga As in Se Zn Se 7Zn Se

B. abra

A kapott eredményeket az alabbi felsorolas szerinti &abrak

mutat jak:
Keverés:
Ga-Zn As—-5e
Toltessuruseg sikbeli atlaga x {1« abra 11. abra

Toltéssuriuség makroszkopikus atlaga: 8. abra 12. abra
Potencial sikbeli atlaga : 9. abra 13. abra

Potencial makroszkopikus atlaga : 10, abra 14. abra

3.
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A Hartree-potencial eltolodasa:

LBrer 3.993 ev
As/Ses =3.361 e¥
Ez azonban még csak az elektronoktdl szarmazd poten-
cialkiilonbseg, amelyet & 8. ill. & 12. abran latheto inter=
face-dipdél eredményez. Jelen esetben azonban nemcsak az
elektronok, hanem a magok is dipdlszeriu elrendezést mutat-
nak, ahogy az a 4. ill. az 5. abran lathato. Ha ennek a
ponttéltésrendszernek a potencial jat étlagoljuk, akkor a 10.
ill. a 14. abran lathatohoz hasonld fuggvenyt Kkapunk
+4,002 eV eltolddassal. Ezt hozzaadva a Hartree-potencial

eltolddasahoz, a teljes elektrosztatikus potencial eltold-

dasra kapjuk:

(xa/Zn: AV -0.408 eV

As/Se: AV 0.641 eV

A korabban megkapott AEV= -1.823 eV eéertéket médosita-
nunk kell a spin-palya kélcsdnhatasbdl eredo korrekcioval. A
spin-palya felszakadas a GaAs-nal 0.34 eV, a ZnSe-nél pedig

0.43 eV [2]. A korrekcié: 0.43/2-0.34/2=0.045 . Tehat:

AL, S -1, 778 8V

Vv

A VBO a Diplomamunka 3.12 egyenlete alapjan a koOvetke-
zOoképpen szamolhatd: VBO = AEV-+.ﬂV . Tehat:

Ga/Zn: VBO = =2. 187 €V

As/Se: VBO ~1.137 eV

A savszerkezetek vazlatos rajzai a 15. ill. a 16. abran

lathatok.

Az eredménybol levonhatd az a kovetkeztetés, hogy pola-

ris interface-eknél a potencial eltolddas erosen fligg az in-

16



GaAs /nSe

VBO= -2.19 eV| B 246 eV

4? Ef,‘= 0.38 eV
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15, ‘abra

GaAs /nSe

E‘g-—r- 0.93 eV

P B8 S § S eas bodd 5 o0 B Db el : [ - . W
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VBO= -1.34 eV |
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terface kornyékén talalhatd atomi elrendezddéstdl. Ezt ta-
maszti jak ala M. Peressi (3] (001) GaAs/Ge é.tmeﬁétre elvég-
zett szamolasai is; Ga/Ge keverésnél 0.82 eV, As/Ge keverés—
nel 0.22 eV értéket kapott a VBO-ra. A heteroatmenetek el-
méletében a polaris interface-ek problémaja még nyitott
kérdéesnek szamit és tovabbi tanulmanyozasra var.

Az (110) iranyu interface nem polaris, itt az eldbbiek-
ben emlitett problémak nem meriilnek fel, ezért ez a (001)
iranynal Jjoval egyszeribb esetnek mindsil. Ennek a szémoléf
sara a késobbiekben keril sor, de mivel &altalaban ez az
irany talalhatd meg a szakirodalomban, néhany mért és sza-
moit eredményf a kovetkezokben kﬁzreadokf

Kovalczyk és tarsai [4] -1.10 eV-os, Kroemer [5] pe-

dig -0.96 eV-os kisérleti eredményt kozoltek a VBO-ra.
Elméleti uton a kovetkezd eredményeket kaptak:

~ Van de Walle és Martin [2] SCIC ( Self Consistent Interfa-
ce Calculation ) eljaras soran nem lokalis ab-initio
pszeudopotencial [B] hasznalataval: -1.59 eV

- Pickett és Cohen [7] empirikus pszeudopotenciil haszna-
lataval: =2.0 £ 0.3 eV

— Tersoff [8] egy CNP ( Charge Neutrality Point ) el jaras
soran: =1.2 «V

- Harrison [9] szoroskétés kézelitéssel: -1.35 eV

- LMTO ( Linear Muffin-Tin-Orbital Method ) [10] mdédszerrel
Christensen és Anderson [2] : -1.75 eV

Cardona és Christensen [11] : -1.13 eV

18
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