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Bevezeto

Mind az alap, mind az alkalmazott tudominyokban tevekeny-
- kedo kutatdk napjainkban egyre nagyobb figyelmet szentelnek
a felvezetdk kvantumszerkezete vizsgalatanak. Ma mar, hala
a technikali fejlﬁdésnek, JOo minoségl félvezetd-heterostruk-
tdirakat tudnak eldallitani, és ezeket széles kérien hasznal-
jak a mikroelektronikaban.

A heterostrukturak tsbbféle, kiildnféle bonyolultsagu
rendszereket foglalnak magukba, az egyszeri heterocatmenet-
tol a komplexebb felépitésii tobbrétegli struktirakig. ( Ezek-
rol taldlhaté egy rovid attekintés az 1. fejezetben. )

Ebben a dolgozatban elméleti nézopontbdl kdzelitek az
egyszeru heteroatmenet probléma jahoz. Két kilonbdzo félveze-
to kozotti izolalt interface elektronszerkezetét vizsgalom,
és ennek révén a savszerkezetben levo diszkontinuitasokat:
pontosabban a vezetésl és a valenclasav széleinek a szakada-
sat az interface-nél. Ezeket a mennylségeket a 2. fejezetbén
vezetem be. Mivel a hasznalt fogalmak elter jedt magyar for-
ditasa nem allt rendelkezésre, néha e€lo fog fordulni, hogy
egyes mennylsegekre angol neviikkel illetve réviditésiikkel

fogok hivatkozni. A fentebb emlitett két savszakadasra pél-

daul az angol roviditésiikkel: CBO és VBO.

A VBO-nak és a CBO-nak kiilonleges jelentosége van, mivel
kulcsszerepet Jjatszanak a heteroatmenet transzporttula jdon-
sagainak leirasaban, aml rendkivil fontos a technolégiai al-
kalmazasok szempont jabdol. Bar nagyszamu mérési adat all ren-

delkezésre, ezek Jjelentds szorasa ramutat a pontos mérések



nehezségére. A probléma elméleti megkdzelitése viszont nem
csak azert fontos hogy kivalasszuk ezen adatok kdziil az ide-
alis interface-elrendezésre leginkabb Jellemzoket, hanem a-
zert is, hogy eldsegitsiik a jelenség minél mélyebb megéerte-
set.

A 3. fejezetben taladlhatdé annak a kérdésnek az elemzése,
hogyan talalhatd k6zds energia-skala, amihez a két alapanyag
savszerkezetét viszonyitani lehetne. Ezutan révid attekin-
téest adok az ide vonatkozd modeli—elméletekrﬁl, ma jd ismer-
tetem a potencial eltoldédas szerepét a VBO szamolasaban.

A 4. fejezet tartalmazza egy 6nkon;isztens pszeudopoten-
cialos savszerkezetszamitasi eljéréslelméleti algpjait: (21}
Az 5. fejezetben a tiszta GaAs és ZnSe savszerkezetére

kapott eredményeket ismerteten.

A 4. fejezetben leirt el jarason alapuld, heteroatmenetek-
re vonatkozo program irasa folyamatban van, ezért a 6. feje-
zetben ismertetem egy a szakirodalombdél vett, GaAs/AlAs at-

menetre vonatkozd szamolas eredményét.



1. FEJEZEL

FELVEZETO KVANTUMSTRUKTURAK

1.1 Felvezeto heterostrukturak

A vékonyfilm-novesztési el jarasok ( Molecular-Beam Epi-
taxy [1], Metal Organic Chemical Vapor Deposition [2] ) fej-
18dése lehetdvé teszi jo mindségli, éles hatarfeliilettel ren-
delkezo hataratmenetek készitésétt_Ezekrél adok most egy ro-
vid attekintest.

A homoatmenet (homojunction) két azonos, de.kﬁlénbézﬁ
mértékben szennyezett félvezetﬁ.egyméé mellé helyezesébol
addodik. Amint az az 1.1/a abran lathatd, ebben az esetben

nincs szakadas a savélekben, mivel az interface két oldalan

1év8 ugyanazon anyag tiltott savja ugyanakkora.

A . i | 3
1.1 abra



« Ezzel szemben ha @z interface két oldalsan két kiilénbdozo

anyag taldlhatd, melyeknek kiilonbozo a tiltott sav-szeles-

sége, akkor Un. heteroatmenetet (heterojunction) kazpunk.

Fkkor a valencia és vezetesl sav szele nem folytoncs, az

interface-nél szakadasa van. ( 1d4.: 1.1/b abra ) Ezen disz-
kontinuitasok vizsgalata - jelen dolgozat egyik fo céelkitize-
se.

A tobbrétegi strukturakra a legegyszerubb példa a ketlos
heteroatmenet, ahol a sévszakadéSokregy potencialgodrot a-
lakitanak ki a kozépso rétegben. Az ily mdédon csapdaba e j-
tett elektronok és lyukak energiaja figg a toltéeshordozok
effektiv tomegétdl, a kozépso réeteg vastagsagatdol és a po-

tencialgat magassagatodol, azaz a savszakadas nagysagatol.

Magas gat esetén a toltéshordozdok hullamfiliggvénye lokali-
zalt, csak kis mértékben hatol be a két szélsd rétegbe, a-

hogy az az 1.2 abran lathatd. Ekkor a rendszer elnevezése:

kvantumkiit ( quantum well, QW ).
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A bonyqlultabb_tﬁbbrétegﬁ szerkezetek, mint peldaul a
Lobbszords kvantumkut ( multiple quantum well, MQW, 1.3/a
abra ) ismétlddd heteroatmenetekbdl allnak. A szuperracs
( superlattice, SL, 1.3/b abra ) az MQW specialis esete, a-
hol a hullémfﬂggyény szélessége Osszemérhetd a gat széles-
segevel es 1gy az alaguteffektus révén a kététt energia-

szintek szetszorddnak Gn. minisavokba ( minibands ).
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1.3 abra

A felvezeto heteroatmeneteknél két jelenség jatszik fon-
tos szerepet: az egyik az elektronok viselkedése a ndvesz-
tési iranyban ( ez 4ltalaban megegyezik az interface-orien-
tacioval ), ami meghatarozza a transzporttulajdonsagokat;  a
masik az interface-sikkal parhuzamos potencialgatak jelen-
lete.

A tertoltes-effektusok is modosithat jak a savszélek alak-
Jat. Tipikus eset a GaAs/GaAlAs SL, amelynél a szennyezett
GaAlAs-gat donorjainak elektronjai atmennek a GaAs-gddorbe,
igy az interface két oldalan Osszegylild ellentétes toltések
gorbiletel ckoznak & savelekben, 2hogy azt az 1.4 .8dbra nmu-

tat Jja.
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1.2 Felvezeto interface~ek

A felvezetdo interface-eket tobbféle szempont szerint cso-
portosithat juk. A legfontosabb paraméter, amely a heteroat-
menet strukturajat meghatarozza, természetesen az atmenetet
alkoto ket félvezetd racsallanddja. A technolégiailag fontos
felvezetdk kozil szamos jellemezhetd megkdzelitden uéyamaz“
zal a racsallanddval. ( Az 1.5 abran a legfontosabb félveze-
tok racsallandéi és azok relativ eltérései lathaték. ) Az
1lyen felvezetdk altal alkotott heterodtmenetet nevezziik
racsillesztett ( lattice matched ) heteroatmenetnek. A leg-
tobbet i1dézett eset a GaAs/AlAs étmgnet, ahol a két racsal-
landd szobahdmérsékleten 5.653 A illetve 5.660 A, eltérésiik
mindossze 0.2 %. A récsilleéztett atmenetek kiilondsen egy-
szeru strukturak, a kristalyszerkezet az interfacefnél nem
torik meg, torzulasok nem lépnek fel és aZ interfaqe Joreészt

az atmenetet alkotdé anyagfa jtakkal jellemezhetd.

Si S5+43 0

Ge 265 - & 0

GaAs|5.65 4 0 0

Mrs|5.65] &4 0. .6 0

InAs {6.08 11 7 7 7 0

GaP 5.43II O 4 4 . 4 1§ & 0

AlP |5.43 0 4 4 4 11 0 0

InP 15.87 8 4 4 4 3 8 8 0

GasShb 6.08h 11 7 7 7 01 : 3 | i ) 3 0

AlsSb (6.08 11 7 7 7 0 11 5 ! 3 0 0

InSb 6.48[ 18 14 14 14 6 18 18 10 6 & 0

ZnSe |5.65 4 O 0 O 7 4 4 4 7 1 14 0

ZnS 15.40 1 4 4 4 12 1 1 8 12 12 18 4 0

znTafE,OEu 2.3 7 e S 0 41 AL LT3 0 0 6 7 12 O

CdTa 6.48r 18 14 14 14 6 18 18 10 6 6 0 14 18 6 0

HgTo 16.48 18 14 14 14 & 18 18 10 6 6 0 14 18 6 O 0
;x Si Ge GaAs AlAs InAs GaP AlP InP GaSb AlSb InSb ZnSse ZnS 2nTe CdTe BHgTa

¢
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A.-nem illesztett ( lattice mismatched ) heteroatmenetek
esete joval bonyolultabb. ( Tipikus példa a Ge/Si ) Itt ad-
va. van egy alapréteg (substrate) és az erre felndOvesztett
anyag megvaltoztatja sajat szerkezetét alkalmazkodva az a-
lapreteghez. Kulonleges esetben a lerakodott anyag a nove-
kedésl felulettel parhuzamos sikokban felveszi az alapréteg
kristalyszerkezetét. A kémiail kotések megnyulnak, az eredeti
cinkszulfid-szerkezet felbomlik.

I1yenkor altalaban megkiildnbdztetink az interface-sikkal

parhuzamos sikokra jellemzd a, és az erre merdleges irany-

ra jellemzd a; paramétert. ( 1d.: 1.6 abra ) Altalaban a,
az, amelyik megvaltozott, hogy egyenld legyen az alapréteg

a, racsparameterevel, a,;-t pedig az anyag rugalmas tulajdon-

sagal hatarozzak meg.

sYoXeXeoXs) Oiooooo
icoocot

InVeX

..
=

iYoXoXeXeXeXoXel Yo XeXo XnXeXeXe
O00POOOQOO00

O
Q000000 gQoooOODOOcC

LNAPAVANAWAVAVAW s FOVAFTATAVE

00000000000 000C

DOOO

11



Az atmenetet alkotd ionok milyensege szerint megkillonboz-
tethetunk tovabba izovalens és heterovalens interface-eket.

Az izovalens heteroatmenet két ugyanazon csoportba ( 1V,

ITI-V vagy II-VI ) tartozd egyszeri, kettds vagy pszudoket-

.tos felvezetovegyuletbdl all. Egy csoportba azok a félveze-

tok tartoznak, amelyek ugyanolyan vegyértékii ionokbdl all-

- ———— e i S o W

1.7 apbra
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nak. Ezen belil a k6zds aniond ( common anion ) heteroatme-
netek olyan vegyliletekbsl allnak, amelyekben az anion mege-
gyezik. ( pl.: a GaAs/AlAs ) A nem kdzds iond heterodatmene-
teknel a két oldalon 1év6 minden ion kiilénbdzd. ( pl.:
InAs/GaSb )

A heterovalens heteroatmenet olyan félvezetdkbdl all, a-
melyek ket kiilonbozd csoportba tartoznak. A legtdbbet tanul-
manyozott eset a GaAs/Ge, de ide tartozik a GaAs/ZnSe is. Az
1.7/a abran egy izovalens k&zds kationd, az 1.7/b abran egy
lzovalens nem k&zos ionu, az 1.7/c abran pedig egy heterova-

lens racsillesztett heteroatmenet szemléltetése lathato.

1s3



2. BEJEZE]L

SAVSZAKADASOK AZ INTERFACE-NE

2.1 A heteroatmenet savszerkezetét jellemzo parameterek

A két legfontosabb paraméter a valencia i11. a vezeteési
shv széleinek az interface két oldalan vett kiildnbsége.

( valence-band offset ill. conduction-band offset, a tovab-

biakban: VBO ill. CBO ) Mivel a VBO kénnyebben hozzaférhe-

to6 mennyiség, ezért a tovabbiakban ezzel foglalkozunk. Ha a

két alapanyag tiltott savja ismert, a CBO szamolhatd a ko-
vetkezo formula alapjan:

AEq = Eg - Eg = CBO - VBO , (2.1)

ahol Eﬁ a B, E@ pedig az A félvezeto tiltott sav ja.

Konvencionalisan pozitivnak tekintiunk egy savszakadast,
ha a savél a B félvezetoben magasabban van, mint az A féelve-
zet8ben. Az 8sszes lényeges paraméter definialva van a 2.1
abran.

‘Szennyezett alapanyagok esetén a savelhajlasok is fontos
szerepet Jjatszhatnak az interface-tartomany kialakulasaban
tértoltési és egyéeb effektusok réevéeén. Ezeket a Jjelenségeket
a tovabbiakban elhanyagol juk, ami azt jelenti, hogy csak azt
vizsgal juk, mi tﬁrténiREaZ interface koriili szik tartomany-
ban ( 1-10 A ); a savelhajlasi Jjelenségek Vizégélata nagyobb
meretd tartomany (u102~* 104.A ) figyelembe vételét igényel-
né. ( 1d.: 2.1 abra )

A VBO problémaja nemcsak azért lényeges, mert sziikség van

a technoldgiailag fontos rendszerek savszakadasainak ismere-



2.1 ébra-.

tére, hanem azért is, mert ravilagit néhany elmeletileg fon-
tos kérdésre, mint példaul arra, hogy elhelyezhetdk-e a kon-

taktusba hozott félvezetok egy kozos energiaskélén.

19



ha a heterocatmenet egyik vagy masik kom-

Az energiasavok relativ helyzete az interface-nél lénye-

2.2 Nehany a VBO-ra vonatkozoé szabaly
ponenset kicserel juk egy mésik anyagra. A lehetséges elren-

dezéseket a 2.2 abra mutatja.
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a savszakadas nagysagaert; azaz.meghatérozzékﬁg a VBO-t csak

az alapanyag-jellemzdk vagy tovabbi interface-specifikus te-

nyezdk is befolyasol jak. Ennek elddntéséhez meg kell vizs-

galni harom lényeges kérdeést:

a)

Tel jesil-e a kommutativitas, azaz igaz-e, hogy

VBOA/B = —-VBOB/A . (2.2)

ik J—

C1lméleti szempontbol trivialis a dolog, a kisérleti bizo-
nyitas azonban egy olyan el jarast kdvetel meg, amely ma-
gaban foglal két kiilonbdzd novesztesi modszert; azaz egy-
szer az A anyagot hasznal juk alaprétegként és erre no-

veszt jik fel a B anyagot, masszor pedig forditva.

Tel jesiil-e a tranzitivitds, azaz harom heteroatmenet
( A/B, A/C és B/C ) esetén fennall-e, hogy

VBOA/s+ VBOB/c =~ VBOA/C . ' (2.3)
Itt Jjegyzem meg, hogy ha a VBO linearis figgvenye egy a-
dott & fizikai mennyiségnek a két alapanyagban, azaz
VBO = &8 — €A , akkor a kommutativitas és a tranzitivitas
tel jesiil. Forditva, amennyiben ezek a szabalyok fennall-
nak, ebbdl arra kévetkeztethetiink, hogy a VBO erosen fugg

az alapanyag-jellemzoktol.

Az Interface-részletek szerepén belill két fontos keérdést

kell megvizsgalni: milyen hatassal van a VBO-ra az inter-
face-orientacio és az atmenet éles, ugrasszeru ( abrupt )
jellegének megvaltozasa. Ha a mikroszkopikus interface-
részletek befolyasol jak a VBO nagysagat, akkor az idealis
interface-tol vald lehetséeges eltéeréesek kézben tartasa

alkalmas eszkozt jelent a savszakadasok ellenorzéesehez és

iy



Oel):

& r

knek megfelel

[

igénye

baly szemléltetése lathatd a 2.3 abran.
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2.3 Kiserleti adatbazis

Nagyszami a VBO-ra vonatkozdé mérési adat all ma mar ren-

delkezeslnkre hala a folyamatosan fe jl8dd technikanak. Ezek-
nek az adatoknak azonban elég nagy a szérasa, a kiilénbdzs
szerzok altal k&zdlt eredmények is sokszor nagymertékben el-
ternek egymastol.

Ennek az eltérésnek egyik oka, hogy az egyes méréseket
eltérd mérési moédszerekkel végezték [3]. A VBO nem kdzvetle-
nul merhetd mennyiség, értéke kiilonféle modellekbdl adddik,
melyek a koézvetlenil mérhetd mennyiségeket Osszekdtik a sav-
szakadassal. igy a kozvetlenil mérhetd mennyiségek mérésének

pontossaga altaldban kiilénbdzik a VBO pontossagatol. A

VBO-ra vonatkozé mérések pontossaga altalanosan elfogadott
velemény szerint napjainkban 0. 15 eV k6riil van.

Az adatok szérasanak a masik oka az, hogy a kisérleteket
olyan interface-eken végezték, amelyek elég tavol allnak az
ldealis éles hataratmenettel rendelkezd interface-t81; ezek
az un. realis interface-ek egymastdél is erdsen kiildnbdzhet -
nek aszerint, hogy milyen a VBO-t erésen befolyésolé tula =
dohségokkal rendelkeznek. Ezek k&zé tartozik a nagyfoku atb—
mi iInterdiffdzid, idegen atomok jelenléte, kiildnféle torzu-
lasok a kristalyszerkezetben, tértdltés kialakulasa stb.

Mit mutatnak a kisérleti adatok a kommutativitasrdol, a
tranzitivitasrél és az interface-részletek szereperol?

A kommutativitas ezek szerint tel jesiil, GaAs/AlAs és
ZnSe/Ge rendszerekre elvégzett mérések szerint az eltérés a
merési pontossagon beliil van.

A tranzitivitas vizsgalatanal mar ellentmondd eredmények
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szilettek. A ( GaAs,

téerest talaltak,

Ge,

mig pil.

a.-{ Gals,

Jelentos 0.2 eV eltérést mutatott.

AlAs ) csoportnal 0.01-0.03 eV el-

Ge, CuBr ) csopert mar

Aml az interface iranylitottsagatdl vald fiiggést illeti,

ugy talaltak, hogy heterovalens interface-eknél (Ge/GaAs) a

VBO ercosen fligg az interface orientaciodjatol.

Az interface-reszletek hatasa a savszakadas nagysagara

nem jol tesztelheto,

ismerete ma még tul van lehetdségeink hatarain;

mivel az interface mikrostruktuara janak

gy adott e-

setben altalaban az sem ismert, hogy pontosan milyen inter-

f'face-re torténik a meéeres.

Néhany kisérlet ( pl.

ellenorzott szennyezésnek vetették

ald az interface-t ) viszont azt mutatta, hogy az interface-

részletek megvaltozasa esetenként nagyon nagy valtozast

( 0.5 eV ) produkalhat a VBO-ban.

A 2.4 abran lathaté tablazat AlAs/GaAs és GaAs/Ge rend-

szerekre vonatkozdo méeresi eredményeket tartalmaz.

VBO(eV)

AlAs/GaAs 0.45
| 0.40

0.15
0.38

GaAds/Ge 0.48

0.55
0.56
0.60
0.60

e i

technique

charge transfer
photoemission
photoemission

- photeemission

photoemission
photoemission

photoemission -

photoemission
photoemission

e

authors

- Wang and Stern (1985)

Waldrop et al. (1981)
Waldrop et al. (1981)

Katnani and Bauer (1986)

Waldrop et al. (1982)
Waldrop et al. (1982)
Waldrop et al. (1982)
Waldrop et al. (1982)
Waldrop et al. (1982)

T T

comments

MBE,(001)

GaAs on AlAs (110)
AlAs on GaAds (110)
commutativity, (001)

Ge on GaAs(111)Ga
Ge on Gads(001)Ga
Ge on Ga4ds(110)

Ge on GaAs(100)A4s
Ge on Gads(111)As

2.4 abra
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A KOZOS ENERGIASKALA ES A POTENCIAL LINEUP PROBLEMAJA

3.1 Elméeleti bevezeto

Elmeleti néezopontbdl a VBO-t a kdvetkezoképpen lehet eg-
zaktul definialni. Vegylink két kiilonbozdo félvégtelen félve-
zeto kristaly kozotti A/B atmenetet. Az n(E,r) lokalis alla-
potsuruseg-fliggvény az interface-t6l tavol az A ill. B alap-
anyagban r-nek periodikus flggvénye. Ha vesszik ezekben a
tartomanyokban az n(E,r) térbeli atlagat, akkor a két alapa-
nyag gACE) i11. gBCE)'éllapotsﬁrﬁség—fﬁggvényét kapjuk. Az
1gy definialt alapanyag-allapotsiiriiségek valenciasav éleknél
vetﬁ kilonbsége adja a VBO-t.

A lokalis allapotsiiriség hasznalatat azonban altalaban
elkerilik, mivel nehezen szamolhatd mennyiség. Helyette rog-
ton a ket alapanyag integralt allapotsiiriiségét hasznal jak.
Ezek szintjel meghatarozzak a két alapanyag savstrukturajat,
igy a probléma ezen két séyszerkezet kKozottl merev eltolddas
vizsgalatara egyszeriisédik. Ennek az egyszeriis6désnek azon-

ban ara van.

3.2 A kozos energiaskala problémaja

Az energia csak egy tetszdleges allandd erejéig van meg-
hatarozva, azaz hatarozatlan az energiaskala nullszintje. Ez
nem 1s zavar bennlinket, ha csak egy egyszerii alapanyag-sav-
szerkezet szamolasrdl van szd. A heteroidtmeneteknél azonban
ez a probléma kritikus pont jat alkot ja, mivel nem ismer juk

azt a kOzOs energiaskalat, amelyhez a két félvezetd savszer-

&l



kezetét viszonyitani lehetne. Ily médon a heteroatmenet sav-
szerkezetének vizsgalata két kiilénalld problemara bomlik.
E16szor ki kell szamolni a két alapanyag savszerkezetet,
majd meg kell keresni azt a kdzOs energiaskalat, amelyen e-
zeket a savszerkezeteket el lehet helyezni.

A probléma megoldasara kiilonféle moédszereket alkalmaznak.

A pontos numerikus &nkonzisztens ( esetleg ab-initio ) sza-
mitasokbdl az interface-nél 1évd toltéseloszlast is megis-
merjik ( egy ilyet mutatok be al4. fejezetben ), mig a ki-
16nféle modellelméletekben kisebb-nagyobb kozelito felteve-
sekkel élnek. Ezeknek az az eldnye, hogy kdénnyebben veégre-
ha jthatok és az anyagok nagyobb részére alkalmazhatdok. ( Né-
hany ilyen modellelméletet nagy vonalakban ismertetni fogok

a kovetkezo két pontban. )

3.3 Referenciaszint-elméletek

Tegylik fel, hogy létezik ko6z6s abszolut energiaskala. Ek-

kor minden félvezetore létezik E referenciaszint ezen a
- r

skalan. A valenciasav maximumanak helyzete az E -hez viszo-
| - - | * r

nyltva:

E =E =-E (3.1)

Egy A/B atmenetnél a kovetkezokeppen kell megvalasztanunk a

referenciaszinteket:

E (A) = E (B) . (3. 2)
r i
Ekkor::

VBO = E'(A) - E (B) (3.9)

o



Latszik, hogy a kommutativitéds és tranzitivitas tel jesul,
sot az interface-orientaciétdl vald fiiggetlenséeg is. Tudjuk
viszont a kisérleti eredményekbol, hogy a VBO némely esetben
igenis flugg az interface iranyitottsagatdol. Tehat a modell

hiadnyossaga rogton kitinik. Médositottak az elmeletet ugy,

hogy az E referenciaszintet fliggévé tették az orientacio-
r

td6l, de ez az egyszeri modell mar nem jol mukddik, ha az in-

terface-részleteket 1s figyelembe akar juk venni.

Szamos olyan modellelmelet létott napvilagot, amely a va-
kuumszintet tekinti megfeleld k6zos referenciaszintnek. Ez
nem mas, mint a szilardtesttol végtelen tavolsagra eltavoli-
tott elektron energia-nullszint je.

A heteroatmenetnél a vakuumszint akkor tekintheto jo re-
ferenciaszintnek, ha az étmenétet alkofé féelvezetok kozott

nincs kdlcsdnhatas illetve ha egy vékony vakuumreteggel van-

O - .0
P B B
ey g

®

< Q
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3.1 abra
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nak elvélasztva.egyméstél, 2liogyaz ‘g ‘3.1 abranh 1lathate. " Ek-
kor ugyanis az interface-részletek nem fontosak, a VBO csak

az alapanyag-jellemzoktol figg.

A vakuumszintet, mint referenciaszintet hasznald elméle-

tekre koz6s néven mint elektronaffinitas-szabalyra hivatkoz-

nak. Az elnevezés Andersontdl [4] ered, aki a CBO-t a két
felvezeto elekironaffinitasainak kiilonbségeként adta meg. Ha
a tiltott savok ismertek, a VBO szamolhatdo. Jeldlje © az io-
nizacios potencialt a félvezetoben, ez a valenciasavél és a
vakuumszint tavolsaga (pozitiv), ekkorEi=~¢, tehat

VBO = —( @A = ¢B ) - - - (3.4

A modell ellen sz6l az, hogy nem tudjuk, milyen ionizaci-
0s potencialt hasznal junk. A kisérleti értékek nem megfele-
10ek, mivel a mérések valodi felﬁletekfe vonatkoztak és mert
az lonizaclios potencial erosen fligg a feliilettol, az adatok
igencsak szornak.

Ezért az ilonizacids potencialok megfeleld idealis félvef
zeto—-fellletekre vonatkozé_szémolt ertékeire van szﬁkség,.a—
hogy azt Freeouf és Woodall [5] javasolta. Ezeket a feliile-
teket reférenciafelﬁleteknek nevezzuk.

Az, hogy a két felvezeto kozott nincs kdlcsdnhatas, kife-
jezheto a kovetkezoképpen is: az interface-téltéssiriség e-
gyenlo a ket referenciafelilet toltéssiuriségeinek szuperpo-
zicidojaval. Ha az egyenldoség nem tel jesiil, akkor a ketto ki-
l1onbségét dn—-nel Jjelodljuk és interface-dipdlnak nevezziik.
Tehat ki jelenthet jik: az elektronaffinitas-szabaly akkor mii-

kodik helyesen, ha az interface-dipol elhanyagolhatdan ki-

csli.

!



Tovabbi referenciaszint-elméletek: Harrison [B] erds ko-
tés kbzelitésen alapuld szamolast végezve azt Jjavasolta,
hogy a szabad atomok altal meghatarozott vakuumszintet hasz-
nal jak referenciaszintkent.

Frensley és Kroemer [7] olyan gombszimmetrikus tolteéessurusé-
gek szuperpoziciodjaval elcallitott toltéssiriseget hasznalt,
ahol a kdztes tartomanyokban a tdltéssiiriiség elhanyagolhato,
igy a beldle szamitott potencial jol kozeliti a végtelenbell

potencialt, tehat hasznalhato referenciaszintként.

3.4 Tersoff modell je

Tersoff [8] modell jének alapdtlete kapcsolddik az elek-
tronaffinitas-szabalyhoz, de kiemell az interface-dipdl sze-
repét, amely Ugy jon létre, hogy a két félvezetd kdzdtt kd1l-
csénhatas 1lép fel, elektronaramlas jon létre az interface-en
at, aminek kovetkeztében toltésszétvalasztddas alakul ki.

Megvilagitando az.elméletét Tersoff egy fém-fém interfa-
ce-bol indult ki. Ha két fémet érintkezésbe hozunk, tﬁltésé—
ramlas indul meg, amely addig tart, amig a Fermli-szintek
( amik jo6l meghatarozottak ) ki nem egyenlitddnek. Ez a Kkii-
lonbseg a Fermi-szintek kozott megielel egy intertace-dipol-

nak.

Tersoff otlete az volt, hogy a félvezetok esete valahol

"féluton" van a fémek és a nem kdlcsdnhatd ( dipdl nélkiili)

felvezeto heteroatmenetek esete kozott. Ezen azt kell érte-
ni, hogy a fémeknél is van k6zds referenciaszint ( a Fermi-

szint ) és a dipdl nélkiili atmeneteknél is van kdz0s refe-

renciaszint ( a vakuumszint ). Ezért Tersoff Jjavasolta a
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do

O

N

félvezetdknél egy "semlegességi-szint" ( neutrality level )
bevezetését, amely analdg a fémek Fermi-szint jevel és Jel-
lemzd minden félvezetore.

A problémat a 3.2 abran szemléltet jik. A 3.2/a abran lat-
haté a kdlcsbnhatas nelkili heteroatmenet esete. Szaggatott
vonallal van Jjeldlve a semlegessegi-szint, O index-szel a
vakuumszinthez, n index-szel a semlegességl szinthez viszo-
nyitott mennyiségeket jeldltik. Az index nelkili mennyisegek
arra az esetre vonatkoznak, amikor a toltésatrendezodés mar

végbement ( 3.2/b abra ), kialakult az interface-dipdl (8).

O
E. ..
s
(a) | (b)
0By |
3.2 abra
Vezessiik be az o parametert a kovetkezokeppen:
S = -+ AE (3.5)

N

ahol o>0. Mivel a savszerkezetek 8-val vald merev eltoldda-

20



sarél van szd, a VBO kifejezhetd a kovetkezoképpen:

VOO e AR ol = AR o ani

\' \Y n

[ 3.6]

L*]

Felirhato a kdvetkezd egyenlet ( a 3.2/a abra alapjan ):

EMA) + AE® = £™B) + AE® (3.7)
A N vV Y
Amib51:
A" 3 AEY = ap" (3.8)
N vV
Fennall:
0 0
AE = AE’° % & = AE" = fAE (3.9)
N n N N
Amibol:
AE? = (1+a)-AE (3.10)

n n
Ezt a AE:—t beirva (3.8)-ba, majd kifejezve AE -t, ezt pedig

beirva (3.6)-ba kapjuk:

VBO = e ﬁEV il "y AEv (3.11)

EbbOl az egyenletbol jol latszik a két szélsoOséges eset.
O0L—>00 esetén.ﬁ£k=0 lesz, azaz a semlegességi szintek kiegyen-
litodnek, ez a fémek esete. A dipdlt elhanyagolva (a—0)
VBO=AE3 , €z a nem kolcsonhatd eset, amikor a vakuumszintek
vannak kiegyenlitodve és ervenyesul az affinitas—-szabaly.

Tersoff kimutatta, hogy a=10 a tipikus érték, tehat a
felvezetdo heteroatmenetek esete kozel all a fémek esetéhez,
azazaVBOﬁA££egy Jo kozelitésnek szamit.

Itt emlitem meg, hogy létezik az un. ko6zos anion szabaly,

mely szerint kozos anionu interface-nel a VBO kicsi, lévén a

valenciasav tetején elsosorban anion-allapotok helyezkednek
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zen allitas helytelenségét bizonyitja az a kiseérletek

e
=
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3.5 A potencial eltolodas
zetek szamolasakor az alapanyag étlagos potencial jat haszna-

altal is alatamasztott eredmény, hogy sok esetben a VBO és a
CBO kozelitoleg egyenlo aranyba

is kdvetni fogok. Az integralt alapanyag-allapots

hasznalom és az alapanyag-savstruktur

lom referenciaszintkent.

vizsgalom.

el.
bol

S

T
S
< >
. P .‘. &2 f f )
4 ..,...ooooﬁooto.- & _..oo ooooo
0o¢ O RRIRICIORI LN
o2e% %... 205855 g S255054
1000 _._.% 05008007 .._w .,,..
_ _I. .14...- ._.43__. 268
c . oo.__. ., .. ¢ X oo.._.
..,oo ... .._ .. o ooooo
O + QS f .? - 100%
qel0c0te oﬁwﬁﬂaw

.-

v i
Rkt .1-?0 0#
...ﬁ-.. oTeete’ ..,..,_..0. o
_.._..,..._... to P00
o2e80085%,
..._.,..... _.c CRHRK
. %... _-....._.._

..r.._ h.o

000000058
s 00l0c0t0t0tetee%0%0%
S0t oo et 00 tetete .‘._L.7
frssceeset ¢¢¢¢¢¢

J}?B?E?Ew}?ﬁ,

90908 0,99, #Gt
oot ateterese %
RKIHECIBE LRI oo.'%

02000 0 8% %% #i##
R o 0%0%0% oo#..% 638,

(5%
20%

20525 20505 20
Sodetedeletels +*¢ o202 % S250260862
otnestsgeonese RRHLK Av odeetetetelede
0 S0IIRIIIIELIR RIS
000000050505250¢ .I:I:..o. Sodoetetetoteledel
. . P>
= T
L
oS A
FU ~~—
T
o

iti # . 9.9
ORI .s.eq
X0 09K

ooo++¢+§+ 4«
...u.. unuﬂ.%... R ...._.u.._u ___.uu ou.s?_..... 0%
.::.._,t:. o... o3 ...f
¢4¢¢¢¢¢ uv... .-oio

750% 020500038,
2525 ¢¢0 SRR
9% %etetete® S %9
oﬁoooo# ou.-u%%%un“oo uo %0
i i 0 0 t.

o038 ._:..
.-._._o“%_% _._%..w #... oo . 9%
50
s ooo

+ ¢
oo..n.oo #.., ..ooou ++oo¢ _-
2p0e%eteteletsty o..?o 0% .-.-o... %ooé._.
E00IIICHIRSLIRIHIRS 31

(RR0LIRINK 5.. _.ﬂo 90900,900000 ﬁ... L45¢S
I0ORRIIILHIIKIILAIHIN vooﬂ_.:..f

&
< — >

S
%

VB) viszo-

loll a sa-

je
Al
kozotti

Y

=

-

A

_ .....u*ﬂn...wﬂuu% & uﬂ¢%ﬂ+uu..?¢ ”._- ﬁou# ﬁ;u_.."%...ﬁ .
uf uﬁo#ﬁm.m#.. .._-..# S ouou..w ......u .._.."
N .- oatatototets

Q.

¥

oy

(A) és

3.3 abra
I jol leolvashat

aro

r

605058
W 02650 %% 050X
2565 250
__., 3%, ¢+"“o¢¢¢.¢.o...¢+ ._u.'..o.. 2
: .. %% ...ooo.ﬁ-oo# “w%.r KRS
% ﬁ- o ..? 53 ..,_..o..
X o o .ﬁ- to%e%es .._.wo 00%
> § .o 4_# i..oo% oo
+_v¢+ % _-._.._-o_._.,,..o X ..... GO
E .-,::..... 00 toonovﬁoﬂno#
0000000028 ooo 00 2098
?I.oo % _.?ous. _.,oo.ﬁ..
<] 055, %##u###o ._.foo_.r
i 50505 oo ::._ 5258
...,._._._.,_.?., % 0500:%%% %%

tlagos elektrosztatikus potencialokhoz ( V

o)

r

A lényeg a 3.3 abr

jat

Kulonbse-
az atlagos e-

\%

(1]

V
28

Ha a két felvezetot erintkezesbe hozzuk,

nyitott valenciasavelek,

get.



-lektrosztatikus potencialok a két alapanyagban megvaltoznak
és az interface két oldalan is mas lesz az értekik. Kulonb-

ségiiket potencial eltolédasnak ( potencial lineup ) nevez-

zik, és AV-vel Jjeloljlik. A VBO a 3.3/b abra alapjan a kovet-

kezdképpen irhaté fel:

+ AV (3.12)

VBO = A

L

A potencial eltolddas az atlagpotencialokbol 1gy fejezhe-
to Ki:

AV = V-V (P 13 )
A B

Latszik, hogy AE#'tisztén alapanyag-jellemzok segitsége-
vel felirt mennyiség, az Osszes interface-specifiikus tulaj-
donsagot a AV potencial eltolddas hordozza.

Egy egyszeru modell segitségével szemléltetheto a poten-
cial eltolddas problémaja. Fogjuk fel a kristalyt sikkonden-
zatorok halmazaként, egyezo abszolut érteku pozitiv ill. ne-
gativ toltéssel bird parhuzamos sikok valtakozdé sorozata-
ként. Ezek a sikok globalisan semlegesitik egymast, az atle-
gos elektrosztatikus ter zerus, az atlagos elektrosztatikus
potencial konstans. Ha most tekintink egy heteroatmenetet,
az interface két oldalan 1évo sikok tdltése abszolat érték-
ben kiilonbozo; az ebbdlszarmazdé potencial miatt toltésaram-
las indul meg az interface-en keresztiil és kialakul az in-
terface—-dipdol. Mivel az interface két oldalan az 6sszioltés
kiilonbozo, az atlagos potencial a jobb és bal oldalon kildn-
bozo, kilonbseégilk megfelel a potencial eltolddasnak.

A potencial eltolddas nagysagara vonatkozdlag a modellel-
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meletek kiilonféle kézelitd, egyszeriisitd feltevésekkel é1-
nek; a 4. fejezetben targyalt Onkonzisztens el jaras végén
viszont megkapjuk a potencialt és a tdltéssiirtiséget. A po-
tencialbdl atlagolasi el jaras soran kapjuk az eltolddast,

ezt az el jarast targyal ja a kovetkezd pont.

3.6 Makroszkopikus atlagok

i 0
f(micro) (macr )(

Az r)

(r) mikroszkopikus mennyiségbol az f
makroszkopikus mennyiseg egy konvolucid segitsegével allit-

hato elo:

f(mcm)(r) — I w(ir-r’) f(micro)(r,) dr’, (3.14)

ahol w(r) egy valds, sima, az r=0 egy gdmbkdrnyezetében nem
nulla figgvény, amely egységre normalt az egész térre integ-

St periodicitasa hatarozza meg.

ralva. w(r) méretét f
A ml esetunkben ez a filiggvény a tér két iranyaban tel jesen

periodikus, ezert egyszerﬁbben 1s megkozelithet juk a problé-

mat.

A toltéssiruség és a potencial periodikus az interface-
szel parhuzamos sikokban. Mivel szamunkra ezen mennyiségek
z-fliggése érdekes, célszeri definialni az n(z) flggvényt,

mint n(r) sikbeli atlagat:

1
S

n(z) = J iR, v, z2) d% diF , (3. 14)

S
ahol 5 a kedimenziods egységcella terililete az xy sikban. A

potencialra egy hasonld formula érvényes, ebbdl kapjuk a

G(z) fuggvenyt. A 3.4/c abra mutat ja n(z)-t és G(z)—t egy
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GaAs/AlAs (001) atmenetre. A szaggatott vonal a potencialt,
a folytonos vonai a toltéssiriséget jeloli. ( A 3.4/a abran
az nir), a 3.47b abran a Vir) szZintvoenalas @brazolasa latha-
t6 az (110) sikban. ) Lathatd, hogy n(z) és V(z) nem perio-

dikus az interface-régidéban, az interface-tol messze asz-

Ga As Ga As Ga AIS Al As A! As Al

-~

n(z) (electrons per cell)
QO

©8.05!
O

£

P

S 8

S

2

2,

7.95

n(z)

3.4 abra

szimptotikusan simul a két kulonbdozo periodikus filiggvénybe

a ket alapanyagban. Az itt bemutatotit racsillesztett atme-
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netnel a két periddus ugyanaz, két azonos atom ( pl. Ga )

tavolsaga: L=a/2, ahol a az FCC cella oldalhosszusaga. Az

abrahoz tartozd elemi cella megvizsgalhatd a 6.1 abran.

A kdvetkezd lépés az n(z) sikbeli atlagbol az n(z) mak-

roszkopikus atlag eldallitasa egy konvolicié segitségével:

z+1 2
Bla) = E.f ol ) det =
z-L/2
= 1 f 0 (L/2-1z-2"|) n(z’) dz’ (3.16)
L ’ ‘

ahol 6 a lépcsofiggvény, L pedig a sikbeli atlag periddu-
sa..

A szamolas eredménye az elobbi GaAs/AlAs (110) Atmenetre
a 3.4/d abran lathatd. Jol megfigyelhetd az interface-dipdl
a szupercella kozepen és a két szélén a periodicitasnak és a
kifelé mutatott semlegességnek megfelelden.

A Jobb és bal oldalon vett V(z) atlagpotencialok kiilénb-

sege adja a potencial eltolddast.

Je



4. FEJBEZET

EGY ONKONZISZTENS PSZEUDOPOTENCIALOS SAVSZAMITASI MODSZER

4.1 Az el jaras
A felvezeto-kristaly Hamilton-operatora egyelekiron koze-

litésben a kovetkezo:

H = - V-+V +V +V , (4.1)
2m ion 3 Exc

ahol V.
1 H

az lontorzs potencialja, V a Hartree-potencial,
on |

VE pedig a kicserelodési potencial. A két utdébbi tag irja
XC . .
le az elektron-elektron kdlcsonhatast.

Az onkonzisztens mdédszer alapjat az adja, hogy a Vh es a

Vam potencialokat a téltéssiiriség egyértelmien meghataroz-
za. A (4.1) Hamilton operator sajétértékeit és sajatvektora-
it kiszamitva, a legmélyebb eneregiaju betdltott allapotok
segitségével a toltéssiriiség kiszamithatd, amibol a kovetke-
z0 iteraciodoban a potencial szarmaztathatd. Az el jaras addig
folytatdodik, amig az eldzd és az Ujonnan szamolt tdltéssirii-
seg egy elore megadott értéknél kevésbé tér el egymastdl

A 4.1 abran lathatd az el jaras blokkdiagramja, amit a k&-

vetkezokben lépésenként, részletesen is megvizsgalok.

4.2 A bazis

A kristaly transzlacios szimmetriaja meghatarozza a re-
ciprok teret. Mennyiségeinket természetesen az ezen reciprok
ter altal generalt sikhullam-bazisban fejt jiik ki. A sikhul-

lamok alak ja a kdvetkezo:

I3



<
Struktura vszz-4nn(r)
nkezdeti VExczf[n(r)]
= + +
\" Vir:nrn VH
ion £V
EXC
H = Vz + V
l
n(r)=2|@|2 & Ha = Ea

4.1 abra
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ei(k+G)r‘ | (4.2)

ahol k egy az els6 Brillouin-zoénaba tartozd hullamszamvek-
tor, G pedig egy reciprok racsvektor. Hogy véges bazist
nyer junk, a kinetikus energiara szabunk ki feltételt:

2

(k+G)° = E . (4.3)
2m Curt |

Ebben a bazisban kifejtve a hullamfiiggvény a Bloch-tétel-

nek megfelelden a kovetkezd alaku:

Q:U(r) =Z:a3n(G) ei(k+G)P', (2.4 ]

a racsperiodikus mennyiségek, mint a potencial és a tdltés-

suruség a kovetkezdképpen irhatdék fel:

vir) =} v(e) PRl (4.5)

G

Ez egy Fourier-sor, amelynek az inverz miivelete a kdvetkezd:

V(G) = é f Vel @ g | (4.6)

{2 az elemi cella térfogata, az integralasi tartomany Q. Ha
az allapotfiliggvény és a potencial (4.4) és (4.5)-beli kife-
Jezesét beir juk a

(n) _ 2 (n) _ ) ()
H 1Ifk (r) = (-—V 2 V(r)] ifkn (r) = Ekn q;k” (r) (4.7)

1 -i(k+G’ )r . ,
- e -rel vald szorzas u-

Schrodinger-egyenletbe és

tan r szerint integralunk, akkor a kdvetkezd egyenletrend-

szert kapjuk:
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2_ (n) (n) ) (n) :t s
[ (k+G) E } 2, (G) + X’ V(G-G’ ) 2, (G’) =0 (4.8)

A (4.7) egyenlet mar a jelen el jaras soran hasznalt mér-
- tekegység-rendszerben van felirva, amely a kdvetkezd:
h=1, m=1/2, e°=2 . (4.9)
Az energia mértékegysége a 2 Ry:
[E] = 2 Ry = 2:27.212 eV , (4.10)

a hosszusagé pedig az 1 bohr = 0.529 A = 0.529-10“1O m. Eb~

h2

ben a rendszerben: 5 = 1 .

4.3 A struktara

Most pedig hozzafogok a 4.1 abra lépésenkénti elemzésé-

hez.
A struktura-faktor ( 1d.: 4.4 ) szamolasahoz sziikséges az
atoml elrendezeées ismerete az elemi cellan beliil. Az atomi

poziciot jeldl je az R;”

vektor, ahol a felsd zard jeles in-
dex jeloli, hogy milyen fajtaju atomrél ( Ga, As, Zn vagy
Se ) van szé, az alsdé index pedig azt, hogy ezen beliil ha-

nyadlik atomot szemléel jik. Az "i" atombdl a cellaban legyen

osszesen n. darab.
|

A sikhullamokhoz természetesen sziikség van a reciprok
racsvektorokra, ezeket is itt a program elején kell defini-

alni.
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4.4 A pszeudopotencial

A tdrzselektronok részletes leirasa megkdvetell egy ero-
sen vonzo potencial figyelembe vételét; a megfelell hul lam-
fiiggvény erds oszcillaciot mutat, ami egy tulsagosan nagy
sikhullém—bazis hasznélatét feltetelezi. A pszeudopotencial
modszer [9] lényege, hogy a torzselektronok Pészietes leira-
sadt elkeriili. A valenciaelektronok hullamfiggvényeinek orto-
gonalitasat a tdérzselektronok hullamfiggvenyeire egy taszito
potenciallal veszi figyelembe. Aé igy kapott pszeudopotenci-
al joval gyengébb, mint az eredeti, igy az ebbol szamolt
pszeudohul lamfiiggvények is simdbbak lesznek az eredetinel,
ami egy lényegesen kisebb bazist eredmenyez.

A pszeudopotencial eldallitasanak ketféle modja van. Egy-
részt meghatarozhatd a szabad atom sokelektronos Schrédinger
egyenletének ab-initio szamolasabdl. Ez a gépiddot rendkivuli
moédon igénybe vevd el jaras. Ehelyett sokszor egy un. modell-
potencialt hasznélnak, amelyet kisérleti uton hataroztak meg
Ggy, hogy paramétereit a szabad atom energiaszint jeihez 1l-
lesztettek.

Az itt hasznalt pszeudopotencial az Appelbaum es Haman

[10] altal kidolgozott un. "soft core” harom paraméteres mo-

dellpotencial, amelynek torzstagja:

2
el 2.4 By

Vo= (V4 V2r2 ¥ @ (4.11)

i

Paramétereit ugy valasztottak, hogy a segitségével szamolt
pszeudo-tdltéssiiriség minél jobban megegyezzen az ab-1nitlo

Sdnkonzisztens mdédon szamolt valddi toltéssiriseggel; a nyert

<



sdvszerkezet pedig egyezzék az optikai adatokkal. Eldnye,

hogy Fourier-transzformalt ja megadhatd analiltikusan:

3/°2 2
V (G) = ¢ [ = ] [V1+[ 22 = gaz] Vz] exp(-GZ/i.ch) (4.12)

Ehhez jon még egy arnyekold tag, melynek alakja:

2

= (41Z/G°) exp(-G°/4a) |, (4.13)

V (G) = -
e

ahol Z a valenciaelektronok szama. A kettd Osszege adja a

pszeudopotencial Fourier-komponenseét:
V (G) =V I(G) +V (G) (4.14)
at C SC

Ez az atomi helykoordinataktdl figgod potencial, minden
atomhoz tartozik egy ilyen, tehat az atomi minoségtol is
fiigg, ezért egy felsd index-szel 1atjuk el: v;)(c). A tel-

Jes potencial a kdvetkezGkeéppen irhato fel:

Il

i
_ €5 PR . & IO
Vv (r) = Z}; v (r R ) =

I
i B
—[~1 5
[~
<
B
~t =
J.
D
Il

-7 [ V& [Zi S | i (4.15)
~ at . ’ '
J

ahonnan:

V. (G) = Z v g @) (4.18)
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ahol

(4.17)

a. strukturafaktor. A potencialparamétereket a 4.1 abran

lathato tablazat tartalmazza.

04 V1 V2
Ga. 0. 61 « (68 =i, 080
As D.61 | el ~=1.3894
Zn 0.61 .896 | -0.924
Se 0.61 . 383 =1. 530
Si . 61 . 042 1 AL 1
[
Ge 061 . 640 el s 23T
4.2 abra
4.5 A Hartree-potencial
A Hartree-potencialt a
2
V VH(P) = -8m n(r)

(4.18)

Polisson-egyenletet megoldva kapjuk. A kettes szorzo oka a

Jjobb oldalon az, hogy n(r) elektronsiiriiség, Vﬁtr) energia

L a F e F ] r f & ® &, 2 &
dimenzioju mennyiseg, ezért szikseg van egy e -tel vald

szorzasra, aml a hasznalt mértékegységrendszerben 2. A fenti

egyenlet mindket oldalat felirva sikhullam bazisban kapjuk:

v° ¥ {F] = ¥ E v (G) e

1Gr

39
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1Gr

-8t n(r) = -Z 8n n(G) e (4.20)
G
A ket egyenlet jobb oldalainak Osszevetésebol adodik:
vV (G) = 8m n(G)/G° (4.21)

Itt Jegyzem meg, hogy G=0 esetben mindharom potencial er-

téekét nullanak valasztottuk.

4.6 A kicserélodesi potencial

A statisztikus kicserélddési potencial [11]:

1/3
: ] n(r)]"? . (4.22)

VEXC(P) = -3 [4n

:nhG*t a kdvetkezd sorfejtéssel vettilk figyelembe:

n1/3 = an = a2n2 A 0(n3) - (4.23)

ahol a = 0.15, a= 0.0026 . Az [n(r)]° Fourier-egyiitthatoit

a kovetkezokeppen szamoltuk ki:

= bink | e 2
z nz(G,.) elG P [ED(G“) elG r ] =

GH GII
. II+ )
= z n(G") n(G’) el(G . e (4.24)

GIGII
1 -1Gr ; e gy y ; :
q € -rel valo szorzas es intgralas utan kapjuk:

2 ) ?

n“(G) = ) n(G’) n(G-G") . (4.25)

Gf
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Ezzel a kicserélodési potencial:

3 115 5
V (G) = -3« [ ] [ a n(G) + an (G) ] (4. 25 )
EXc 41t 1 2

Szamolasainkban az «=0.76 értéket hasznaltuk.

4.7 A Hamilton—-matrix

A (4.8) egyenletbdl kiolvashato, hogy a Hamilton-matrix

alakja a kovetkezo:

H(G, G’ ) = (k+G)° 8(G-G’) + V(G-G’) (4.27)

ahol V(G) =V, + V+V . A matrix felépitése utan lega-
101 H Exc
labb annyi sajatertéekéet és sajatvektorat meg kell keresni a

matrixnak, ahany bet6ltott allapot létezik. Ez a szam az e-

lemi cellaban 1évo valenciaelektronok szamanak a fele, je-

151 jik N-nel.

4.8 A specialis-pont technika

Itt ismertetem azt a moédszert [12], amelynek révén a
Brillouin zénara vald integralas leredukdlhatdé néhany k
pontban vett érték Sﬁlygzott osszegzeésere. Vegylunk egy f(k)
fuggvenyt, amely szimmetrikus és periodikus a_k térben.

Ekkor f(k) sorbafe jthetd a kovetkezd alakban:

f(k) = z F{R)] &0

R

(4.28)

ahol R direkt térbeli racsvektor. Jelentse S a racsvekto-
m

roknak egy olyan osztalyat, amelynek elemeit a racs pontcso-
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port janak szimmetriatranszformacioi atviszik egymasba.

Konnyen belathato, hogy egy ilyen osztaly elemein az f(k)
fuggveny Fourier-egyiutthatol ugyanakkorak:

Legyen S egy szimmetriatranszforméacio. Ekkor f(k)=f(kS), mi-

vel f szimmetrikus. Felirhato:

ikSR

£(KS) = Z £(R) e £(k) | (4.29)
R

amibdl kdvetkezik, hogy f(R)=f(SR).

Az E% osztalyon ezt az egylitthatot jeldl je fm. Ekkor:

o0
f(k) = £ + Zf G (k) (4.30)
0 m m
m=1
ahol:
G (k) = ZelkR (4.31)
m
ReS
m
Mivel:
. |
3 G (k) dk = O m=1,2,... (4. 32 )
(21) . m
ezért:
By & o3 | £18T @k = £ (4.33)
(21) BI 0 ' '

Ha létezik olyan kf;pont, hogy:

*
(%Jk.) = [ Y m-re , (4. 34 )

akkor

£ = F(K ) (4.35)

Ilyen pont altalaban nem létezik, de tudunk talalni n db. k
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pontot .n db. winormélési tényezdvel, melyek kielégitik az a-

1abbi egyenletrendszert valamely N-re:

n

zwi G (k:) £ D m=1.2..,. .8 (4.38)
M
1.= 1

Ekkor jo koézelitessel:

N

Y
£fS = E w f(k ) (4.37)
2y ‘

Sokszor, mint ahogy az altalunk végzett szamolas esetén is,

elég egyetlen specialis pont hasznalata.

4.9 A toltéssiiriiség

A tSltéssiiriiség ( helyesebben az elektronsiiriiség ) egzak-

tul a kdvetkezoképpen szamolhato:

_ (n) (n)
n(r) =) 53 l vV (r) ¥V (r) dk (4.38)

ahol N a betdltstt allapotok szama. Véve egy k specialis

pontot, a formula leegyszeriisodik a kdvetkezoképpen:

N
nir) = z v (r) vV (pr) : (4.39)
n=1

ahol ¥'™ jels1li a specialis pontban vett xpf(”’ hul lamfiigg-

vényt. Ebbol a szokasos el jaras utan adodik:

Z a'™ (o) 2 e wg) . (4.40)
G
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Ezt a t6ltéssiiriiséget hasznal juk a (4.21) és (4.286) e-

gyenletekben a megfeleld potencialok kiszamitasahoz. Ameny-

nylben ket egymast kovetoen szamolt téltéssﬁrﬁség egy elore

megadott limitnel kevésbe teéer el egymastodol, akkor az el ja-

rast befejezettnek tekint jiik.

4.10 A makroszkopikus atlagok szamolasa

Az n(z) sikbeli atlagot az eredményiil kapott n(G) egyiitt-

hatdk segitségével a kovetkezoképpen lehet kiszamitani:

Mivel n(z) racsperiodikus a z iranyban, felirhaté:

ahol:

i

- Zn(G’)
=

n(z) = ¥ n(c) ot bz

G

(4.41)

n(G) = i J ntz) e *%% gz =

: I [ : f n(r) dxdy ] e_iGZ d2 =

= %HJZn(G’) 16T S16Z 4 o

Gf

1(G’'x+G’ y+G’ z-Gz)
X y z

dr = n(0,0,G) (4.42)

1 J -
(2

Itt felhasznaltuk n(z) (3.14) alatti kifejezését és n(r)

(4.5)-beli sorfejtését.

A makroszkopikus atlag a kovetkezoképpen szamolhatod:

z+L/2 z+L/2 .

n(z) = [ nz) @z = L Zﬁm)&@ﬂwm

z= L/2 2=L/Z2 G
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= Z (G Wi, 2) (4.43)
G

ahol

z+L/2

WiG.2) = i .[ elGZ az'. . (4.44)
2-L/2
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5. FEJEZEL

ALAPANYAG-SZAMOLASOK

5.1 A struktara

Ebben a fejezetben tiszta GaAs-re és ZnSe-re vonatkozo
szamolasok eredményei talalhatdk, a szamolasokat egy a 4.
fe jezetben részletezett el jaréasra irt program segitsegevel
végeztem. A szamolasokhoz az 5.1 abran lathatd ketatomos
cellat hasznaltam. Mivel a GaAs1és a ZnSe cinkszulfid-szer-
kezetben kristalyosodik ( 5.2 abra ), a direkt racs lapcent-
ralt kdbds (FCC),a reciprok racs tehat tércentralt kobos
( BCC, 5.3 abra )

Mindkét anyag racsallandéja 5,65 A. A hasznalt specialis

pont: (4n/3a,0,0).

e
it

)

5.1 abra
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5.2 abra

abra

3

5

fm
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5.2 Eredmények

A valenciasavok maximuma az atlagos potencialhoz viszo-
nyitva: E (GaAs)= 6.940 eV
\'4
Eh(ZnSe)= 1.727 eV

Innen: AE = 5.213 eV

\'/

A vezetésl savok minimuma az atlagos potencialhoz viszo-
nyitva: E?(GaAS)= 10.256 eV
Ei(ZnSe): 9.157 eV .
A tiltott savok szélessége: E;(GaAS)= 3.316 eV
E;(ZnSe): 7.430 eV
A GaAs toltéssiiriségének szintvonalas abrazolasa megtekint-
heto az 5.4 abran. Az 5.5 ébrén a GaAs, az 5.6 abran a ZnSe

savszerkezete lathaté az (111) és (001) iranyokban.
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O

5.5 abra

ZnSe

5.6 abra
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B: FhJRELE]L

INTERFACE-SZAMOLASOK

6.1 A struktura

A 4. fejezetben leirt el jaras interface-re vald alkalma-
zasahoz szikséges egy az interface-orientacionak megfelelo .
elemi cella, valamint a hozza tartozdé reciprok racs definia-
lasa.

Az interface tanulmanyozasakor un. szupercellak periodi-
kus ismétlésével épit jik fel a kristalyt. A 6.1 abran a
(001), (110) és az (111) interface-orientacidkhoz tartozd
szupercellakat lathat juk a GaAs/AlAs atmenetre. A szuper-
cellara az jellemzo, hogy a kézepén és a szeélen talalhato
egy-egy interface; és ezek elég tavol vannak egymastol, hogy
ne alakul jon ki ko6zottik kdlcsdnhatas; azaz két szomszédos
interface kozottl tartomany kozepéen vissza kell kapnunk az
alapanyag-tula jdonsagokat ( pl. a tdltéssiiriiséget ). Az ab-
ran lathatdé 3+3 cellak megfelelnek ennek a kovetelménynek,
még a legrdvidebb ( az (110) iranyitottsagt ) is. Mindharom
cella 12 atomot tartalmaz, harom atomi kettds réteget mind-
két anyagfajtabél ( innen az elnevezés ), térfogatuk 38?/2.

( a=5.65 A )

Példaul a (001) tetragonalis cellat kivalasztva a kdvet-

kezd elemi racsvekorokat kapjuk ( S=V/ 2 51

a,= (a/s,0,0) a= (0,a/s,0) a= (0,0, 3a) (6.1)

FEgy tetszoleges reciprok racsvektor alakja:

G = =" (is, s, k/3) . (6.2)
1)k a
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Az itt bemutatott strukturara és 4. fejezetben leirt
pszeudopotencialos el jarasra eépulo program készitése folya-
matban van. Ertékelhetd eredményeket még nem adott, ezért a

kovetkezd pontban mutatok néhany ( kiilénbdzo szerzok altal

publikalt ) eredményt a VBO-ra GaAs/AlAs, GaAs/Ge és AlAs/Ge

rendszerekre.

6.2 A GaAs/AlAs interface savszerkezete

M. Peresi [13] k&zdlte a kdvetkezd, GaAs/AlAs atmenetre

vonatkozo szamolast. Ennek soran a 6.1 pOntban ismertetett
szupercellakat és a Bachelet, Hamman és Schliiter [14] altal
eloallitott pszeudopotencialt hasznalta. A 3. fejezetben le-
irt potencial eltoldédas formalizmust hasznalta, azaz az at-

lagos elektrosztatikus potencialhoz viszonyitotta az energi-

at.
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Az onkonzisztens szamolas eredmenyekent kapott n(z), V(z)
n(z) és ;(z) figgvények a (001), (110) és (111) iranyokban a
6.2 abran lathatok. Az abran jol megfigyelheto az interface-
dipol és lathatd az is, hogy a potencial eltolddas jo Kkoze-
litéssel filiggetlen az interface iranyitottsagatdl. Az elto-
lodas nagysaga: AV=-0.41 eV.

Az alapanyag-szamolasokat elvegezve az adodott, hogy a
valenciasav teteje a sajat atlagos elektrosztatikus potenci-
alhoz viszonyitva 0,04 eV-tal mégasabban van a GaAs—-ben,
mint az AlAs-ben. Ehhez hozzaadva a spin-palya kolcsonhatas-
bol szarmazd felszakadasok kiilonbségének 0.03 eV-os kisérle-
ti ertéket, kapjuk: AEV=—O.O7 eV.

A VBO ezen értek és a potencial eltolddas Osszegeként

adodik:
VBO = = 0.48 eV (6.3)

A GaAs/AlAs interface savszerkezetének sematikus abrazolasa

a 6.3 abran lathatod.

(aAs . AlAs

AR

—_— B =200

f | VBO'* =—0.48.eV

vy == 0.218¥F f Ei_.__
{(’3 // ;BEUB = 5.16eV
BT ORI N
AV =-0 41€V¢E;_ _________________ é,______i

6.3 abra
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A 6.4 abran lathaté tablazat kiildnbsdzd szerzdk altal a

VBO-ra adott értékeket tartalmaz harom rendszernel.

AlAs/Gads
Gads/Ge (110)

| AlAs/Ge (110)

(@) - (d) () (d) (e) (f)
0.37 053 0.42 050 054 045

0.63 0.46 0.45 0.56

1.05 1.03 | 1.07 1.07

b.4 abra

Az eredmények a kdvetkezd kutatdktdol szarmaznak:

a) Van de Walle és Martin [15]

b) Christensen [16]

c) Weil és Zunger [17]

d) Massidda, Min és Freeman [18]

e) Lambrecht és Segall [19]

f) Bylander és Kleinman [20]
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Kovetkeztetesek

Diplomamunkamban racsillesztett heteroatmenetek elmeletl
tanulmanyozasat tiiztilk ki célul. Feladatként kaptam a GaAs/
ZnSe heteroatmenet vizsgalatat. Ehhez eldszor lokalls pszeu-
dopotecialon alapuld savszerkezet szamolast végeztem kulon a
GaAs-re és a ZnSe-re. A nyert savszerkezeteket az 5. fejezetl
tartalmazza. A szamolas elvégzése egyben annak ellendorzese
volt, hogy a hasznalt pszeudopotencial parameéterek alkalma-
sak-e a savszerkezet meghatarozasara. Az eredményeket Ossze-
hasonlitva mas mddszerrel tortént savszerkezet szamolasokkal
azt a kovetkeztetést vontam le, hogy a tilos sav kornyékeén
levd agak viselkedése egyezd, s a valenciasav szélessége is
egyezik az irodalmi érteékkel.

A heteroatmenetek vizsgalatahoz a kristalyt alkalmasan
valasztott periodikusan ismételt cellakbdl épitettem fel.
Fzekhez a kildnbdzd iranyokban 1évé interface-eket tartalma-
z6 cellakhoz megfeleld racs kivalasztasa s a cellakban az
atomi koordinatak meghatarozasa volt sziikkseges. Az irodalmi
eredmények tanulmanyozasa azt mutatta, hogy a megfeleld mé-
retli cella 12 atomot tartalmaz. Az 1gy felepitett anyagra
vonatkozd savszerkezet szamolas teszi lehetové a heteroatme-
netre vonatkozd mennyiségek meghatarozasat. Az ehhez szikseée-

ges szamitdgépes program megirasa soran tobb, a numerikus

el jarasra jellemz0d probléma kikUszébolese szikseges. Az
egyik ilyen problema az el jaras konvergenciaja. Ahhoz, hogy
a kapott eredményeket konvergensnek tekintsuk, az utolso

elotti iteracidban nyert toltéssuruseg nem térhet el Jjobban

S1E



az utolsoban kapott értéktol egy altalunk valasztott, a sav-

szerkezet szamolasoknal mar tesztelt értéknél. Ezen pontos-

sag elérése elott a rendszer oszcillalni kezdett.

A potencial eltolddast hasznald moédszert szemléltetendd

a B. f'e jezetben bemutatok egy a szakirodalomban talalt sza-

molast GaAs/AlAs interface-re.
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