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Нитриды металлов III группы

Перспективы применения
Светодиоды, лазеры
СВЧ транзисторы
Фотодетекторы
Источники одиночных фотонов

Задачи
Контроль концентраций точечных дефектов
Идентификация полос люминесценции
Контроль шероховатости и профиля состава гетерограниц
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Точечные дефекты: энергии формирования и уровни энергии

Энергия формирования дефекта

𝐸𝑑𝑒𝑓
𝑓𝑜𝑟𝑚(𝑞) = 𝐸𝑑𝑒𝑓

𝑡𝑜𝑡 (𝑞) − 𝐸𝑏𝑢𝑙𝑘
𝑡𝑜𝑡 −

∑︁
𝑖

𝑛𝑖𝜇𝑖 + 𝑞(𝐸𝑓 + 𝐸𝑉 ) (1)

Концентрации дефектов в условиях термодинамического равновесия

𝑐𝑑𝑒𝑓 = 𝑁𝑠𝑖𝑡𝑒𝑠𝑁𝑐𝑜𝑛𝑓𝑖𝑔 exp

(︃
−
𝐸𝑑𝑒𝑓

𝑓𝑜𝑟𝑚

𝑘𝑇

)︃
(2)

Уровни энергии переходов между зарядовыми состояниями

𝐸(𝑞/𝑞 + 1) = 𝐸𝑑𝑒𝑓
𝑡𝑜𝑡 (𝑞) − 𝐸𝑑𝑒𝑓

𝑡𝑜𝑡 (𝑞 + 1) − 𝐸𝑉 (3)
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Детали расчета

Расчеты методами теории
функционала плотности:
Quantum Espresso
Циклические граничные условия
Обменно-корреляционные
функионалы: PBE, HSE
96-атомная сверхъячейка и сетка
Монкхорста-Пака 2 × 2 × 2 для
интегрирования по зоне Бриллюэна
Коррекция полной энергии для
заряженных дефектов с учетом
взаимодействия соседних ячеек
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Примесь замещения углерода CN в AlN
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DX-конфигурации примеси замещения кислорода ON в AlN

ON DX1 ON DX2
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Оптические свойства глубоких центров:
модель конфигурационных координат

Вероятность дипольного перехода в единицу времени:

𝑤̇𝑓𝑖 =

∫︁
4𝑛𝜔3

3~𝑐3
|d𝑓𝑖|2 𝛿(𝐸𝑖 − 𝐸𝑓 − ~𝜔)𝑑~𝜔 (4)

Вероятность излучения в единицу времени при температуре 𝑇 :

𝑤̇𝑔𝑒 =
∑︁
𝑛,𝑚

𝑤̇𝑔𝑚,𝑒𝑛w𝑛(𝑇 ) (5)

Спектральная мощность излучения:

𝐼(~𝜔) =
4𝑛𝜔4

3𝑐3
|d𝑔𝑒|2

∑︁
𝑛,𝑚

w𝑛(𝑇 ) |⟨𝜒𝑒𝑛|𝜒𝑔𝑚⟩|2

×𝛿 (𝐸𝑍𝑃𝐿 + 𝑛~𝜔𝑒 −𝑚~𝜔𝑔 − ~𝜔)

(6)
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Формы полос люминесценции

𝐺(~𝜔) ∝ 𝜔3
∑︁
𝑛,𝑚

w𝑛(𝑇 ) |⟨𝜒𝑒𝑛|𝜒𝑔𝑚⟩|2 × 𝛿 (𝐸𝑍𝑃𝐿 + 𝑛~𝜔𝑒 −𝑚~𝜔𝑔 − ~𝜔) (7)
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Расчет коэффициента диффузии

Коэффициент диффузии

𝐷 =

⟨︀
𝑅2
⟩︀

6𝜏
=

1

6
𝑓𝑟2

𝑁

𝜏
(8)

Частота прыжков атомов

𝑁

𝜏
= 𝑍

𝑐𝑣𝑎𝑐
𝑁𝑠𝑖𝑡𝑒𝑠

Γ (9)

Частота прыжков вакансий

Γ = 𝜈 exp

(︂
−𝐸𝑏

𝑘𝑇

)︂
(10)

Частота попыток

𝜈 =

3𝑁𝑎−3∏︁
𝑗=1

𝜈𝑗(𝐴)

3𝑁𝑎−4∏︁
𝑗=1

𝜈′𝑗(𝑃 )

(11)

Коэффициент диффузии

𝐷 =
1

6
𝑓𝑟2𝑍𝜈 exp

(︂
−𝐸𝑏 + 𝐸𝑓𝑜𝑟𝑚

𝑘𝑇

)︂
(12)
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Миграционные барьеры диффузии

Миграционные барьеры
Al в AlN Eb = 2.33 эВ
Ga в GaN Eb = 2.01 эВ
Al в GaN Eb = 2.58 эВ
Ga в AlN Eb = 1.74 эВ

Коэффициент взаимной
диффузии AlN-GaN
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Заключение

Рассчитаны формы полос люминесценции и их температурная зависимость для дефектов
в AlN и AlGaN
Проведен расчет энергий миграционных барьеров диффузии атомов галлия и алюминия
в AlN и GaN для вакансионного механизма диффузии
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Спасибо за внимание!
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