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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 

Актуальность работы: 

Активное развитие подходов эпитаксиального роста AIIIN напряженных 

гетероструктур, позволяет проектировать и изготавливать оптоэлектронные 

устройства, охватывающие очень большой спектр применения [1]. Однако все 

время возрастающие требования к характеристикам конструируемых 

оптоэлектронных приборов, снижения их энергопотребления, а значит, 

повышения эффективности требуют интегрирования оптических 

функциональных элементов AIIIN с кремниевой подложкой [2] [A1]. Вместе с 

тем, значительная разница между постоянными кристаллической решетки и 

коэффициентами теплового расширения у соединений AIIIN и кремния, 

затрудняют рост приборных гетероструктур высокого кристаллического 

качества. Ключевой проблемой роста гибридных интегрированных 

гетероструктур является нерешенная до конца задача контроля остаточных 

напряжений в эпитаксиальном слое, в том числе типа и распределения 

образующихся дефектов, которые могут оказывать негативное воздействие на 

электронные и оптические свойства гетероструктур AIIIN/Si, а также снижать 

долговечность приборных решений.  

Для решения описанной проблемы в последние годы используют 

буферные слои нитридов, многопериодные сверхрешетки, слои с 

чередующейся 2D и 3D морфологией, слои с градиентом состава и пр. При 

этом буферный слой представляет собой сложную, многослойную 

гетероструктуру с толщиной, достигающей десятков микрон. В последнее 

время высокий интерес проявляется к использованию для эпитаксии 

гетероструктур AIIIN гибридных подложек типа SiC/Si [3]. Как уже 

неоднократно было продемонстрировано одним из перспективных подходов 

роста гибридных структур AIIIN/Si является использование слоев 

нанопористого кремния (porSi), либо нанопрофилированной поверхности 

кремниевой подложки (protoSi) [4–6]. Многообещающий подход к 

использованию для эпитаксии гетероструктур AIIIN более решеточно-

согласованных подложек SiC/porSi до сих пор не получил широкого 

технологического распространения, в т.ч. из-за отсутствия воспроизводимой 

технологии получения бездефектных слоев карбида кремния на 

предварительно сформированном предслое пористого кремния. В литературе 

отсутствуют сообщения об эпитаксиальном синтезе ультратонких AlхGa1-

xN/GaN наногетероструктур непосредственно на подложках, включающих в 

себя слои SiC и porSi без использования толстых буферных слоев AIIIN. 

Поэтому целью диссертационной работы являлось комплексное 

исследование особенностей формирования, микроструктуры и оптических 

свойств эпитаксиальных наноколончатых гетероструктур GaN/AlGaN/GaN, 

выращенных на гибридных кремниевых подложках SiC/por-Si/Si(111). 

Задачи, которые решались для выполнения поставленной цели:  

1) Определение кристаллического состояния эпитаксиальных слоев GaN 

и AlGaN в составе тонкопленочной наноколончатой гетероструктуры, 
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выращенной на разнородных кремниевых подложках, в том числе гибридной, 

имеющей в своем составе нанослой 3C-SiC, сформированный методом 

атомного замещения на подслое пористого кремния porSi. 

2) Установление направлений преимущественной ориентации роста 

кристаллических блоков/наноколонок в эпитаксиальных гетероструктурах и 

определение дисперсии их разориентации в зависимости от типа 

использованной для их роста подложки; 

3) Определение типа и величины плоскостной εxx и внеплоскостной εzz 

деформаций в эпислоях GaN и AlGaN, сформированных на различных 

разнородных подложках, а также уровень остаточных напряжений в слоях. 

4) Исследование оптических свойств наноколончатых структур 

GaN/AlGaN/GaN, выращенных на различных подложках. 

5) Определение ширины запрещенных зон в эпитаксиальных нанослоях 

GaN и AlGaN с учетом остаточных упругих напряжений и их релаксации.  

Объекты и методы исследований. Объектами исследования являлись 

гетероструктуры с нанослоями GaN и AlGaN. Рост гетероструктур 

осуществлялся методом молекулярно-пучковой эпитаксии с плазменной 

активацией азота на многоподложечной установке VeecoGen 200 [A1]. 

Формирование структур проводили на трех типах подложек: исходная 

подложка кристаллического кремния – сSi; подложка кремния, на поверхности 

которой с помощью метода Кукушкина [7] был сформирован слой карбида 

кремния – SiC/сSi; подложка кремния с пористым подслоем и слоем карбида 

кремния, полученного методом Кукушкина – SiC/porSi [A2].  

Научная новизна работы. Большинство экспериментальных данных, 

представленных в диссертации, были получены впервые. Наиболее важные 

результаты состоят в следующем: 

1) Определено, что сформированная на гибридной подложке SiC/porSi 

наноколончатая гетероструктура GaN/AlGaN/GaN имеет преимущественную 

ориентацию роста в направлении [111] и имеет относительно направления роста 

наименьшую дисперсию разориентации кристаллитов в эпитаксиальной пленке, 

рассчитанную из рентгеновских кривых качания. 

2) Установлено, что эпитаксиальные слои GaN и AlGaN в составе 

тонкопленочной наноколончатой гетероструктуры кристаллизуются в 

гексагональную структуру с решеткой вюрцита, в то время как сформированный 

на кремниевой подложке методом атомного замещения нанослой SiC имеет 

симметрию кубического политипа 3С–SiC. 

3) На основании расчета величин плоскостной εxx и вне-плоскостной εzz 

деформаций из результатов рентгеновской дифрактометрии, показано, что 

биаксиальные деформации в слоях GaN и AlGaN в плоскости роста являются 

растягивающими, в то время как в направлении роста являются сжимающими. 

4) Определено, что наноколончатые слои GaN и AlGaN, выращенные на 

податливой гибридной подложке SiC/porSi, имеют наименьший уровень 

остаточных двуосных напряжений, который в два раза ниже, чем в 

гетероструктуре, выращенной на кремниевой положке сSi.   
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5) Установлено, что интенсивность фотолюминесценции от 

наногетероструктуры, выращенной на податливой гибридной подложке 

SiC/porSi, более чем в 3 раза выше, чем от структуры, выращенной на подложке 

cSi, и почти в 2 раза чем ФЛ структуры на подложке SiC/cSi. 

Научные положения, выносимые на защиту. 

1) Гибридная подложка SiC/porSi, с нанослоем SiC, сформированным 

методом атомного замещения на подслое пористого кремния porSi, задает 

ориентированный рост плотноупакованных наноколонок/блоков 

GaN/AlGaN/GaN, вдоль направления [111] и обеспечивает наименьшую 

дисперсию разориентации кристаллитов в эпитаксиальной пленке. 

2) Формирование наноколончатных гетероструктур на гибридной 

подложке SiC/porSi с кубическим политипом карбида кремния 3С–SiC 

приводит к возникновению биаксиальной и гидростатической деформации в 

слоях GaN и AlGaN. 

3) Снижение уровня остаточных упругих напряжений и возрастание 

интенсивности фотолюминесценции от наноколончатой гетероструктуры 

GaN/AlGaN/GaN, выращенной на гибридной подложке SiC/porSi, происходит 

за счет снижения плотности дислокаций в эпитаксиальных слоях GaN и AlGaN. 

Достоверность полученных результатов определяется комплексным 

использованием современных методов исследования атомного строения, 

микроструктуры, морфологии и оптических свойств методами прецизионной 

рентгеновской дифрактометрии, растровой электронной микроскопии, УФ и ФЛ 

и Рамановской спектроскопии, дающих полную информацию о сформированных 

наногетероструктурах; воспроизводимостью результатов измерений; 

сравнительным анализом экспериментальных результатов с использованием 

международных баз данных; использованием современного программного 

обеспечения обеспечивающего необходимую точность вычислений.  

Апробация результатов. Основные результаты диссертационной работы 

докладывались на следующих конференциях: Школа-конференция с 

международным участием по оптоэлектронике, фотонике и наноструктурам 

«Saint Petersburg OPEN – 2021» (Санкт-Петербург, 2021 г.);  Школа-

конференция с международным участием по оптоэлектронике, фотонике и 

наноструктурам «Saint Petersburg OPEN – 2022» (Санкт-Петербург, 2022 г.); 

XXX Международная конференция студентов, аспирантов и молодых ученых 

по фундаментальным наукам «Ломоносов—2023» (Москва, 2023 г.); 

III Всероссийская молодежная конференция  «Высокоточная диагностика 

функциональных материалов: лабораторные и синхротронные исследования» 

(Воронеж, 2023 г.); XXVII Международный симпозиум «Нанофизика и 

наноэлектроника» (Нижний Новгород, 2023); IV Всероссийская молодежная 

конференция «Высокоточная диагностика функциональных материалов: 

лабораторные и синхротронные исследования» (Воронеж, 2024 г.);   

Личный вклад автора. Все представленные в диссертации данные 

получены непосредственно автором или при его участии. Образцы 

эпитаксиальных наногетероструктур на различных подложках были получены в 
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СПбАУ РАН им. Ж.И. Алферова под руководством к.ф.-м.н. Мизерова А.М. 

Формирование карбида кремния осуществлено д.ф.-м.н., профессором 

С.А. Кукушкиным (ФГБУН ИПМаш РАН). Формирование пористых слоев на 

пластинах кремния Si (111) проведено при поддержке д.ф.-м.н. А.С. Леньшина в 

ФГБОУ ВО «ВГУ». Дифрактометрические исследования проведены, с 

использованием Парка научного оборудования СПбГУ. Данные рамановской 

спектроскопии получены с использованием оборудования кафедры физики 

твердого тела и наноструктур, а РЭМ, АСМ, УФ - с использованием 

оборудования ЦКПНО - ФГБОУ ВО «ВГУ». ФЛ спектры получены при 

поддержке К.Ю. Шубиной в СПбАУ РАН им. Ж.И. Алферова. Сравнительный 

анализ, обработка, интерпретация и сопоставление полученных 

экспериментальных данных проводились автором лично. Обсуждение задач, 

целей, результатов диссертационного исследования, написание научных работ 

проводилось совместно с научным руководителем д.ф.-м.н., П.В. Серединым. 

Получение основных результаты и формулировка выводов по итогам 

проделанной работы осуществлялась автором лично. 

Настоящая работа выполнена на кафедре физики твердого тела и 

наноструктур Воронежского государственного университета и лаборатории 

нитрид-галлиевой и кремниевой электроники на базе ФГБОУ ВО «ВГУ при 

финансовой поддержке гранта РНФ в рамках проекта № 19-72-10007, а также 

гранта Министерства науки и высшего образования Российской Федерации в 

рамках Государственного задания № ФЗГУ-2020-0036 и № ФЗГУ-2023-0006. 

Публикации. По теме диссертации опубликованы 12 работ, в том числе 7 

статей в научных изданиях, рекомендованных ВАК для публикации результатов 

диссертационных работ и рецензируемых в международных базах цитирования 

WoS и Scopus, 5 докладов в сборниках трудов конференций и тезисов.  

Структура и объём диссертации. Диссертация состоит из введения, 

четырех глав и заключения. Объём диссертации составляет 160 страниц, 

включая 45 рисунка, 9 таблиц, список литературы, который содержит 206 

наименований, включая публикации по теме диссертации. 

Во введении к научно-квалификационной работе обоснована 

актуальность темы, сформулированы цель и задачи работы, ее научная 

новизна, практическая значимость полученных результатов и научные 

положения, выносимые на защиту. 

В первой главе на основе сравнительного анализа литературных данных 

приводятся основные свойства нитридов металлов третьей группы AIIIN. 

Проводится анализ информации о микроструктуре, оптических и 

электрических свойствах AIIIN. Рассматривается двумерный электронный газ 

в системе AlGaN/GaN. Проводится описание основных методов выращивания 

гетероструктур на основе GaN и AlGaN. Представлен сравнительный анализ 

информации о типах подложек, используемых для роста нитридов AIIIN. В 

заключении главы формулируются выводы и определяются цели и задачи 

научно-квалификационной работы. 
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Во второй главе приводятся основные сведения о методике роста 

образцов наногетероструктур системы Al-Ga-N с использованием метода 

молекулярно-пучковой эпитаксии с плазменной активацией азота (МПЭ ПА) 

на различных подложках сSi, SiC/сSi и SiC/porSi [A1](Рис. 1).  
 

       
Рисунок 1. Дизайн исследованных наногетероструктур GaN/AlGaN/GaN.  

 

Рост гетероструктур по технологии МПЭ ПА в едином процессе 

осуществлялся на пластинах кристаллического кремния cSi легированного 

бором, ориентацией (111), сопротивлением <10 Ом∙см2 [A2]. Для 

формирования GaN/AlGaN/GaN структур использовались три типа подложек: 

исходная подложка кристаллического кремния – сSi(111) (в диссертации 

используется обозначение cSi), подложка кремния, на поверхности которой с 

помощью метода Кукушкина  [7] был сформирован слой карбида кремния – 

SiC/сSi(111) (в диссертации используется обозначение SiC/cSi) и подложка 

кремния с пористым подслоем и слоем карбида кремния, полученного 

методом Кукушкина – SiC/porSi/cSi(111) (в диссертации используется 

обозначение SiC/porSi) [A2]. Подслой пористого кремния получали 

электрохимическим травлением (ЭХТ). Для процедуры травления 

использовался раствор плавиковой кислоты и изопропилового спирта при 

плотности тока ~ 50 мА/см2 [A2,A3]. Во второй части главы рассматриваются 

основы и приводится описание использованных прецизионных и прямых 

методов для получения информации о кристаллической структуре, атомном 

строении, химическом состоянии поверхности и морфологии эпитаксиальных 

наногетероструктур выращенных на различных подложках (Рис 1.): 

сканирующей электронной микроскопии (СЭМ), атомно-силовой 

микроскопии (АСМ), высокоразрешающей рентгеновской дифрактометрии 

(РД), рентгеновской фотоэлектронной спектроскопии (РФЭС), 

фотолюминесцентной (ФЛ) и рамановской (РС) спектроскопии и 

спектроскопии ультрафиолетового и видимого диапазона (УФ).  
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Третья глава посвящена исследованиям особенностей формирования и 

фундаментальных свойств гетероструктур GaN/AlGaN/GaN, выращенных на 

подложках сSi, SiC/сSi и SiC/porSi. 

В первой части третьей главы излагаются результаты микроскопических 

исследований многослойных наногетероструктур (Рис. 2). 
 
 

 
 

Рис. 2. СЭМ (160000х), АСМ (1х1мкм) и профили АСМ сколов образцов 

гетероструктур: сSi - сверху, SiC/сSi центр и SiC/porSi – снизу. 
 

С использованием метода РЭМ показано, что выращенная по 

предложенной технологии на подложках сSi, SiC/сSi и SiC/por-Si/Si 

эпитаксиальная пленка имеет блочную структуру и образована плотной 

упаковкой наноколонок различного размера (Рис. 2 слева). При этом 

наноколонки эпитаксиальной пленки, выращенной на гибридной подожке 

SiC/porSi, имеют более унифицированные размеры (~100 нм) и выраженную 

структуру в отличие от пленок, полученных на подложках cSi и SiC/cSi. 

Анализ АСМ изображений гетероструктур позволил определить 

максимальную высоту и глубину впадин между наноколонками для 

характерных участков поверхности 1μ × 1μ (Рис. 2 центр). Средняя величина 

шероховатости для образцов эпитаксиальной пленки, выращенной на 

подложках сSi, SiC/сSi и SiC/porSi составила 4.3 нм, 6.6 нм и 10.9 нм, 

соответственно. Установленное для образца SiC/porSi значение величины 

шероховатости примерно в 1.5 – 2 раза превышает аналогичные значения для 
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других образцов и является следствием отсутствия коалесценции наноколонок 

в процессе роста на SiC/porSi [A2,A4].  

Во второй части главы представлены результаты прецизионного 

определения параметров кристаллической решетки, величин плоскостной и 

внеплоскостной двухосной и гидростатической деформаций и биаксиальных 

напряжений для эпитаксиальных слоев GaN и AlGaN с использованием 

результатов высокоразрешающей рентгеновской дифрактометрии (Рис. 3). 
 

 
 

Рисунок 3. Рентгеновские Omega/2Theta сканы (слева) и полюсные фигуры 

(центр) для образцов cSi (сверху), SiC/сSi (центр) и SiC/porSi (снизу), справа 

вверху ω-кривые качания для образцов сSi, SiC/сSi и SiC/porSi для рефлекса 

(0004) GaN. Кривая качания (101̅5)GaN для образца SiC/porSi (слева внизу). 
 

На основе данных Omega/2Theta сканов отражения (0004) был определен 

параметр решетки сGaN слоя гетероструктур, а из отражения (0002) параметр 

c(x) для слоя твердого раствора AlxGa1-xN: 
 

2c000lsin(Θ000l) = nλ   λ= 1.5406 Ả –Cu K1.  (3.1) 
 

С другой стороны, параметр решетки a слоя GaN рассчитан из 

присутствующего на скане асимметричного рефлекса (101̅3): 
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ahkl = cdhkl√
4

3
(h2+k2+hk)

c2-l2dhkl
2      (3.2) 

В соответствии с анизотропной теорией упругости в эпитаксиальном слое 

с вюрцитным типом кристаллической решетки плоскостная деформация εxx 

(вдоль оси a) и внеплоскостная деформация εzz (вдоль оси c) и коэффициент 

релаксации биаксиальных напряжений R могут быть определены как: 
 

𝜀𝑧𝑧 =
с−𝑐0

𝑐0
 (3.3), 𝜀𝑥𝑥 =

𝑎−𝑎0

𝑎0
 (3.4), 𝜀𝑧𝑧 =

2𝐶13

−𝐶33
𝜀𝑥𝑥 (3.5) 𝑅 = −

𝜀𝑧𝑧

𝜀𝑥𝑥
   (3.6) 

 

Здесь a и c – экспериментально определенные параметры 

кристаллической решетки эпитаксиального слоя, a0 и c0 – параметры 

кристаллической решетки расслабленного (ненапряженного) чистого 

кристалла, Cij ‒ коэффициенты упругой деформации кристалла, ν – 

коэффициент Пуассона конкретного материала [A1,A5]. 

Исходя из теории упругости (соотношения 3.3-3.5) параметр решетки a(x) 

для эпитаксиального слоя твердого раствора AlxGa1-xN [8] определяется как: 
 

a(x) = a0 [(
c(x)

c(x)0
-1)

C(x)33

-2C(x)13
+ 1]    (3.7) 

 

Для системы твердых растворов AlxGa1-xN справедливо использование 

закона Пуассона – Вегарда [9] [A5], где с учетом параметров изгиба и значения 

состава (x) могут быть определены постоянные кристаллической решетки 

a(x)0 и c(x)0 ненапряженных твердых растворов AlxGa1-xN. 
 

a(x)0 = xa0
AlN + (1 − x)a0

GaN + δax(1 − x)    (3.8) 

c(x)0 = xc0
AlN + (1 − x)c0

GaN + δcx(1 − x)    (3.9) 
 

Здесь 𝛿𝑎 = 0,018 Å и 𝛿𝑐 = −0,036 Å - параметры изгиба соответственно. 

С учетом того факта, что параметры решеток для недеформированных 

твердых растворов AlxGa1-xN могут подчиняться линейному закону 

Вегарда [9], предполагается выполнение аналогичных линейных 

зависимостей и для коэффициентов упругой деформации C(x)ij.: 

C(x)ij = xCij
AlN + (1-x)Cij

GaN    (3.10) 

Известно, что рассчитанные величины плоскостной εxx и внеплоскостной 

εzz деформаций связаны с компонентами εxx
b (вдоль оси а) и εzz

b (вдоль оси с) 

двухосной εh гидростатической деформаций как следующая суперпозиция: 

εxx = εxx
b + εh  (3.11)      εzz = εzz

b + εh   (3.12) 

При этом гидростатическая деформация в эпитаксиальном слое имеет вид: 

εh =
1-υ

1+υ
[εzz +

2υ

1-υ
εxx]    (3.13) 

Здесь υ ‒ коэффициент Пуассона. При допущении выполнения закона 

Вегарда для твердых растворов AlxGa1-xN, использовано аналогичное 

линейное соотношение и для коэффициентов Пуассона AlxGa1-xN: 
 

υ(x) = xυAlN + (1-x)υGaN(3.14). Здесь υAlN = 0.268, υGaN = 0.259 . 
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Для монокристаллических эпитаксиальных пленок с вюрцитной решеткой 

биаксиальные напряжения в плоскости роста  σxx рассчитываются как [10]: 

𝜎𝑥𝑥 = 𝑀𝜀𝑥𝑥
𝑏 (*) (3.15)    𝑀 = 𝐶11 + 𝐶12 − 2

𝐶13
2

𝐶33
  (3.16) 

Здесь M - двухосный модуль упругости для кристаллического материала 

с вюрцитной решеткой, испытывающего деформацию в 

кристаллографическом направлении [0001], т.е. вдоль оси c. 

Для расчетов нами были использованы следующие литературные 

значения c0
GaN = 5.1864 Å, a0

GaN = 3.1890 Å , c0
AlN = 4.9795 Å, a0

AlN = 3.1106 Å , 

C13
GaN = 106 ГПа, C11

GaN = C33
GaN = 390 ГПа , C12

GaN = 145 ГПа , C13
AlN = 99 ГПа, 

C11
AlN = C33

AlN =389 Гпа, C12
AlN = 149 ГПа [A5]. С учетом этих данных 

двухосный модуль упругости для GaN в соответствии с (3.16) принимает 

значение M=478.5 ГПа. Используя данные рентгеновской дифракции и 

соотношения (3.3) – (3.16) были рассчитали параметры кристаллической 

решетки, величины плоскостной и внеплоскостной двухосной и 

гидростатической деформаций, а также биаксиальные напряжения в 

плоскости роста для эпитаксиальных слоев GaN и AlGaN в наноколончатых 

пленках (Таблица 1). 

Анализ полученных данных показывает, что биаксиальные деформации в 

слоях GaN и AlGaN в плоскости роста являются растягивающими, в то время 

как двуосные деформации в направлении роста являются сжимающими. Это 

происходит из-за несоответствия параметров кристаллических решеток 

эпитаксиальных слоев в плоскости и вне плоскости роста (Таблица 1).  
 

Таблица 1. Результаты расчётов параметров решетки, величин 

деформаций и напряжений по данным рентгеновской дифрактометрии. 

 

Следует отметить, что гидростатическая деформация в GaN и AlGaN 

принимает разный знак. При этом наименьший уровень остаточной 

деформации наблюдается в эпитаксиальных слоях GaN и AlGaN в 

гетероструктуре, выращенной на гибридной подложке SiC/porSi.  

Структ

ура 
Слой 

c 

парам. 

крист. 

реш., 

Å 

а-

парам. 

крист. 

реш., 

Å 

𝛆𝐳𝐳  

дефор. 

направ

оси c  

εxx  

дефор.  

направ 

оси а  

𝛆𝐡 

Гидро

стат. 

дефор. 

𝜺𝒛𝒛
𝒃  

биакс. 

деформ  

направ 

оси c  

𝛆𝐱𝐱
𝐛  

биакс. 

деформ   

направ 

оси а 

σxx 

биакс. 

остат. 

напря

ж, ГПа 

cSi 

GaN 
5.1795 3.1872 -0.0013 -0.0005 0.0010 -0.0023 4.5*10-4 0.22 

AlGaN 4.8790 3.3449 -0.0345 0.0660 0.0075 -0.0419 0.0585 28.2 

Si 5.4345 - - - -  - - 

SiC/cSi 

GaN 
5.1791 3.1860 -0.0014 -0.0009 

-
0.0012 

-0.0002 2.7*10-4 0.13 

AlGaN 4.8811 3.3425 -0.0341 0.0653 0.0074 -0.0415 0.0579 27.98 

Si 5.4347 - - - - - - - 

SiC/por

Si 

GaN 5.1798 3.1862 -0.0013 -0.0009 -0.001 -0.0002 2.3*10-4 0.11 

AlGaN 5.0413 3.1522 -0.0024 0.0046 0.0005 -0.0029 0.00412 1.99 

Si 5.4492 - - - - - - - 
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В тоже время, увеличение ширины на половине высоты (FWHM) 

рентгеновских кривых качания связано с образованием и изменением 

плотности винтовых (c-тип) дислокаций вдоль оси c кристалла и краевых (a-

тип) пронизывающих дислокации. Для оценки величины плотности винтовых 

дислокаций был использован ω-скан (0004), а для плотности винтовых 

дислокаций (101̅5) скан. Расчет выполнен на основе соотношений [9]: 

𝐷𝑆𝑐𝑟𝑒𝑤 =
𝛽0004

2

4.35𝑏𝑆𝑐𝑟𝑒𝑤
2   (3.17)  𝐷𝐸𝑑𝑔𝑒 =

𝛽101̅5
2 − 𝛽0004

2

4.35𝑏𝐸𝑑𝑔𝑒
2    (3.18) 

Здесь β0004 и 𝛽101̅5 – FWHM для симметричного и асимметричного ω-

сканов, bscrew = 5.1855 Ả и bEdge = 3.1890 Ả – длина векторов Бюргерса. 

Следует отметить, что плотность винтовых дислокаций в эпитаксиальном 

слое GaN, была оценена из кривой качания лишь для образца, выращенного на 

подложке SiС/porSi (Рис. 3 справа). Выбор для расчета только образца 

SiС/porSi связан с тем фактом, что этот образец давал не только больше 

дифрагированного сигнала, чем образцы на подложках сSi, SiC/сSi, но и имел 

в соответствии с расчетом лучшее кристаллическое качество. В виду того, что 

ω-кривая качания является функцией мозаичности кристаллов, угловая 

ширина кривой качания ωRC определяется углом разворота кристаллитов друг 

относительно друга, т.е. мозаичностью эпитаксиального слоя  𝜂. С учетом 

этого угловой диапазон разориентации кристаллитов в эпитаксиальной пленке 

определяется как разница ширины кривой качания слоя ωf
RC  и 

инструментальной ширины ωi
RC [A2]. За инструментальную ширину ωi

RC = 

0.014 градуса омега принята ширина (0004) рефлекса эталона кремния NIST 

SRM, измеренная в аналогичных условиях. В виду того, что значение FWHM 

принято в качестве угла разворота кристаллитов от среднего значения, то 

мозаичность  η имеет значение ±1.5°, ±1.27° и ±1.01°для образцов cSi, SiC/cSi 

и SiC/porSi соответственно. Т.о. меньшая дисперсия мозаичности получается 

для пленок, выращенных на подложке SiC/porSi. 

Данные о химическом состоянии нитрида галлия GaN поверхностных 

слоев трех образцов гетероструктур с разными типами подложек (cSi, SiC/cSi 

и SiC/porSi) были получены с использованием метода РФЭС. Анализ спектров 

остовного уровня Ga3d, указывает что наибольший вклад в спектре 

обусловлен наличием связей Ga-N (EB.E. ~ 19.9 – 20.0 эВ) [11], принадлежащих 

верхнему слою GaN гетероструктуры с присутствием окисленной и 

металлической составлющей галлия. Энергетическое положение линии 

остовного уровня N1s также указывает на наличие связей Ga-N (EB.E. ~ 397.5 – 

397.6 эВ) [12] во всех исследуемых образцах. Отличительной особенностью 

является появление в РФЭС спектрах образцов cSi и SiC/cSi связей Al-N (EB.E. 

~ 396.3 – 396.6 эВ) [13,14]. В тоже время в спектре образца SiC/porSi данные 

связи отсутсвуют. Появление низкоинтенсивных связей Al-N возможно лишь 

в случае наклона наноколонн (столбиков) ультратонкой транзисторной 

структуры, в следствие чего появляется возможность возбудить 

соответствующие переходы с боковых граней слоев. Из этого следует, что для 
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образца SiC/porSi такой наклон (мозаичность) минимален, что совпадает с 

данными рентгеновской дифрактометрии [15]. 

В третьей части главы 3 представлены результаты анализа Рамановских 

спектров гетероструктур наноколончатных структур Al-Ga-N, 

сформированных на разных подложках и дан анализ остаточных напряжений. 

Для точного определения состава и частот низкоинтенсивных колебаний в 

спектрах комбинационного рассеяния образцов, выращенных на подложках 

cSi, SiC/сSi и SiC/porSi было выполнено разложение экспериментальных 

Рамановских спектров на составляющие [A2,A6]. В качестве 

аппроксимирующей функции выбрана 4-х параметрическая функция Пирсона. 

Разложение проводилось таким образом, чтобы учесть вклад от 

низкоинтенсивных полос присутствующих в спектре [A6]. На этапе 

выполнения деконволюции экспериментальных спектров не корректировалась 

базовая линия и не удалялась из спектра интенсивная мода, приписываемую 

TO фонону Si, т.к. это могло внести погрешность в определение точного 

положения мод колебаний, относящихся к эпитаксиальных слоям (Рисунок 4). 
 

 

 
 

Рисунок 4. Результаты разложения Рамановских спектров гетероструктур, 

выращенных на подложках cSi, SiC/cSi и SiC/porSi. 

Таблица 2. Положение романовских 

мод для исследуемых структур 
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В линейном приближении изменение частоты (сдвиг) конкретной 

фононной моды в Рамановском спектре материала под воздействием 

механических напряжений, не меняющих симметрию кристалла, имеет вид: 

Δω = KRσxx     (3.19) 

где σxx  ̶ величина двухосного напряжения в эпитаксиальном слое, KR   ̶   

коэффициент линейного напряжения, показывающий степень преобразования 

двухосного напряжения в Рамановский частотный сдвиг [A6,7]. 

Анализ современной литературы показывает, что коэффициент 

линейного напряжения для E2
high моды GaN принимает величину между 

2.77 см-1·ГПа-1 и 4.3 см-1·ГПа-1 в зависимости от типа подложки. Однако, как 

было теоретически показано и экспериментально подтверждено [16,17], 

коэффициент преобразования двухосного напряжения в Рамановский 

частотный сдвиг значимо зависит от типа кристаллической плоскости 

кристалла положки, чем зачастую пренебрегают при расчетах. С учетом 

вышесказанного в наших расчетах мы использовали значение KR=4.596(см-1 ∙
ГПа-1) характерное для роста эпитаксиальных пленок на плоскости (111) Si. 

Что касается коэффициента линейного напряжения KR для 𝐸2
ℎ𝑖𝑔ℎ

моды AlN, то 

эта величина имеет значение 3.39 (см-1 ∙ ГПа-1). Характерное значение 

частотного положения моды E2
high для недеформированного GaN~567.5 см-1, а 

для моды E2
high недеформированного AlN~657.4 см-1. 

Рассчитанная из Рамановских спектров величина двухосного напряжения 

в эпитаксиальном слое GaN представлена в Таблице 3.  
 

Таблица 3. Рассчитанные величины плотности винтовых/краевых 

дислокаций, остаточных напряжений и ширина запрещенной зоны 
 

Структура 

Плотность 

винтовых/краевых 

дислокаций, [см−2] 

Остаточные 

напряжения 

σxx, [ГПа] 

FWHM 

линии ФЛ 

[мэВ] 

Ширина 

запрещенной 

зоны, [эВ] 
Раман ФЛ 

cSi 2.1·10-11/- -0.456 -0.404 111 3.436 

SiC/cSi 1.5·10-11/- -0.500 -0.599 115 3.440 

SiC/porSi 9.0·10-10/8.1·10-10 -0.370 0.151 154 3.426 
 

Величина двухосного напряжения σxx в эпитаксиальном подслое AlN, 

определённая из сдвига Рамановской моды E2
high AlN, принимает величину         ̶ 

1,27 Гпа,  ̶ 1,39 ГПа и  ̶ 0,18 ГПа для образцов cSi, SiC/cSi и SiC/porSi 

соответственно. Выявленная тенденция снижения этой величины для AlN в 

зависимости от типа подложки коррелирует с рассчитанной для слоя GaN.  

Что касается слоя твердого раствора AlxGa1-xN, то фононная мода E2
high 

GaN-like испытывает смещение от своего положения, характерного для 

твердого раствора AlxGa1-xN (Рис. 4). В соответствии с литературными 

данными положение этого колебания решетки в зависимости от состава 

твердого раствора AlxGa1-xN для объёмных и тонких пленок может быть 

оценено как: 
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 𝜔(𝐴𝑙𝑥𝐺𝑎1−𝑥𝑁) = (567 ± 1) + (40 ± 3)𝑥𝐴𝑙 , 𝑐𝑚−1  (3.20) 
 

Таким образом в соответствии с (3.20) для AlxGa1-xN с x~0.60 наблюдается 

сдвиг ~10 см‒1 относительно положения этого колебания в экспериментальном 

спектре. Предполагая справедливость теории упругости и изотропность в 

плоскости деформации, остаточная деформация в плоскости εxx и аксиальная 

деформации εzz связаны с величиной рамановского сдвига с помощью 

приближения потенциала деформации: 
 

∆𝜔 = 2𝑎𝜀𝑥𝑥 + 𝑏𝜀𝑧𝑧     (3.21) 
 

Здесь a = 818.6±14 см‒1 и b = 797±60 см‒1 есть две постоянные потенциала 

деформации фононов для фононной моды E2
high GaN-like из [18]. 

Используя данные рентгеноструктурного анализа для твердого раствора 

AlxGa1-xN мы определили, что сдвиг E2
high GaN-like моды Δω~<10 см-1, что 

совпадает с полученными методом Рамановской спектроскопии 

экспериментальными данными. 

Полученные данные Рамановской спектроскопии свидетельствуют о 

значительном снижении уровня остаточных напряжений в образце SiC/porSi. 

При этом наноколончатая структура в гетероструктуре, выращенной на 

подложке SiC/porSi, имеет меньшую дисперсию их разориентации от 

направления ориентации подложки. 

Структурное качество эпитаксиальной наноколончатой транзисторной 

структуры, а также изменения в стехиометрии входящих в состав структуры 

слоев, происходящие при росте на положках различных типов, неизменно 

отразились на энергетических характеристиках образцов –спектрах 

фотолюминесценции (ФЛ) [19].  
 

 
Рисунок 5. Спектры ФЛ образцов cSi, SiC/cSi и SiC/porSi, полученные при 

комнатной температуре 
 

Анализ экспериментальных спектров ФЛ показывает (Рис. 5 слева), что 

структуры, выращенные подложках cSi, SiC/cSi и SiC/porSi, имеют не только 
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различные интенсивности максимума ФЛ, но и энергетическое положение. 

Это указывает на различное значение кристаллического качества выращенной 

эпитаксиальной пленки. Так максимум эмиссии в спектре 

фотолюминесценции образца, выращенного на подложке SiC/cSi, расположен 

около ~365 нм (3.39 эВ), а у образца, выращенного на подложке с пористым 

слоем SiC/porSi, в области ~362 нм (3.42 эВ), что совпадает с положением 

полосы ФЛ для ненапряженного GaN, выращенного на SiC [20]. При этом 

ширина полосы фотолюминесценции для гетероструктур SiC/cSi и SiC/cSi 

имеет одну величину FWHM ~ 0.10 эВ, а для SiC/porSi несколько выше ~ 0.12 

эВ. Что касается интенсивности фотолюминесценции, то эмиссия от 

структуры, выращенной на гибридной подложке SiC/porSi более чем в 3 раза 

выше, чем для структуры cSi, и почти в 2 раза выше, чем для образца SiC/cSi. 

Исследования особенностей оптического поглощения в области основной 

полосы для эпитаксиальных пленок, выращенных на подложках различных 

типов, показывает (Рис. 5 справа), что для каждого из образцов характерно 

появление трех разрешенных прямых переходов. Первый из них, 

расположенный в области энергий 3.30 – 3.35 эВ, может быть приписана 

прямому разрешенному межзонному переходу типа зона – зона в точке Г зоны 

Бриллюэна для вюрцитного GaN [21]. Энергия этого перехода близка к 

литературному значению оптической ширины запрещенной зоны Eg 

(GaN)~3.42 эВ при комнатной температуре [22], и находится в довольно 

хорошем согласовании с ранее полученными литературными данными [23], в 

т.ч. в работах для объемных эпислоев GaN [6,24]. Что касается перехода в 

области 3.67 – 3.75 эВ, то согласно [25] это переход из валентной зоны в зону 

проводимости Г25′ → Г15 и Λ3 → Λ1. Еще один переход с энергией 3.95 – 4.15 

эВ наиболее вероятно может быть отнесен к поглощению, связанному с 

фундаментальной полосой слоя твердого раствора AlxGa1-xN. В соответствии 

с данными работы [22] для твердого раствора AlxGa1-xN зависимость ширины 

запрещенной зоны Eg(AlxGa1-xN) от концентрации x может быть задана 

следующим уравнением: 
 

 𝐸𝑔(𝐴𝑙𝑥𝐺𝑎1−𝑥𝑁) = 𝐸𝑔(𝐴𝑙𝑁)𝑥 + 𝐸𝑔(𝐺𝑎𝑁)(1 − 𝑥) − 𝑥(1 − 𝑥)𝑏  (3.22) 
 

где b – параметр изгиба запрещенной зоны, Eg(AlN) и Eg(GaN) – 

экспериментальные значения ширины запрещённой зоны AlN и GaN 

соответственно. Для расчета были использованы значения b=0.9 эВ, Eg(AlN) = 

6.11 эВ и Eg(GaN)  = 3.42 эВ . В соответствии с этими данными Eg(AlxGa1-xN)  при 

x~0.6 принимает значение около 4,49 эВ. При этом в работе [21] отмечено, что 

приложенное гидростатическое давление может вызывать достаточно большой 

(до 0.5 эВ) сдвиг величины оптической ширины запрещенной зоны. Учитывая 

тот факт, что ошибка метода ~0.1 эВ, обнаруженные экспериментально в области 

3.95 – 4.15 эВ прямые переходы вполне вероятно могут соотнесены с оптическим 

поглощением от  AlxGa1-xN .  

Обнаруженные экспериментальные сдвиги энергий прямых переходов 

для GaN и AlxGa1-xN коррелируют со значением двухосного напряжения в 

плоскости σxx, рассчитанным на основанных рентгеновской дифрактометрии, 
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а также в хорошем согласии с аналогичными данными, полученными 

методами Рамановской и ФЛ спектроскопии. 

Основные выводы, сформулированные на основе результатов комплексных 

исследований субструктуры и оптических свойств эпитаксиальных 

наноколончатных гетероструктур GaN/AlGaN/GaN, проведенные в ходе 

выполнения диссертационной работы, представлены в заключении. 

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ. 

1) Выращенные методом молекулярно-пучковой эпитаксии с плазменной 

активацией азота (МПЭ ПА) на подложках сSi, SiC/сSi и SiC/porSi 

эпитаксиальные наногетероструктуры GaN/AlGaN/GaN имеют блочную 

структуру, образованную плотной упаковкой наноколонок со средними 

латеральными размерами ~70нм, ~91нм, ~107 нм соответственно. 

2) Сформированная на подложке SiC/porSi наноколончатая структура 

имеет направление преимущественной ориентации роста, близкое к 

направлению ориентации подложки [111], что подтверждается наименьшей 

дисперсией разориентации кристаллитов в эпитаксиальной пленке, 

рассчитанной по характеристикам рентгеновских кривых качания. 

3) Эпитаксиальные слои GaN и AlGaN, входящие в состав 

тонкопленочной наногетероструктуры, имеют гексагональную структуру 

вюрцита, в то время как сформированный методом атомного замещения 

подслой SiC имеет симметрию кубического политипа 3С–SiC, что 

подтверждается данными XRD,  Рамановской и ФЛ спектроскопий. 

4) Рентгенографические расчёты  величин плоскостной εxx и 

внеплоскостной εzz деформаций и компонентдвухосной и εh 

гидростатической деформаций показали, что биаксиальные деформации в 

слоях GaN и AlGaN в плоскости роста являются растягивающими, в то время 

как двуосные деформации в направлении роста являются сжимающими. При 

этом наименьший уровень остаточной деформации наблюдается в эпислоях 

GaN и AlGaN, выращенных на гибридной подложке SiC/porSi. Для слоя GaN 

характерно почти двукратное снижение величины остаточных напряжений по 

сравнению с ростом на подложках сSi.   

5) Использование гибридной податливой подложки SiC/porSi позволило 

существенно снизить плотность дислокаций в эпитаксиальных слоях в 

результате релаксации упругих напряжений, вызванных согласованием 

кристаллической решетки, и повысить интенсивность фотолюминесценции от 

структуры, выращенной на гибридной подложке SiC/porSi, более чем в 3 раза 

по сравнению со структурой на подложке cSi, и почти в 2 раза выше, чем на 

подложке SiC/cSi.  

6) Ширины запрещенных зон в эпитаксиальных слоях гетероструктур 3.0-

3.15 эВ для GaN и  3.95-4.15 эВ для AlGaN (по данным                             УФ-

спектроскопии), с учетом упругих напряжений и их релаксации в пористых 

слоях SiC/porSi подложки, близки к известным соответствующим величинам 

в объемных кристаллах.   
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