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свойства которых похожи на свойства дефектов с 
глубокими уровнями.

Известно, что глубокие уровни образуются при-
месями замещения (когда замещается атом кристал-
лической решетки), не расположенными в перио-
дической таблице вблизи атомов основной решетки. 
Междоузельные примеси и комплексы также могут 
образовывать глубокие центры. Влияние глубоких 
примесей таких, как золото и платина, использует-
ся для уменьшения времени жизни основных но-
сителей заряда в быстродействующих приборах, 
например, тиристорах [1], детекторах [2].

Смещения решетки при высоких степенях ле-
гирования несут ответственность за неустойчи-
вость между состояниями мелких и глубоких 
уровней, что приводит к преобразованию мелких 
доноров в глубокие центры в твердом растворе 
AlGaAs [3, 4].

Таким образом, микроскопические конфигура-
ции релаксированного состояния и вопрос релак-
сации параметра решетки все еще является спор-
ным, тем более при разном уровне легирования 
исходного эпитаксиального материала, и в тоже 
время, как нам кажется, он остается ключевым в 
понимании природы и свойств материалов с DX-
центрами поскольку релаксация решетки в не-
сколько раз медленнее релаксации электронной 
плотности.

ВВЕДЕНИЕ
Последние годы усилия технологов, исследо-

вателей и теоретиков сконцентрированы на изуче-
нии физических свойств полупроводниковых 
твердых растворов AlxGa1–xAs, поскольку тонкие 
пленки на их основе являются базисом для боль-
шинства оптоэлектронных компонентов, гетерола-
зеров, а также элементов эффективных солнечных 
фотопреобразователей. Разработка любого из вы-
шеперечисленных устройств, требует от полупро-
водникового эпитаксиального материала опреде-
ленных и стабильных электрических и оптических 
свойств. Существенно изменять такие свойства 
можно посредствам введения небольшого количе-
ства примесей и дефектов. Однако, если один тип 
дефектов может оказаться полезным, то другой 
может сделать будущий прибор некачественным.

Среди дефектов в полупроводниках есть при-
меси, широко используемые как легирующие, для 
управления типом проводимости и электросопро-
тивлением, которые хорошо известны как «мелкие» 
доноры и акцепторы. Их энергия ионизации очень 
мала по сравнению с шириной запрещенной зоны 
данного полупроводника. В тоже время существу-
ют в большом количестве дефекты, называемые 
«глубокими» центрами. К ним относят, во-первых, 
те, энергия которых может лежать в близи середи-
ны запрещенной зоны, а, во-вторых, дефекты, 
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Необходимость более детального изучения 
микроструктурных свойств дефектов, их взаимос-
вязь с оптическим экспериментом в структурах с 
высоким уровнем легирующей акцепторной или 
донорной примеси является весьма актуальным 
вопросом на данный момент у исследователей и 
потому поднятые во введении этой статьи вопросы 
являются целью нашей работы.

ОБЪЕКТЫ 
И МЕТОДЫ ИССЛЕДОВАНИЯ

Тестируемые образцы, представляющие собой 
гомоэпитаксиальные структуры GaAs:Si/GaAs(100) 
и гетероструктуры AlxGa1–xAs:Si/GaAs(100), выра-
щивались для создания туннельного перехода на 
установке МОС-гидридной эпитаксии «EMCORE 
GS 3/100» в вертикальном реакторе с высокой ско-
ростью вращения подложкодержателя. Температу-
ра подложкодержателя варьировалась в пределах 
650—750 °C давление в реакторе 77Торр, скорость 
вращения подложкодержателя 1000 об/мин. В ка-
честве исходных реагентов использовались триме-

тил галлия Ga(CH3)3, триметил алюминия Al(CH3)3 
и арсин AsH3. Источником легирующего элемента 
кремния служил дисилан Si2H6. Толщина и состав 
выращиваемых слоев, составы и толщины, а также 
поток дисилана для исследуемых образцов приве-
дены в табл. 1.

Структурное качество гетероструктур и опреде-
ление параметров решеток твердых растворов 
проводили с использованием рентгеновской диф-
ракции на дифрактометрах ARL X’TRA Thermo 
Techno с высоким угловым разрешением на CuKα1,2 
излучении и ДРОН 4-07 на CoKα1,2 излучении. ИК-
спектры отражения от гетероструктур были по-
лучены с использованием ИК-Фурье спектрометра 
Vertex-70 Bruker. Изучение морфологии поверх-
ности было проведено на растровом электронном 
микроскопе JOEL, концентрации элементов в твер-
дом растворе были уточнены методом рентгенов-
ского микроанализа с использованием приставки 
Oxford Instruments. Холловские измерения прово-
дились шестизондовым методом по стандартной 
методике при температуре жидкого азота.

Таблица 1. Состав и параметры исследованных гетероструктур

Образец Состав x Температура, °C Поток Si2H6, 
см3/мин

Холловская концен-
трация, см–3

Толщина 
пленки, мкм

EM 2010 0 700 400 7.7 × 1017 1.7

EM 2011 0 650 400 2.7 × 1017 1.7

EM 2012 0 650 100 6.25 × 1017 1.7

EM 2013 0 750 100 3.9 × 1018 1.7

EM 2014 0 750 400 2.5 × 1018 1.7

EM2015 0.25 750 400 3.3 × 1017 2

EM 2016 0.25 750 100 4.2 × 1017 2

EM 2017 0.25 700 100 9.9 × 1016 2

EM 2018 0.25 700 400 3.13 × 1016 2

EM 2019 0.25 650 400 1.9 × 1016 2

EM 2021 0.40 650 100 3.7 × 1016 2

EM 2022 0.40 650 400 1.5 × 1016 2

EM 2023 0.40 700 400 2.9 × 1016 2

EM 2024 0.40 700 100 7.8 × 1016 2

EM 2025 0.40 750 100 2 × 1017 2

EM 2026 0.40 750 400 1.3 × 1017 2
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РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВАНИЙ 
И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ

Как уже было подмечено, для успешного реше-
ния фундаментального вопроса о происхождении 
стабилизированной релаксации кристаллической 
решетки в эпитаксиальных слоях AlxGa1–xAs леги-
рованных Si необходимо знание микроскопической 
структуры. Если DХ-центр представляет собой 
комплекс, то изменения в электронной структуре 
при ионизации могут привести к молекулярной 
перестройке.

Как показали результаты рентгеновского ми-
кроанализа, содержание внедренного в твердые 
растворы кремния колеблется в пределах 0.1—
0.9 ат.% (см. табл. 2), что уже само по себе доста-
точно для образования четверного твердого рас-
твора. В тоже время, данные Холловских измере-
ний концентраций свободных электронов при 
температуре жидкого азота дают величины 1017—
1018 см–3. Большинство экспериментов с DХ-

центрами показывали, что концентрация DХ почти 
равна концентрации легирующих доноров [8], 
однако все эти измерения были выполнены при 
малых концентрациях легирующего элемента — Si, 
что в корне отличается от тех концентраций, кото-
рые удалось достичь в нашем эксперименте. Ис-
следования морфологии поверхности гомоэпитак-
сиальных структур GaAs:Si/GaAs(100) и гетеро-
структур с твердыми растворами AlxGa1–xAs:Si 
показали, что рельеф поверхности всех образцов 
практически идеально монотонно гладкий.

РЕНТГЕНОСТРУКТУРНЫЕ ИССЛЕДОВАНИЯ
Для определения изменений происходящих в 

кристаллической решетке при образовании DX-
центров в эпитаксиальных твердых растворах 
AlxGa1–xAs с высокой концентрацией легирующего 
элемента кремния и различных концентрациях 
алюминия в металлической подрешетке необходи-
мо знать параметры кристаллических решеток 
твердых растворов.

Постоянная решетки твердых растворов аn с 
учетом упругих напряжений в гетероэпитаксиаль-
ном слое в соответствии с линейной теорией упру-
гости может быть рассчитана как [5]:

  (1)

где n — коэффициенты Пуассона для эпитаксиаль-
ных слоев, а┴ и а║ — перпендикулярная и парал-
лельная составляющие параметра решетки.

В виду роста слабо рассогласованной по пара-
метру решетки с монокристаллической подложкой 
GaAs пленки AlxGa1–xAs, параллельная составляю-
щая эпитаксиального слоя а║ может быть заменена 
параметром кристаллической решетки GaAs: 
а║ = aGaAs = 5.65325Å

Таким образом, соотношение (1) для параметра 
решетки эпитаксиальных слоев AlxGa1–xAs с учетом 
линейной зависимости для коэффициента Пуассона
 
может быть записано как:

  (2)

Для определения тетрагональных искажений и 
рассогласования решеток у исследуемых образцов 
гетероструктур была выбрана симметричная диф-
ракционная линия (600), которая изучалась нами с 
использованием медного излучения для гетеро-

Таблица 2. Данные рентгеновструктурного анализа 
и рентгеновского микроанализа

Образец Концен-
трация x nSi, ат.% Параметр

решетки, Å

EM 2010 0 0.56 5.6498(3)

EM 2011 0 1 5.6497(8)

EM 2012 0 0.5 5.6513(1)

EM 2013 0 0.46 5.6514(8)

EM 2014 0 0.5 5.6498(3)

EM2015 0.24 0.6 5.6520(6)

EM 2016 0.232 0.37 5.6542(7)

EM 2017 0.246 0.4 5.6539(8)

EM 2018 0.242 1.1 5.6522(3)

EM 2019 0.22 0.6 5.6525(1)

EM 2021 0.378 0.4 5.6560(4)

EM 2022 0.35 0.9 5.6544(0)

EM 2023 0.388 0.58 5.6541(8)

EM 2024 0.366 0.01 5.6556(7)

EM 2025 0.364 0.1 5.6556(9)

EM 2026 0.364 0.4 5.6540(2)
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структур AlxGa1–xAs:Si/GaAs(100) и с использовани-
ем излучения кобальта для гомоэпитаксиальных 
структур GaAs:Si/GaAs(100). Использование CoKa-
излучения для исследования автоэпитаксиальных 
структур выгодно с той точки зрения, что эпитакси-
альная пленка GaAs, хотя и легирована кремнием с 
довольно высокими концентрациями, но все же пре-
красно согласована по параметру решетки с моно-
кристаллической подложкой GaAs(100). Поэтому, 
сводя к минимуму инструментальную ошибку в 
нахождении угла дифракции наивысшая точность в 
определении параметра достигается при использо-
вании последних (дальних) дифракционных линий. 
Если для медного излучения (600) дифракция лежит 
в интервале углов 109—111°, то для излучения ко-
бальта в пределах 142—145°. Следовательно, на 
таких углах малая дисторсия кристаллической ре-
шетки в гомоэпитаксиальных структурах вызывает 
наибольший сдвиг Kα1,2-дублета пленки относитель-
но подложки, что позволяет повысить точность 
определения межплоскостных расстояний и пара-
метров решетки до ~ 0.0001 Å.

На рис. 1a—e приведены профили рентгенов-
ской дифракции от автоэпитаксиальных гетрострук-
тур GaAs:Si/GaAs (100). Как видно из эксперимен-
тальных данных, дифракция от плоскости (600) 
представляет наложение двух Ka1,2 дублетов: один 
от пленки GaAs:Si, второй от монокристаллической 
подложки GaAs(100). Разложение дифракционных 
профилей на составляющие проводили с помощью 
программного пакета SigmaPlot 11, позволяющего 
минимизировать погрешности разложения и авто-
матизировать процесс подбора моделирующего 
профиля. Моделирование экспериментального про-
филя дифракции начинали с выделения Ka1,2-
дублета подложки GaAs(100). Для этого из общего 
профиля вычитали дублет от подложки GaAs(100), 
учитывая, что в силу своей малой толщины ~2 μk 
эпитаксиальная пленка незначительно ослабляет 
брэгговское отражение от подложки, т.к. слой по-
ловинного ослабления рентгеновского излучения 
для нашей системы составляет ~17 μk. Далее из 
полученной дифракционной кривой выделяли диф-
ракцию от эпитаксиальной пленки GaAs:Si. На 
основании полученных данных была определена 
полуширина дифракционных Ka1,2-дублетов и рас-
считаны межплоскостные расстояния.

Профили рентгеновской дифракционной линии 
(600), полученные от эпитаксиальных гетерострук-
тур AlxGa1–xAs:Si/GaAs(100) с содержанием алю-
миния в металлической подрешетке близким к 25% 
приведены на рис. 2 a—e, а от эпитаксиальных 

Рис. 1. Профили дифракционных линий (600) от гомоэ-
питаксиальных гетероструктур GaAs:Si/GaAs (100): 
а — образец ЕМ2010, b — образец ЕМ2011, с — образец 
ЕМ2012, d — образец ЕМ2013, e — образец ЕМ2014. 
Линии на рисунках: 1 — подложка GaAs(100); 2 — твер-
дый раствор AlxGa1–xAs; 3 — модель; 4 — эксперимент
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Рис. 2. Профили дифракционных линий (600) от эпитаксиальных гетероструктур AlxGa1–xAs:Si/GaAs(100). Гете-
роструктуры с x ~ 0.25: а — образец ЕМ2015, b — образец ЕМ2016, с — образец ЕМ2017, d — образец ЕМ2018, 
e — образец ЕМ2019. Гетероструктуры с x ~ 0.40: f — образец ЕМ2021, g — образец ЕМ2022, h — образец ЕМ2023, 
i — образец ЕМ2024, j — образец ЕМ2025, k — образец ЕМ2026. Линии на рисунках: 1 — подложка GaAs(100); 
2 — твердый раствор AlxGa1–xAs; 3 — модель; 4 — эксперимент
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гетероструктур AlxGa1–xAs:Si/GaAs(100) с содержа-
нием алюминия в металлической подрешетке 
близким к 40% приведены на рис. 2 f—k. Как и в 
случае с гомоэпитаксиальными гетероструктурами 
GaAs:Si/GaAs (100) дифракция от структур с эпи-
таксиальными твердыми растворами AlxGa1–xAs:Si 
также представляет собой наложение двух Ka1,2-
дублетов, поэтому разложение и моделирование 
каждого из них проводилось по вышеописанной 
процедуре.

Расчеты параметров кристаллической решетки 
эпитаксиальных пленок GaAs:Si и твердых раство-
ров AlxGa1–xAs:Si с учетом внутренних напряжений 
проводились на основании полученных в ходе экс-
перимента данных в соответствии с выражениями 
(1)—(2). Допущением при расчетах служит тот 
факт, что используемые для вычислений коэффи-
циенты Пуассона nAlAs:Si и nGaAs:Si были приняты 
равными коэффициентам бинарных соединений 
AlAs и GaAs (nAlAs и nGaAs соответственно) и взяты 
из литературных данных: nAlAs = 0.255 [6, 7], 
nGaAs = 0.312 [8]. Параметры кристаллических ре-
шеток, рассчитанные с учетом внутренних напря-
жений, для всех исследованных образцов приведе-
ны в таблице 2.

ИК-СПЕКТРОСКОПИЯ
Давно известно, что инфракрасная оптическая 

колебательная спектроскопия является удобным 
методом изучения тонких решеточных свойств и 
оценки структурного качества эпитаксиальных 
пленок, позволяя судить не только о молекулярном 
составе вещества, но и о внутренних напряжениях 
в его решетке, к которым данный метод является 
очень чувствительным [9]. Благодаря глубокой 
проникающей способности ИК-излучения, спектры 
отражения колебаний решетки позволяют получать 
сведения о реальном состоянии сложных гетеро-
структур на значительной толщине.

Эксперимент показывает, что в спектры отра-
жения неупорядоченных твердых растворов 
AlxGa1–xAs различных составов (0 < х < 1) всегда 
присутствуют две основные колебательные моды, 
к которым относят моду Al–As (с ростом концен-
трации Al в твердом растворе AlxGa1–xAs интенсив-
ность этой моды увеличивается) и моду Ga–As 
(изменяющую свою интенсивность противопо-
ложно по отношению к моде Al–As, т.е. в соответ-
ствии с содержанием Ga в твердом растворе 
AlxGa1–xAs). Спектры бинарных соединений GaAs 
и AlAs содержат одну колебательную моду Ga–As 
или Al–As соответственно.

На рис. 3 приведены ИК-спектры отражения от 
исследуемых гомоэпитаксиальных структур 
GaAs:Si/GaAs(100). Как видно из эксперимента, в 
спектрах присутствует одна колебательная мода 
Ga–As, причем с ростом Холловской концентрации 
легирующего донора — Si до значений порядка 
1018 см–3 в области спектра 300—500 см–1 появля-
ется особенность, характерная для возникновения 
колебаний электронной плотности (фонон — плаз-
монный резонанс).

На рисунках 4 и 5 представлены эксперимен-
тальные спектры отражения от эпитаксиальных 
гетероструктур AlxGa1–xAs:Si/GaAs(100) для кон-
центраций x ~ 0.25 и x ~ 0.40 соответственно, в 
каждом из которых присутствуют две основные 
фононные моды Al–As и Ga–As. Анализ спектров 
показывает, что моды основных колебаний образ-
цов с близким содержанием Al в твердом растворе 
(25% или 40%) совпадают по частотам TO фононов, 
при этом незначительно меняется форма основных 
фононных мод. Однако, в спектрах почти всех об-
разцов гетероструктур AlxGa1–xAs:Si/GaAs(100) 
присутствуют дополнительные колебания. Так в 
структурах с содержанием алюминия в металличе-
ской подрешетке близким к 40% возникает допол-

Рис. 3. ИК-спектры отражения от гомоэпитаксиальных 
гетероструктур GaAs:Si/GaAs (100)
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нительная колебательная мода с частотой w 
~ 291.0 см–1 (рис. 5), интенсивность которой воз-
растает с ростом концентрации атомов кремния nSi 
в твердом растворе AlxGa1–xAs:Si и достигает свое-
го максимума в образце EM2022 с nSi ~ 1%. В ИК-
спектрах отражения гетероструктур с концентра-
циями алюминия близкими к 25% также есть до-
полнительная фононная мода с частотой ~153 см–1 
(см. рис. 6). Интенсивность этой моды также воз-
растает с ростом концентрации донорной примеси 
в твердом растворе.

Кроме того, в спектрах отражения гетерострук-
тур AlxGa1–xAs:Si/GaAs(100) с x ~ 0.25 и x ~ 0.40 
появляются слабоинтенсивные TO колебательные 
моды, локализованные около 390 см–1, просматри-
ваемые как особенности спектра в виде плечей (см. 
рис. 3—4).

ОБСУЖДЕНИЕ ПОЛУЧЕННЫХ 
РЕЗУЛЬТАТОВ

Детальный анализ экспериментальных и рас-
четных результатов, полученных методами рент-
геновской дифракции, ИК-спектроскопии на от-
ражение, элементного анализа, Холловских изме-
рений позволяет сделать заключения о микроско-
пических свойствах гомоэпитаксиальных структур 

Рис. 4. ИК-спектры отражения от от эпитаксиальных 
гетероструктур AlxGa1–xAs:Si/GaAs(100) c x ~ 0.25

Рис. 5. ИК-спектры отражения от от эпитаксиальных 
гетероструктур AlxGa1–xAs:Si/GaAs(100) c x ~ 0.40

Рис. 6. Дополнительная фононная мода в ИК-спектрах 
отражения от от эпитаксиальных гетероструктур 
AlxGa1–xAs:Si/GaAs(100) c x ~ 0.25
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GaAs:Si/GaAs(100) и гетероструктур AlxGa1–xAs:Si/
GaAs(100) с различным содержанием алюминия в 
твердом растворе и легирующего донора Si.

Во-первых, как следует из данных полученных 
методом рентгеноструктурного анализа, параметр 
кристаллической решетки как гомоэпитаксиальной 
пленки GaAs:Si так и твердого раствора AlxGa1–xAs:Si 
сильно зависит от концентрации введенной до-
норной примеси. Эксперимент показывает (см. рис. 
1—2 и табл. 1—2), что подчас высокий уровень 
легирования эпитаксиальных пленок GaAs и Alx-
Ga1–xAs кремнием не влияет на качество их кри-
сталлической структуры, о чем свидетельствует 
тот факт, что дифракционные Ka1,2-дублеты от 
твердых растворов и гомоэпитаксиальных пленок 
GaAs имеют сравнимую полуширину и интенсив-
ность с Ka1,2-дублетами от монокристаллической 
подложки GaAs(100). К этому можно добавить, что, 
как уже было замечено, данные сканирующей 
электронной микроскопии показали, что у всех 
выращенных образцов практически атомно-гладкая 
поверхность. Таким образом, можно утверждать, 
что образцы МОС-гидридных эпитаксиальных 
гетероструктур изученных в работе имеют высокое 
структурное качество. Однако следует отметить, 
что при достаточно близких концентрациях крем-
ния в эпитаксиальной пленке (0.1—0.9 ат.%) пара-
метр решетки твердого раствора принимает значе-
ния в довольно широких пределах: от близкого к 
значению неупорядоченного твердого раствора 
(aν = 5.6552Å для Al0.25Ga0.75As и aν = 5.6564Å для 
Al0.40Ga0.60As) и до значений близких к параметру 
GaAs (для твердых растворов с x ~ 0.40) или даже 
меньше этой величины (для твердых растворов с 
x ~ 0.25 и гомоэпитаксиальных структур).

Проанализировав технологические режимы и 
полученные экспериментальные и расчетные ре-
зультаты, можно выявить явные зависимости 
между изученными параметрами МОС-гидридных 
эпитаксиальных гетероструктур. Прекрасно видно 
(табл. 1 и табл. 2), что чем ниже температура под-
ложкодержателя и выше поток дисилана Si2H6, тем 
выше концентрация атомов кремния в твердом 
растворе AlxGa1–xAs. В тоже время аналогичную 
зависимость можно наблюдать и для Холловской 
концентрации носителей заряда: она тем больше, 
чем были выше в эксперименте температура под-
ложкодержателя и поток дисилана.

Становится понятным, что управляемое введе-
ние точной концентрации легирующего донора 
может позволить согласовать по параметру решет-
ки твердый раствор AlxGa1–xAs и монокристалли-

ческую подложку GaAs, тем самым, решив одну из 
главных задач, стоящих перед технологами — рост 
самосогласованных гетероструктур. Но при всем 
этом остается открытым вопрос, каким образом 
параметр кристаллической решетки у эпитаксиаль-
ной пленки может так сильно меняться при близких 
концентрациях донорной примеси?

Однозначно, что в твердом растворе AlxGa1–xAs 
атомы кремния могут замещать не только галлий, 
но и алюминий в металлической подрешетке. По-
нятно, что при одной и той же концентрации атомов 
алюминия и галлия в твердом растворе при заме-
щении атома алюминия атомом донорной примеси 
параметр кристаллической решетки AlxGa1–xAs 
будет меняться в меньшую сторону сильнее, не-
жели при замещении галлия в виду существенной 
разницы атомных радиусов последних. Кроме того, 
при высоких концентрациях кремния примесь 
может повести себя и как амфотерная, замещая 
атомы мышьяка. Анализ полученных данных о 
концентрациях элементов в МОС-гидридных эпи-
таксиальных пленках указывает на разные возмож-
ности в поведении кремния при замещении им 
элементов твердого раствора AlxGa1–xAs.

В решении этой задачи может помочь деталь-
ный анализ данных ИК-спектроскопии. Сопостав-
ляя полученные экспериментальные результаты с 
информацией из литературных источников, мы 
можем сделать следующие выводы. Как следует из 
эксперимента, частоты TO мод основных колеба-
ний практически не изменяются как с увеличением 
концентрации кремния, так и с изменением пара-
метра решетки для эпитаксиальных пленок с близ-
ким составом. Однако, при этом изменяется интен-
сивность и форма спектральных линий основных 
фононных мод, а также появляются дополнитель-
ные колебательные моды. Возникновение особен-
ностей, характерных для возникновения плазмен-
ных колебаний wp в эпитаксиальной пленке (по-
явление плазмонов) при легировании с образова-
нием n-типа проводимости наблюдается лишь у 
гомоэпитаксиальых гетероструктур, да и то с Хол-
ловскими концентрациями носителей ~1018 см–3.

Обнаруженные дополнительные моды колеба-
ний в ИК-спектрах отражения гетероструктур 
AlxGa1–xAs:Si/GaAs(100) с x ~ 0.25 и x ~ 0.40, лока-
лизованные около 395см–1, указывают на факт 
разупорядочения эпитаксиальных слоев. Так, со-
гласно литературным данным [3], проявившиеся 
колебательные моды с частотами близкими к 
385 см–1 могут возникать вследствие того, что ато-
мы кремния Si занимают места атомов металличе-
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ской подрешетки (SiGa или SiAl). Однако, в тоже 
время амфотерный характер примеси может проя-
виться в том, что кремний садится на позиции 
мышьяка SiAs в сфалеритной решетке, следствием 
чего будут возникающие в спектрах колебания с 
частотами ~ 399 см–1.

Как уже было отмечено в спектрах гетерострук-
тур с твердыми растворами с x ~ 0.40 помимо основ-
ных колебаний появляется дополнительная колеба-
тельная мода с частотой w  ~ 291 см–1. Интенсив-
ность этой фононной моды возрастает с увеличе-
нием концентрации кремния в твердом растворе. 
Появление этого колебания может быть следствием 
либо с возникновением колебаний атомов кремния 
с ближайшими соседями типа Si–As или Si–Ga, 
либо расщеплением соседней фононной моды Ga–
As от твердого раствора AlxGa1–xAs:Si.

Простейший расчет частот колебаний ближай-
ших соседей для алмазоподобной решетки можно 
выполнить на основе модели предложенной Хар-
рисоном [10] и успешно апробированной в [11].

Определяя силовые константы C0 и C1 как:
 C0 = (3a3 / 16) (c11 + 2c12)

 C1 = (a3 / 32) (c11 – c12) 
(3)

где а — параметр кристаллической решетки, c11 и 
c12 — коэффициенты тензора напряжений для твер-
дого раствора AlxGa1–xAs.

Таким образом, мы можем оценить частоту LO 
фонона возникающих колебаний как:
  (4)
m — приведенная масса колеблющихся атомов, 
d — расстояние между ними. Зависимости коэф-
фициентов тензора напряжений в системе твердых 
растворов AlxGa1–xAs от концентрации алюминия 
взяты из [12].

Расчеты в данном приближении показали, что 
оцененные таким образом частоты колебаний не 
совпадают с полученной нами в эксперименте ча-
стотой. Поэтому, вероятнее всего, обнаруженная в 
ИК-спектрах отражения эпитаксиальных гетеро-
структур AlxGa1–xAs:Si/GaAs(100) фононная мода с 
частотой w ~ 291 см–1 и совпадающая по частоте с 
продольным LO оптическим фононом GaAs воз-
никает вследствие расщепления TO и LO фононов 
моды Ga–As. Это может быть вызвано либо вну-
тренними напряжениями кристаллической решетки 
или изменением стехиометрии твердого раствора.

Изменение стехиометрии может происходить 
в случае образования DX-центров в твердом рас-
творе AlxGa1–xAs:Si, сопровождающимся разрывом 

связи донор-кристалл и смещением атома донора, 
изменением длин связей в кристаллической решет-
ке, уменьшением ее параметра.

Зафиксированные в проведенных нами экспери-
ментах вышеперечисленные изменения микрострук-
туры, происходящие в высоколегированных твердых 
растворах AlxGa1–xAs, не только ведут к перестройке 
электронной плотности и образованию глубоких 
уровней с последующей релаксацией кристалличе-
ской решетки твердого раствора, но и как главное 
следствие указывают на образование четверного 
раствора замещения типа AlxGa1–x–ySiy+zAs1–z, выра-
щенного на подложке GaAs(100).

Учитывая, что в среднем в 1 см3 алмазоподоб-
ного полупроводника A3B3 содержится 1022 атомов, 
то легирование до уровня долей ат.% должно при-
вести к тому, что концентрация свободных носи-
телей должна быть на уровне ~1019 см–3. Из-за об-
разования глубоких уровней количество носителей 
падает на два порядка от предполагаемой при ле-
гировании величины. Таким образом, лишь один 
электрон из ста не связан с DX-центрами или ам-
фотерным поведением Si. Поэтому вопрос об ак-
тивации связанных носителей остается открытым 
и авторы работы предполагают продолжение ис-
следований.
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