- GaN,As,_ und B,Ga, As als neue Materialien fiir 1.3/1.55 pm
Emitter und Tandem-Solarzellen
- Einfluss von B und N als kleinste Elemente der IIL. bzw. V.
Hauptgruppe auf das GaAs-Wirtsgitter
— wichtige Erkenntnisse tiber Einfluss der chemischen Bindung
auf die elektronische Bandstruktur von Verbindungshalbleitern
bzw. isovalent dotierten Halbleitern

Proben/Ziichtung

MOVPE
(metallorganische Gasphasen-Epitaxie)
- Py = 50 mbar, £ = 7 I/min
- GaNAs, : T =525 °C, TBAs, DMHy,

TMGa

- B,Ga,_As: T = 550-600 °C, Arsin,
TEB, TMGa
/ siehe auch Poster ,,HL 38.31*

Experimentelle Technik

- Ellipsometrie: Variable Angle of Incidence Spectroscopic
Ellipsometer; Einfallswinkel ¢; = 75°; Messbereich 0.0124 eV <
E<8eV (100pm > A > 155 nm)

- Raman: Dilor XY 800 mit Dreifach-Monochromator und N,-
gekiihltem CCD-Detektor, A, = 514.5 nm, P, =50 mW

Ionizitit der Bindungen
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- Phillips/Van Vechten-Modell: E? = E,? + C* (C ist ionarer,
E, homopolarer Bindungsanteil)

— lonizitit einer Bindung: /= C*/E?
mit C(AyBy) o< [(Zy/1,) - (Zy/rp)le*® (1, ... Tetraederradien)
GaN
£;=0.500

BAs
£=0.002

GaAs
£=0310

2B in: I. A. Van Vechten, Phys. Rev. 187, 1007 (1969).
1..C. Phillips, Bonds and Bands in Semiconductors, Academic Press, New York 1973.

GaN- und BAs-artige Phononen
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[R,..Reflektivitit fiir parallel (p) bzw. senkrecht (s) zur Einfallsebene polarisiertes Licht]

- Zweimoden-Phonon-Verhalten in GaN,As, - GaAs-artiges Phonon (% = 268 cm™!)
und GaN-artiges Phonon (0;o%N = 470-474 cm!) [*]

- GaN-Phonon ist IR- und Raman-aktiv

- Oszillatorstirke des GaN-artigen Phonons steigt linear mit der Stickstoffkonzentration [*]
[*] G. Leibiger ctal., J. Appl. Phys. 89, 4927 (2001).
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- B,Ga,_As zeigt ebenfalls Zweimoden-Phonon-Verhalten: GaAs-Phonon und
BAs-Phonon mit @ o(''B) = 513-518 cm! und 0, ('°B) = 537-539 cm! (Bor hat
zwei natiirliche Isotope: ''B mit 80%, '°B mit 20% Héufigkeit)

- BAs-Phonon ist nicht mittels IR-Ellipsometrie oder IR-Transmission anzuregen
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- berechnete lokale Moden von B in GaAs (modifizierte lineare Kette): o, ("Bg,) =
5458 emr!, oy, ('Bg,) =522.5 cm!
- Haufigkeit der Isotope spiegelt sich im Amplitudenverhéltnis wieder
- die Frequenzen beider BAs-LO Phononenmoden steigen linear mit der Borkonzen-
tration an
— mdgliche Erklirung: Summe aus ..alloying* [, von BAs (polycr.) = 714 cm™'] und
biaxialer, tensiler Versp [Rotverschiebung von Pt den, Quantifi-
zierung nicht méglich wegen fehlender Deformationspotentiale von BAs]
alloying: lineare Interpolation zwischen entsprechenden Werten der bindren
Endkomponenten (BAs und GaAs bzw. GaN und GaAs)
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Bandstruktur von B Ga, As und GaN As,

B Ga,_ As

E - leichte Blauverschiebung von
E, mit x

- Rotverschiebung der direkten
Interband-Ubergéinge E,,
E+A,, Ey, E, und E,* mit x
(siche GaAs-Bandstruktur
[rechte Seite] fiir Zuordnung
der Interband-Ubergiinge)

By, As on GaAs

d<e>/dE’ (a. u)

BAs-Bandstruktur aus: G. L. Hart and A. Zunger, Phys.
Rev. B 62, 13522 (2000)
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FIG. 3. Relativistic encrgy-band structure of BAS. The VB
taken 10 be zero and the lattice constant is 4.777 A.

Critical-point energies (V)
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strain +alloying ™ aus BAs-Bandstruktur folgt:
T Ty, = Byt (BAS) = 3.05 eV
Ly Ly =45 eV - EPS=3.05..45 eV
X~ Xgy= 5346V > P4 =5 eV
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- leichte Blauverschiebung der Bandliicke von B,Ga,_ As mit x kann auf
kombinierten Einfluss von tensiler Verspannung und ,,alloying“ (blaue
Linie in obiger Abb.) zuriickgefiihrt werden

- fiir alle weiteren direkten Interbandiibergénge ist der Beitrag der
Lalloying* sehr klein (z. B.: E,BAs = E,%As = 5 ¢V)

— Einfluss von tensiler Verspannung entscheidend, was die Rot-
verschiebung von E,, E,+A,, E, und E|* mit x erklart

d<e>/dE’ (a. u)

GaNyAsl_y
- drastische Rotverschiebung
von E, mit y

- Blauverschiebung der direk-
ten Interband-Ubergiinge
E,und E\+A,

- leichte Rotverschiebung der
direkten Interband-Uberginge
Ey, E,und E, mit y

(siehe GaAs-Bandstruktur fiir

Zuordnung der Interband-

Ubergiinge)

‘GaAs-Bandstruktur aus: J. R. Chelikowsky a.
M. L. Cohen, Phys. Rev. B14, 556 (1976).
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FIG. 1. Band structure of GaAs reproduced from Ref. 4
showing the main interband critcal points.

[*#] T. Mattila et al., Phys. Rev. B60, R11245 (1999).

[***] G. Leibiger et al., Appl. Phys. Lett. 77, 1650 (2000).
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- dramatische Rotverschiebung von E; mit y als Folge von Lokalisierung

der e-WF (— band mixing — level repulsion) [**]

- Blauverschiebung der £, (und E1+Al)-ijbergangsenergie als Folge von

tensiler Verspannung und ,,alloying* [***]

- fiir kritische Punkte £, E, und £,* sind keine Deformationspotentiale

von GaAs bzw. keine gesicherten Ubergangsenergien in f-GaN bekannt

— Einfliisse von Verspannung und alloying nicht berechenbar

S

- B auf Gruppe ITI-Gitterplatz

- BN =4777TA - Aala=16%

- lonizitit: £BAs = 0.002

— BAs-Phonon nur mittels Raman-Spektroskopie nachweisbar

- B-Storpotential nur durch lokale Spannungsfelder bestimmt
— entschieden schwiécher als N-Storpotential

— alle (nachgewiesenen) kritischen Punkte der Bandstruktur werden
durch biaxiale Verspannung und ,,alloying* beeinflusst

— B,Ga,_As verhilt sich wie ,,normaler Mischkristall*

- N auf Gruppe V-Gitterplatz

- afON=452A - Aala=20%

- f9N=0.500

— GaN-artige Phonon-Mode ir-aktiv

- starkes, kurzreichweitiges N-Storpotential

— lokalisierte Zusténde in der Bandliicke fiir N-Konzentrationen im
Dotierbereich (y ~ 10' cm)

— fiir héhere Konz.: Lokalisierung im Ortsraum — Wechsel-
wirkung zwischen Wellenfunktionen verschied: k-Anteile

—> drastische Rotverschiebung von E, mit y
- GaNyAsl_y, verhilt sich nicht wie ,, normaler Mischkristall ¢




