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Введение 

 

Актуальность работы.  

В настоящее время интегральные микросхемы практически достигли предела 

степени интеграции электронных компонент и быстродействия. Применение 

оптических межсоединений для связи отдельных элементов схемы существенно 

повысит скорость передачи сигналов. Для этой цели активно ведётся разработка 

оптоэлектронных компонентов, необходимых для создания фотонных 

интегральных схем, с целью эффективной генерации, модуляции и детектирования 

оптического излучения. Однако число фотонных компонент на современных 

интегральных схемах лишь приближается к отметке в десять тысяч [1]. Для 

уменьшения стоимости и повышения эффективности фотонных микросхем 

необходимо повышать степень интеграции оптических элементов, следуя основной 

парадигме микроэлектроники. С этой точки зрения наиболее перспективным 

подходом является сохранение кремниевой технологии в качестве платформы для 

создания фотонных и оптоэлектронно-фотонных гибридных интегральных 

микросхем. Однако базовый материал современной комплементарной металл-

окисел-полупроводниковой технологии – кремний, ввиду ряда физических 

ограничений, не пригоден в чистом виде для создания эффективных излучателей, 

детекторов и модуляторов оптического излучения в ближнем инфракрасном 

диапазоне длин волн [2]. В то же время использование материалов группы A3B5, 

хотя и решает проблему эффективности, но вносит дополнительные шаги в 

существующий технологический процесс, удорожая производство [3-7]. Таким 

образом, для создания кремниевой интегральной фотоники требуются 

полупроводниковые материалы, максимально совместимые с кремниевой 

технологией. 

Полупроводниковые силициды обладают огромным потенциалом с точки 

зрения их использования в оптоэлектронике, фотовольтаике и фотонике [8]. Среди 

них полупроводниковая фаза дисилицида железа (β-FeSi2), которая активно 
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исследуется уже в течение 30-ти лет [9-38], обладает всеми необходимыми 

физическими свойствами: 

1) β-FeSi2 является нетоксичным, устойчивым к высоким температурам и 

окислению материалом, а входящие в его состав химические элементы – одни 

из самых распространённых в земной коре [39]. 

2) Соединение является прямозонным (псевдопрямозонным) полупроводником с 

шириной запрещённой зоны (0,8 – 0,85) эВ [9, 40]. 

3) Гетероструктуры Si/β-FeSi2 обладают сигналом электролюминесценции при 

комнатной температуре, а внешний квантовый выход подобных структур 

достигает 0,1%, а мощность излучения – 0,4 мВт [17]. Ещё одно преимущество 

– возможность одновременного создания детекторов излучения [18-20]. 

4) Материал обладает большим коэффициентом поглощения (порядка 105 см-1) в 

ближней ИК-области (при энергии фотонов около 1 эВ) [9], что более, чем в сто 

раз больше, по сравнению с кристаллическим кремнием, а гетероструктуры  

Si/β-FeSi2 могут быть использованы в качестве материала для солнечных 

элементов [41], теоретически рассчитанный коэффициент фотоэлектрического 

преобразования для которых составляет 16 – 23 % [42]. 

5) β-FeSi2 обладает большим значением показателя преломления – 5,6 в области 

прозрачности, что хорошо контрастирует с SiO2, и достаточно широкой 

оптической шириной запрещённой зоны, тем самым, является перспективным 

материалом для создания фотонных кристаллов [43]. 

Однако, несмотря на интенсивное исследование β-FeSi2 и разработку 

светоизлучающих и детектирующих структур на его основе, существует ряд 

проблем, ограничивающих его практическое использование. Во-первых, 

сложность формирования бездефектных эпитаксиальных плёнок на подложках 

кремния приводит, с одной стороны, к проблемам при интерпретации оптических 

свойств материала [44-46], с другой – к низкой эффективности светоизлучающих и 

детектирующих структур [17, 37, 47]. Во-вторых, полосы люминесценции 

(1500 – 1550 нм) и фотодетектирования (1300 – 1400 нм) в данных структурах 

лежат в разных спектральных диапазонах, не перекрываясь. Наконец, ряд 



7 
 

исследований указывает на необходимость формирования и исследование 

наноразмерных структур, в которых за счёт деформаций кристаллической решётки 

β-FeSi2 [16] и квантово-размерного ограничения носителей заряда [43] 

теоретически возможно повысить эффективность, как люминесценции, так и 

фотоэлектрического преобразования. 

Таким образом, формирование квантово-размерных структур в системе  

Si/β-FeSi2 является перспективным с точки зрения создания эффективных 

светоизлучающих и фотодетектирующих оптоэлектронных приборов для 

кремниевой фотоники. Кроме того, детальное изучение электронной структуры 

наноразмерного β-FeSi2, например, в виде нанокристаллов, встроенных в 

кремниевую матрицу, с привлечением взаимодополняющих методик 

исследования, позволит определить истинную природу наблюдаемых 

люминесценции и фотоотклика в данной системе, а также подтвердить, или 

опровергнуть теоретические прогнозы. 

 

Обоснование выбора материалов.  

Выбор кремния и железа в качестве материалов для создания диодных 

структур обусловлен тем, что они являются широко распространёнными 

химическими элементами (Si – второй, а Fe – четвёртый по содержанию в земной 

коре элемент) и нетоксичны, как и их соединения – силициды. В частности, при 

определённых условиях они формируют полупроводниковую фазу дисилицида 

железа - β-FeSi2, которая обладает рядом физических свойств, применимых при 

создании оптоэлектронных, фотонных и фотовольтаических приборов. Условия 

формирования β-FeSi2 совместимы с производственными процессами кремниевой 

комплементарной металл-окисел-полупроводниковой технологией, что открывает 

перспективы создания кремниевых фотонных или гибридных оптоэлектронно-

фотонных интегральных схем. 

 

Цель диссертационной работы – установить зависимость между 

кристаллической структурой и оптоэлектронными свойствами кремниевых 
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диодных структур со встроенными нанокристаллами β-FeSi2 для определения 

перспектив их использования в кремниевой оптоэлектронике, фотонике и 

фотовольтаике. 

 

Основные задачи диссертационной работы: 

1. Сформировать комбинацией методов твердофазной и молекулярно-лучевой 

эпитаксии кремниевые диодные структуры со встроенными слоями 

нанокристаллов β-FeSi2. 

2. Определить влияние встраивания нанокристаллов β-FeSi2 в область объёмного 

пространственного заряда кремниевых диодов на их электрические 

характеристики: плотность токов утечки, паразитные сопротивления, 

коэффициент выпрямления и коэффициент идеальности вольт-амперной 

характеристики, наличие дополнительных глубоких дефектных уровней захвата 

носителей заряда. 

3. Определить эпитаксиальные соотношения между кремниевой матрицей и 

нанокристаллами β-FeSi2, дефектность гетероинтерфейса, величины упругих 

деформаций кристаллической решётки нанокристаллов и её рассогласование с 

решёткой кремния. 

4. Исследовать спектральный фотоотклик кремниевых лавинных диодов со 

встроенными нанокристаллами β-FeSi2 в видимом, ближнем инфракрасном и 

коротковолновом инфракрасном диапазонах длин волн и рассчитать внешнюю 

квантовую эффективность фотодетектирования, обнаружительную способность 

и коэффициент лавинного умножения. 

5. Исследовать спектры электролюминесценции кремниевых диодных структур с 

нанокристаллами β-FeSi2 в ближнем инфракрасном диапазоне длин волн, 

определить выходную мощность оптического излучения и оценить внутренний 

и внешний квантовых выходы светодиодных структур. 

6. Установить механизмы и вклады нанокристаллов β-FeSi2 различных размеров в 

наблюдаемые фотоотклик и люминесценцию в ближнем инфракрасном 

диапазоне длин волн. 
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7. Установить характер 1-го фундаментального перехода в нанокристаллах  

β-FeSi2, его связь с деформациями кристаллической решётки нанокристаллов и 

определить род гетероструктуры, формируемой в системе кремниевая 

Si/нанокристалл β-FeSi2/Si. 

 

Научная новизна работы. 

В работе получены экспериментальные и теоретические результаты, которые 

заключаются в следующем: 

1. Установлено, что комбинацией методов твердофазной эпитаксии для 

формирования нанокристаллов β-FeSi2 и молекулярно-лучевой эпитаксии для 

формирования тонких кремниевых разделительных слоёв удаётся создать 

практически бездефектную гетероструктуру со встроенными в кремниевую 

матрицу нанокристаллами с бимодальным распределением по размерам.  

2. Определено эпитаксиальное соотношение между кремниевой матрицей с 

направлением роста [111] и встроенными в неё нанокристаллами β-FeSi2, 

которое независимо от их размера имеет вид: β-FeSi2(110)//Si(111) c 

азимутальным сопряжением β-FeSi2[111]//Si[11̅0]. 

3. Установлено, что нанокристаллы β-FeSi2 с размерами до 6 нм характеризуются 

значительно деформированной кристаллической решёткой с увеличением 

параметра a решётки β-FeSi2 до 10%, в то время как более крупные 

нанокристаллы демонстрируют умеренную деформацию при увеличении 

параметра a решётки β-FeSi2 не более чем на 6%. Независимо от размера 

нанокристаллов β-FeSi2 наблюдается тенденция к уменьшению рассогласования 

параметров кристаллических решёток матрицы и нанокристаллов относительно 

значений для недеформированной системы, однако, наименьшее 

рассогласование характерно для малых нанокристаллов β-FeSi2. 

4. Зарегистрирована интенсивная электролюминесценция при комнатной 

температуре в диапазоне энергий фотонов 0,7 – 0,9 эВ в кремниевых диодах со 

встроенными нанокристаллами β-FeSi2, мощность излучения которой достигает 

25 мкВт, а внешний квантовый выход - 9×10-3%. 
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5. Получены данные время-разрешённой фотолюминесцентной спектроскопии, 

свидетельствующие о большой силе осциллятора оптического перехода в 

крупных НК β-FeSi2. 

6. Установлено, что эпитаксиальное соотношения вида β-FeSi2(110)//Si(111) не 

обязательно приводит к смене типа фундаментального перехода с непрямого на 

прямой для β-FeSi2. 

7. Установлено, что нанокристаллы β-FeSi2 диаметром от 3 до 15 нм являются 

непрямозонным полупроводником, в то время как нанокристаллы диаметром от 

15 до 40 нм характеризуются прямым переходом в Y-точке зоны Бриллюэна. 

Наблюдаемая люминесценция имеет экситонную природу и связана с 

излучательной рекомбинацией в крупных нанокристаллах. 

8. Изготовлен фотодиод на основе двойной гетероструктуры Si/НК β-FeSi2/Si с 

самым широким рабочим спектральным диапазоном от 400 до 1800 нм. 

Показано, что фотоотклик в данной системе обусловлен прямым оптическим 

возбуждением носителей в объёме нанокристаллов без участия состояний на 

гетерогранице или дефектов кристаллической структуры кремниевой матрицы. 

9.  Экспериментально продемонстрирован квантово-размерный эффект Штарка в 

кремниевом лавинном фотодиоде со встроенными нанокристаллами β-FeSi2. 

Показано, что за счёт эффекта лавинного умножения носителей заряда и 

квантово-размерного эффекта Штарка, фотоотклик достигает значений до 

70 мА/Вт, внешняя квантовая эффективность – 7 -8%, а детектирующая 

способность составляет не менее 108 смГц1/2/Вт в диапазоне длин волн 

1400 – 1800 нм при комнатной температуре. 

 

Практическая ценность работы:  

1. Разработан кремниевый лавинный фотодетектор ультраширокого 

спектрального диапазона (400 – 1800 нм), работающий при комнатной 

температуре. Внешняя квантовая эффективность фотодетектирования достигает 

100% в видимом диапазоне длин волн и 8% в ближней инфракрасной области 

длин волн. Энергетическое положение края фоточувствительности 
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регулируется при помощи питающего обратного напряжения за счёт квантово-

размерного эффекта Штарка. Фотодетектор может быть использован в таких 

областях как: оптическая спектроскопия, кремниевая интегральная фотоника и 

оптоэлектроника, волоконные линии оптической связи, солнечные элементы 3-

го поколения на основе кремния.  

2. Разработан кремниевый светодиод, работающий при комнатной температуре с 

максимумом излучения на длине волны 1530 нм с выходной мощностью 

оптического излучения до 25 мкВт, который может быть использован в 

волоконных линиях оптической связи и для реализации оптической связи в 

интегральных схемах. 

 

Основные защищаемые положения: 

1. Встраивание нанокристаллов β-FeSi2 в область объёмного пространственного 

заряда кремниевых диодов не приводит к существенной деградации их 

электрических характеристик. 

2. Ориентация нанокристаллов β-FeSi2 в матрице Si с эпитаксиальным 

сопряжением вида β-FeSi2(110)//Si(111) является необходимым, но 

недостаточным условием для возникновения упругих деформаций решётки 

нанокристалла, благоприятных для смены типа первого фундаментального 

перехода с непрямого на прямой.  

3. Интенсивная электролюминесценция в диапазоне энергий фотонов 0,7 – 0,9 эВ 

с максимумом при 0,81 эВ при комнатной температуре в кремниевых диодах со 

встроенными в активную область нанокристаллами β-FeSi2 определяется 

излучательной рекомбинацией в крупных нанокристаллах. 

4. Крупные нанокристаллы β-FeSi2 формируют с матрицей Si гетероструктуру I-го 

рода с квантовыми ямами. 

5. Расширение спектрального диапазона и повышение фоточувствительности 

кремниевых диодов со встроенными в активную область нанокристаллами  

β-FeSi2 до 1800 нм является следствием квантово-размерного эффекта Штарка и 
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лавинного умножения фотогенерированных носителей в нанокристаллах  

β-FeSi2. 

 

Обоснованность и достоверность полученных результатов. 

обеспечивается корректным использованием современных методик проведения 

экспериментов и обработки их результатов, применением взаимодополняющих 

методов исследования (просвечивающая электронная микроскопия высокого 

разрешения, люминесцентная спектроскопия, в том числе с временным 

разрешением, фотоэлектрическая спектроскопия), корреляцией полученных 

экспериментальных данных с представленными в данной работе теоретическими 

расчётами, повторяемостью проведённых измерений и их согласованности с 

результатами других исследовательских групп. 

 

Апробация результатов работы.  

Результаты диссертационной работы были лично представлены автором в 7 

устных и 4 стендовых докладах на региональных (2), всероссийских (4) и 

международных (5) конференциях, проводимых в период с 2011 по 2016 годы, в 

том числе на: Второй Азиатской школе-конференции по наноструктурированным 

материалам ASCO-NANOMAT 2013 (г. Владивосток, Россия, 2013 г.), Первой 

Азиатско-Тихоокеанская школе молодых ученых по поверхности твердых тел 

APSSS-1 Школа молодых ученых (г. Владивосток, Россия, 2014 г.), Первой летней 

школе-конференции по передовым силицидным технологиям ICSS-Silicide2014 (г. 

Токио, Япония 2014 г.), Третьей Азиатской школе-конференции по 

наноструктурированным материалам ASCO-NANOMAT 2015 (г. Владивосток, 

Россия, 2015 г.) и Четвёртой Азиатско-Тихоокеанской конференции по 

полупроводниковым силицидам APAC Silicide 2016 (г. Фукуока, Япония 2016 г.). 

 

Публикации.  

По материалам диссертационной работы опубликовано 7 статей в журналах 

из списка ВАК, в международных реферируемых журналах, входящих в базы 
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данных Scopus и Web of Science, и 21 тезис в сборниках трудов региональных (2), 

всероссийских (7) и международных (12) конференций. 

 

Личный вклад автора заключается в проведении всех экспериментов по 

формированию образцов в сверхвысоковакуумной камере. Им были получены и 

проанализированы все данные электрических (вольт-амперная характеристика) и 

электрооптических (спектральный фотоотклик и электролюминесценция) 

измерений. Автор обрабатывал и анализировал данные фотолюминесцентной 

спектроскопии, в том числе время- разрешённой, а также расшифровывал и 

анализировал данные просвечивающей электронной микроскопии высокого 

разрешения. Кроме того, автором были сформулированы и поставлены задачи для 

проведения расчётов зонной структуры из первых принципов. Автор участвовал в 

обсуждении и написании всех статей. 

Вошедшие в диссертационную работу результаты отражают итоги 

исследований, проведённые в ИАПУ ДВО РАН сотрудниками лаборатории оптики 

и электрофизики совместно с сотрудниками лаборатории нанодиагностики и 

нанолитографии и лаборатории молекулярно-лучевой эпитаксии соединений A3B5 

ИФП СО РАН. 

Участие основных соавторов публикаций заключается в следующем: 

профессор, д.ф.–м.н. Н.Г. Галкин ставил задачи исследований, д.ф.–м.н. Т.С. 

Шамирзаев участвовал в обсуждении результатов люминесцентной 

спектроскопии, д.ф.–м.н. А.К. Гутаковский проводил исследования 

кристаллической структуры образцов методом просвечивающей электронной 

микроскопии высокого разрешения, анализом которых занимался к.ф.–м.н. С.А. 

Доценко. Формировал мезадиодные структуры на основе выращенных образцов 

к.ф.–м.н. Е.А. Чусовитин. В проведении фотоэлектрических измерений участвовал 

д.ф.–м.н. Д.Л. Горошко. Данные фотолюминесцентной спектроскопии при 

комнатной температуре были получены к.ф.–м.н. К.Н. Галкиным. Аспирант ИАПУ 

ДВО РАН С.А. Балаган проводил теоретические расчёты из первых принципов. 

PhD Y. Terai проводил исследования образцов методом время-разрешённой 
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фотолюминесцентной спектроскопии и участвовал в их обсуждении. Все соавторы 

исследований участвовали в обсуждении результатов и написании статей. 

 

Структура и объём диссертации.  

Диссертационная работа состоит из введения, пяти глав, заключения и списка 

цитируемой литературы. Общий объём диссертации составляет 149 страниц, 

включая 27 рисунков, 5 таблиц и 242 наименования цитируемой литературы.  

 

Материалы диссертационной работы полностью отражены в следующих 

публикациях: 

1. Shamirzaev, T. S. Electroluminescent 1.5-μm light-emitting diodes based on p+-Si/NC 

β-FeSi2/n-Si structures. / T. S. Shamirzaev, N. G. Galkin, E. A. Chusovitin, D. L. 

Goroshko, A. V. Shevlyagin, A. K. Gutakovski, A. A. Saranin, A. V. Latyshev A.V // 

Semiconductors. – 2015. – Vol. 49. – № 4, P. 508-512. 

2. Shevlyagin, A. Characterization of the silicon/β-FeSi2 nanocrystallites 

heterostructures for the NIR photodetection at low temperature. / A. Shevlyagin, D. 

Goroshko, E. Chusovitin, K. Galkin, N. Galkin // Jpn. J. Appl. Phys. – 2015. – Vol. 

54. – № 7S2. – P. 07JB02.  

3. Shevlyagin, A. V. Enhancement of the Si p-n diode NIR photoresponse by embedding 

β-FeSi2 nanocrystallites. / A. V. Shevlyagin, D. L. Goroshko, E. A. Chusovitin, K. N. 

Galkin, N. G. Galkin, A. K. Gutakovskii // Sci. Rep. – 2015. – Vol. 5. – P. 14795. 

4. Shevlyagin, A.V. VIS-NIR-SWIR multicolor avalanche photodetector originating 

from quantum-confined Stark effect in Si/β-FeSi2/Si structure. / A. V. Shevlyagin, D. 

L. Goroshko, E. A. Chusovitin, N. G. Galkin // Appl. Phys. Lett. – 2016. – Vol. 109. 

– № 17. – P. 171101. 

5. Galkin, N. G. Prospects for silicon–silicide integrated photonics. / N. G. Galkin, A. V. 

Shevlyagin, D. L. Goroshko, E. A. Chusovitin, K. N. Galkin // Jpn. J. Appl. Phys. – 

2017. – Vol. 56. – № 5S1. – P. 05DA01. 

6. Shevlyagin, A. V. A room-temperature-operated Si LED with β-FeSi2 nanocrystals in 

the active layer: μW emission power at 1.5 μm. / A. V. Shevlyagin, D. L. Goroshko, 
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E. A. Chusovitin, S. A. Balagan, S. A. Dotcenko, K. N. Galkin, N. G. Galkin, T. S. 

Shamirzaev, A. K. Gutakovskii, A. V. Latyshev, M. Iinuma, Y. Terai // J. Appl. Phys. 

– 2017. – Vol. 121. – № 11. – P. 113101. 

7. Shevlyagin A. V. Stress-induced indirect to direct band gap transition in β-FeSi2 

nanocrystals embedded in Si / V. Shevlyagin, D. L. Goroshko, E. A. Chusovitin, S. A. 

Balagan, S. A. Dotcenko, K. N. Galkin, N. G. Galkin, T. S. Shamirzaev, A. K. 

Gutakovskii, A. V. Latyshev, M. Iinuma, Y. Terai // AIP Conference Proceedings. – 

2017. – Vol. 1874. – № 1. – P. 030007. 
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Глава 1. От кремниевой микроэлектроники к оптоэлектронике и 

интегральной фотонике 

 

1.1 Подходы к созданию полностью оптических чипов и гибридных 

оптоэлектронно-фотонных интегральных схем 

 

Основной эволюционный принцип современной микроэлектроники можно 

выразить в девизе: “меньше, дешевле, быстрее”, благодаря сверхвысокому уровню 

интеграции её основного элемента – транзистора [2]. Отличным подтверждением 

этого может служить анонсирование компанией Intel технологического процесса 

полупроводникового производства с разрешением в 14 нм в 2011 году и 

последовавшее серийное производство процессоров, использующих второе 

поколение трёхзатворных транзисторов, с новой микроархитектурой в 2014 году. 

Согласно же дорожным картам корпорации Global Foundries, технологический 

процесс в 7 нм планировалось освоить к 2018 году. В реальности на начало 2019 

года достигнуто технологический разрешение в 10 и 7 нм и начато рисковое 

производство чипов по 5- и 6-нм технологиям компанией TSMC. Корпорация 

Samsung к 2021 году намерена начать производство 3-нм продукции с 

использованием полевых транзисторов с круговым затвором. Таким образом, 

очередная “смерть” закона Мура отодвинута на неопределённый срок. Однако в 

дальнейшем уменьшение размеров транзисторов неминуемо столкнётся с 

квантово-механическими ограничениями. 

При сохранении транзисторной парадигмы развития микроэлектроники и 

переходе в ближайшие годы к экстрим-ультра-фиолетовой технологии 

нанолитографии с длиной волны 13,5 нм основными проблемами в создании 

сверхбольших интегральных схем останутся растущее сопротивление 

межсоединений и межконтактная емкость, что приведет к резкому увеличению 

резистивных потерь и лишь слабому росту быстродействия. Другая проблема при 

дальнейшем масштабировании транзисторов – это диссипация мощности: потеря 
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мощности на металлических межсоединениях превышает потребляемую 

транзисторами мощность.  

Проблема резистивных потерь и существенного повышения быстродействия 

может быть решена за счет применения оптической связи между элементами 

интегральной схемы, так как в прозрачной среде фотоны распространяются 

практически без перекрёстных помех и при существенно меньшем тепловыделении 

[48]. Однако современные интегральные фотонные схемы содержат лишь около 

тысячи фотонных компонент (Рис. 1.1), обладая при этом высокой стоимостью 

производства [49].  

 

 

Рис. 1.1. Темпы развития интеграции оптических элементов в последние 30 лет 

[49], представленные в виде числа компонент в пересчёте на микрочип: 

монолитные фотонные интегральные схемы на основе фосфида индия – InP (синие 

ромбы); кремниевые оптические микрочипы (красные круги – без лазерного 

источника излучения, зелёные треугольники – с интегрированным гетерофазным 

лазером на основе материалов группы A3B5). Пунктирными линиями отмечен 

экспоненциальный темп роста технологий. 

 

Дело в том, что вместо повышения степени интеграции фотонных компонент 

исследователи сосредоточились на повышении производительности отдельных 

устройств, хотя ещё в 1969 году сотрудником корпорации Bell С.Т. Миллером была 
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высказана идея того, что движущей эволюционной силой развития фотоники, 

равно как и микроэлектроники, должна стать именно интеграция [50]. Разница в 

подходах при сравнении микроэлектроники и фотоники заключается в сложности 

интегральных фотонных схем, которые включают несколько строительных 

компонент, таких как: лазеры, фотодетекторы, модуляторы, оптические волокна и 

волноводы и усилители. При этом для производства этих компонент используется 

целый спектр материалов: стёкла, полимеры, диэлектрики и полупроводники, и 

сразу несколько технологических процессов. В микроэлектронике же, напротив, 

используется только один материал – кремний и его производные, и один 

технологический процесс – комплементарная металл-диэлектрик-

полупроводниковая технология [48]. Учитывая данные факты, кремниевая 

интегральная фотоника является камнем преткновения многих исследователей для 

применения парадигмы микроэлектроники. К сожалению, слабая сторона кремния, 

как материала, - это фундаментальные ограничения для создания подходящих 

излучающих, детектирующих и модулирующих оптоэлектронных компонент, 

работающих в области прозрачности волноводов, оптических волокон и 

кремниевых подложек, т.е. в ближнем инфракрасном диапазоне длин волн. 

Ограничения связаны с тем, что кремний является непрямозонным 

полупроводником (малоэффективный излучатель) с неподходящей шириной 

запрещённой зоны в 1,12 эВ (диапазон фотодетектирования лежит в области длин 

волн 200 – 1150 нм) и центрально-симметричным кристаллом (слабо выраженный 

эффект Керра и другие эффекты, лежащие в основе модулирующих устройств) [2].  

Традиционный подход при преодолении указанных недостатков кремния – 

это создание монолитных оптических чипов на подложках из материалов группы 

A3B5, например, InP или рост материалов этой же группы на кремниевой подложке 

– гибридные оптоэлектронно-фотонные схемы. В первом случае это приводит к 

значительному удорожанию технологии из-за отсутствия коммерчески доступных 

пластин материалов A3B5 большого диаметра, во втором случае удорожание 

происходит в основном за счёт использования дополнительных технологических 

процессов при производстве. Рост степени интеграции для обоих подходов 
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представлен на Рисунке 1.1. Стоит отметить, что, хотя первый подход на данный 

момент выигрывает по общему числу фотонных компонент на схеме, второй 

развивается более стремительными темпами. Ещё один подход – это, так 

называемая, инженерия дефектов [51]. Однако, несмотря на очевидные 

преимущества последнего подхода (полностью совместим с кремниевой КМОП 

технологией, поскольку основан на методе ионной имплантации [52-61]), до сих 

пор продемонстрирован только полностью кремниевый фотодетектор, 

работающий при комнатной температуре в ближнем инфракрасном диапазоне длин 

волн, тогда как полностью кремниевый излучатель, полученный имплантацией 

ионов S, Se, Te или Ti, требует охлаждения по крайней мере до температур жидкого 

азота [62-64]. 

Продолжим рассмотрение 2-го подхода, как наиболее быстро 

развивающегося. Учитывая сложности, связанные с ростом A3B5 на кремниевых 

подложках (рост полярного материала на неполярном, рассогласование параметров 

кристаллических решёток), первая реализация оптических межсоединений в 

интегральных схемах – это технология соединения активных и пассивных 

электрических и оптических элементов в виде дискретных устройств посредством 

оптоволокна (fiber-to-the-chip), что подразумевает необходимость подвешивания 

элементов [65]. В результате оптическое межсоединение действительно было 

реализовано, однако степень интеграции оставляла желать лучшего. 

Ещё в 2002 году было предсказано, что оптические межсоединение будут 

повсеместно применяться в интегральных схемах через 10 – 15 лет. Развитие 

технологии роста A3B5 на кремнии через буферные слои, например, Ge или при 

помощи непосредственного сращивания пластин привело к тому, что этот прогноз 

сбылся [66-69]. К 2015 году было реализовано множество вариантов реализации 

оптических межсоединений для создания монолитных фотонных и гибридных 

оптоэлектронно-фотонных схем [70]. Один из них – это сращивание электронной 

интегральной схемы, выполненной на пластине Si, с поверхностью фотонной 

интегральной схемы, выполненной на подложке другого материала, с 

электрическими контактами, проходящими через неё (front-end integration) [71]. 
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Следующий вариант отличается от первого тем, что сращивание происходит с 

задней стороной фотонной интегральной схемы (back-end integration) [71]. Третий 

способ (flip-chip bonding) в сращивании электронной и фотонной интегральных 

схем, выращенных на подложках Si, поперёк волноводов и электрических 

контактов, расположенных на фотонной схеме [72]. Во всех трёх случаях лазер на 

основе AlGaAs выступал в качестве источника излучения с длиной волны в 

1183 нм, Ge – как материал для фотодетектора, а Si – как волновод. 

Параллельно были разработаны способы одновременного формирования как 

электронных, так и фотонных компонентов на едином чипе [73-85]. Для этого в 

качестве подложек используется кремний-на-изоляторе и КМОП технология. В 

результате удалось создать оптический чип, на котором обмен данными между 

процессором и памятью происходил при помощи двух оптических линий со 

скоростью 2,5 Гбит/с [1].  

Другой подход был реализован на подложках Si. В этой схеме используется 

вертикальный монтаж одночиповых приёмо-передатчиков [86]. Каждый из них 

включает Ge фотодиод c вертикальной засветкой, выращенный на подожке Si в 

рамках КМОП технологии, и лазер поверхностного излучения с резонатором, 

также сформированный на подложке Si методом переноса эпитаксиальных плёнок. 

Монтаж чипов друг над другом (Рис. 1.2 (а)) требует реализации лазера с диной 

волны излучения в области прозрачности подложки Si, например, 1550 нм. Для 

монтажа чипов лицом к лицу (Рис. 1.2 (б)) достаточно использовать излучение, 

которое не поглощается в диэлектрике, например, с длиной волны 850 нм. Среди 

недостатков данного подхода можно отметить, что, так как размер вертикально 

излучающего лазера с резонатором составляет 30 – 40 мкм, то при монтаже и 

сращивании чипов требуется очень точное позиционирование. 
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Рис. 1.2. Примеры схем вертикального монтажа кремниевых микрочипов с 

помощью вертикальной оптической связи: (а) друг над другом; (б) лицом к лицу 

[86]. VCSEL – лазер поверхностного излучения с вертикальным резонатором.  

 

С точки зрения стоимости, оптимальным решением для создания гибридных 

оптоэлектронно-фотонных интегральных схем является использование Si КМОП 

технологии с формированием как электронных, так и фотонных компонент на 

едином чипе (в рамках одной кремниевой пластины). При этом необходимо, чтобы 

как можно большее число фотонных компонент можно было формировать в рамках 

всё той же КМОП с минимальными отступлениями: если формирование 

фотодетектора на основе Ge ещё возможно в рамках кремниевой технологии, то 

создание излучающих структур всё же основано на переносе или сращивании 

материалов группы A3B5, что привносит как дополнительные материалы, так и 

технологические процессы, которые существенно удорожают производство. 

 

1.2 Фотонные и оптоэлектронные компоненты на основе силицидов 

переходных металлов. Полностью кремний-силицидная фотоника 

 

Элементы периодической таблицы Менделеева образуют более 180 

различных силицидов, т.е. соединений кремния с металлами [87]. Благодаря 

высоким температурам плавления, превосходной температурной стабильности, 

стойкости к окислению, высокой электропроводности, совместимости с 

(а) (б) 
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кремниевой КМОП технологией и простоте получения путём простой реакции 

силицидообразования, силициды стали неотъемлемой частью сверхбольших 

интегральных схем, начиная с конца 70-ых годов прошлого века [88]. Силициды в 

интегральных схемах применяются в качестве межсоединений, затворов для МОП 

структур, омических контактов и для формирования барьеров Шоттки. В 

частности, дисилицид вольфрама – WSi2 – применяется при создании 

многозатворных транзисторов для снижения контактного сопротивления и 

получения омического контакта [89], а дисилицид титана – TiSi2 – для понижения 

сопротивления между истоком, стоком и слоем металла [90]. 

Что касается полупроводниковых силицидов, то их насчитывается не более 

двух десятков, причём некоторые из них обладают прямым типом 

фундаментального перехода (Рис. 1.3), что делает их привлекательными с точки 

зрения применения в оптоэлектронике [87, 91]. В целом, полупроводниковые 

силициды составляют класс материалов с шириной запрещённой зоны от 

нескольких десятых (ReSi2) до нескольких единиц электрон вольт (Os2Si3), 

охватывая видимый, ближний инфракрасный и даже средневолновый 

инфракрасный диапазоны длин волн [8]. Однако вокруг большинства 

полупроводниковых силицидов до сих пор не утихают споры о характере 

фундаментального перехода.  

Большая часть исследований посвящена силицидам железа – обнаружено 

существование по крайней мере 8-ми различных фаз (ε-FeSi, α-FeSi2, β-FeSi2,  

s-FeSi2, γ-FeSi2, Fe3Si, α-Fe2Si5 и Fe5Si3), среди которых только одна является 

полупроводником - β-FeSi2 [92-99]. Благодаря ширине запрещённой зоны, 

пригодной для создания излучающих и детектирующих устройств, работающих в 

области прозрачности кварцевого оптоволокна (около 0,8 эВ [9, 40]), большому 

коэффициенту поглощения фотонов с энергией, начиная с 1 эВ (около 105 см-1 [9]), 

полупроводниковая фаза дисилицида железа и особенно её электронные и 

оптические свойства являются объектом исследований уже на протяжении более 

30-ти лет. 
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Рис. 1.3. Список полупроводниковых силицидов с указанными экспериментально 

установленными и теоретически рассчитанными шириной и типом запрещённой 

зоны, которые потенциально могут быть использованы в оптоэлектронике [87].  

 

Неудивительно, что на основе силицидов железа была разработана одна их 

концепций создания двумерной кремниевой оптоэлектронной интегральной схемы 

(Рис. 1.4) [100].  

 

Рис. 1.4. Двумерная кремниевая оптоэлектронная интегральная схема, сопряжённая 

с силицидной фотоникой [100]. Photodiode – фотодиод, MO-Modulator – магнито-

оптический модулятор, Photonic crystal circuits with logic operations – логическая 

схема на фотонном кристалле, Photonic connection waveguide – волновод для 

фотонного соединения, Stacking LED – светодиод вертикального монтажа, 

Electrical connection – электрическое межсоединение, LSI-chips – кристаллы 

большой интегральной схемы, Optically logical operation for XOR – оптическая 

реализация логической операции “исключающего ИЛИ”. 
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Для её реализации необходимо создать 5 оптоэлектронных компонент (Рис. 

1.5): источник, волновод, модулятор, усилитель и детектор излучения [100].  

 

Рис. 1.5. Список основных подходов для создания кремниевой оптоэлектроники 

видимого и ближнего инфракрасного диапазонов длин волн, включающий в себя 

необходимые оптоэлектронные приборы и материалы для их изготовления [100]. 

PhC – фотонный кристалл. 

 

В качестве излучающей структуры рассматривался светодиод на основе 

двойной гетероструктуры Si/β-FeSi2/Si, при этом в качестве активного слоя может 

выступать как эпитаксиальная плёнка β-FeSi2, так и внедрённые в матрицу Si 

преципитаты или нанокристаллы β-FeSi2. Фотодетектором при данном подходе 

выступала гетероструктура вида Si/плёнка β-FeSi2. Модуляцию излучения 

предполагалось осуществлять за счёт магнитооптического эффекта Керра, 

используя ферромагнитную фазу силицида железа – Fe3Si. Наконец, для 

волноводного и усиливающего компонентов рассматривались структуры, 

представляющие собой искусственные фотонные кристаллы с применением  

β-FeSi2. 
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Рассмотрим подробнее статус реализации каждого из 5-ти оптоэлектронных 

компонентов.  

1) Что касается светоизлучающих структур, то на системе Si/толстая плёнка 

(1 мкм) β-FeSi2/Si удалось достичь электролюминесценции при комнатной 

температуре на длине волны около 1500 нм с выходной мощностью излучения 

в 0,4 мВт (внешний квантовый выход около 0,1% [17]), тогда как в случае 

преципитатов и нанокристаллов результаты оказались на несколько порядков 

хуже (10 – 170 нВт [37-47]). 

2) Фотоотклик структур на основе плёнок β-FeSi2, сформированных на подложках 

Si достигает нескольких сотен мА/Вт на длине волны падающего излучения 

около 1300 нм при комнатной температуре с детектирующей способностью до 

2,8×109 смГц1/2/Вт [101-102]. Опубликована всего одна работа [103], в которой 

продемонстрировано детектирование в области 1500 – 1600 нм, при этом 

значение фотоотклика не достигает и 1 мА/Вт. 

3) Несмотря на сложности при формировании устройств спинтроники на 

подложках кремния с использованием силицидов железа (низкая спин-

поляризация, формирование переходного “мёртвого” слоя на гетерогранице 

[104-105]), удалось наблюдать спиновую поляризацию при комнатной 

температуре в системе Si(111)/Fe3Si [106]. Кроме того, активно идут 

исследования по формированию Fe3Si и сплавов Гейслера на подложках Ge 

[107-109]. Таким образом, данная система является перспективной для создания 

магнитооптических модуляторов. 

4) Превосходный контраст показателей преломления β-FeSi2 и воздуха [43], а 

также теоретические расчёты фотонных кристаллов на основе β-FeSi2 [110] 

показали перспективность данного материала. Несмотря на трудности, 

связанные с травлением β-FeSi2
 [111], методом ионного и селективного 

травления в настоящий момент удалось получить двумерные фотонные 

кристаллы с фотонной шириной запрещённой зоны около (0,78 – 0,8) эВ в виде 

упорядоченного паттерна из стержней β-FeSi2 на подложке Si [43]. 
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Очевидным недостатком данного подхода является тот факт, что для 

создания каждого оптоэлектронного компонента необходимо формировать 

отдельную структуру. Кроме того, по состоянию на сегодняшний день, 

спектральные диапазоны излучающих и фотодетектирующих структур не 

перекрываются, либо приборы демонстрирую крайне низкую эффективность. 

Причины последнего обстоятельства будут подробно рассмотрены в следующем 

разделе. 

 

1.3 Ограничения и недостатки применения β-FeSi2 в качестве активной среды 

полупроводниковых оптоэлектронных приборов 

 

Возможность формирования на подложках кремния с ориентацией (001) 

[112-114] и (111) [115-117], а также подходящая ширина запрещённой зоны (около 

0,8 эВ [9]) сразу же сделали β-FeSi2 кандидатом для создания кремниевых 

светодиодных структур. Низкотемпературная фотолюминесценция была 

зарегистрирована для нанокристаллов [26, 118-121] и преципитатов β-FeSi2 [29, 36, 

122-128], внедрённых в матрицу Si, и эпитаксиальных плёнок [129-131] многими 

исследовательскими группами. Спустя некоторое время появились сообщение и о 

люминесценции при комнатной температуре [30-32]. Не отставали и исследования 

электролюминесцентных свойств: рубеж внешнего квантового выхода в 0,1% при 

низких температурах был преодолён для кремниевого диода с преципитатами, 

внедрёнными в область p-n перехода [37]. Далее последовал небывалый рост 

исследований люминесцентных свойств: в качестве светодиодов рассматривались 

структуры c внедрёнными наночастицами [24, 26, 132-134] и двойные 

гетероструктуры с объёмной активной областью [135,136]. Наибольших успехов 

удалось достичь именно в последнем случае: светодиод на основе двойной 

гетероструктуры вида p-Si/плёнка β-FeSi2 толщиной в 1 мкм/n-Si 

продемонстрировал электролюминесценцию при комнатной температуре с 

выходной мощностью оптического излучения в 0,42 мВт (внешний квантовый 

выход составил 0,12%) [17]. Несмотря на достигнутый результат, эффективность 
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оказалась всё же далёкой от практического применения. Рассмотрим причины 

низкой эффективности люминесценции в системе Si/β-FeSi2. 

Параллельно с исследованием люминесцентных свойств β-FeSi2 происходило 

интенсивное накопление экспериментальных данных, касающихся оптических 

характеристик материала, в частности коэффициента поглощения, величины 

запрещённой зоны, а главное – типа фундаментального перехода, для чего широко 

применялась оптическая спектроскопия [137-146]. Как результат, примерно треть 

исследований свидетельствуют о непрямозонном характере [11, 141], тогда как 

остальные – о прямом типе первого фундаментального перехода [146-149], при 

этом β-FeSi2 в виде монокристаллов как по экспериментальным, так и по 

теоретическим работам является непрямозонным полупроводником [11, 150, 151]. 

Дело в том, что, будучи сформированным на кремниевой подложке или в 

кремниевой матрице, β-FeSi2 демонстрирует низкое кристаллическое качество, 

например, присутствие большого числа вакансий Si или Fe [9, 10]. Эти дефекты 

могут участвовать в поглощении фотонов с энергиями меньше, чем ширина 

запрещённой зоны Si и β-FeSi2, приводя к возникновению дополнительных 

особенностей на спектрах поглощения, например, так называемый “хвост” Урбаха 

[44, 152]. Это, в свою очередь, приводит к затруднениям в интерпретации 

экспериментальных данных и даже некорректной оценке, как величины 

запрещённой зоны, так и типа фундаментального перехода. Применение другой 

экспериментальной методики – фотоотражательной модуляционной 

спектроскопии – лишь подтвердило, что β-FeSi2 является непрямозонным 

полупроводником: в то время как фотолюминесценция в системе Si/β-FeSi2 

наблюдается в области энергий (0,8 – 0,81) эВ, энергия первого прямого 

межзонного перехода составляет (0,87 – 0,94) эВ, определённая по спектрам 

фотоотражения [12, 147, 153, 154].  

Некоторую ясность внесли последующие теоретические расчёты зонной 

структуры β-FeSi2, показавшие, что, тогда как объёмный β-FeSi2 является 

непрямозонным полупроводником, то в случае возникновения упругих 

деформаций возможна смена типа фундаментального перехода с непрямого на 
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прямой [16, 155]. Добиться же необходимых деформаций можно как раз при 

гетероэпитаксии рассогласованных (до некоторой степени) по параметрам 

кристаллических решёток материалов, какими и является пара: Si и β-FeSi2. 

Исследования методом просвечивающей электронной микроскопии и 

сопутствующим методом – микродифракцией, подтвердили, что возможно 

формирование как практически полностью релаксированных систем [26, 141], так 

и достаточно напряжённых, особенно в случае преципитатов и нанокристаллов  

β-FeSi2 в кремниевой матрице [29, 35, 36, 156], однако эффективность 

люминесценции оставалась крайне низкой. 

При исследовании люминесценции гетероструктур в системе Si/β-FeSi2 

возникла и другая проблема: линии дислокационной люминесценции в кремнии 

лежат в той же спектральной области, что и предполагаемое излучение от β-FeSi2 

[157]. Появление дислокаций, а точнее дислокаций несоответствия, является 

следствием большого рассогласования параметров кристаллических решёток 

материалов [16]. В общем случае это приводит к аккумуляции упругих напряжений 

до некоторого предела -толщины плёнки, затем с ростом толщины – к частичной 

или полной релаксации напряжений за счёт генерации линейных дефектов 

(дислокаций).  

Подводя короткий итог определения природы люминесценции в системе 

Si/β-FeSi2, можно сказать, что исследователи пришли к тому, что в большинстве 

случаев наблюдается вклад в люминесценцию, как от дислокаций, так и от β-FeSi2, 

и для каждого конкретного случая (системы) помимо данных просвечивающей 

электронной микроскопии и фотолюминесцентной спектроскопии в широком 

температурном диапазоне необходимы данные и других взаимодополняющих 

методик. Такой методикой, например, является фотолюминесцентная 

спектроскопия с временным разрешением, чувствительная к типу 

фундаментального перехода и присутствию каналов безызлучательной 

рекомбинации носителей. 

Исследование кинетики гашения фотолюминесценции для наночастиц  

β-FeSi2, внедрённых в матрицу Si, выявило одну быструю компоненту – с временем 
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затухания в 16 нс [33], а её поведение с ростом температуры лишь укрепило 

гипотезу о том, что в наблюдаемой люминесценции доминирует излучательная 

рекомбинация в наночастицах β-FeSi2, причём характеризующихся прямым 

переходом, а не дислокационной составляющей, характеризующейся более 

длительными временами [158]. Результаты повторились и для упомянутой 

светодиодной двойной гетероструктуре p-Si/плёнка β-FeSi2 толщиной в 1 мкм/n-Si 

с рекордным для системы Si/β-FeSi2 внешним квантовым выходом [17]. Таким 

образом, даже в случае формирования прямозонного β-FeSi2 в системе с 

незначительной долей безызлучательной рекомбинации эффективность 

люминесценции остаётся недостаточной для практических задач. Существует по 

крайней мере ещё две причины, приводящие к низкой интенсивности 

люминесценции. 

Первая связана с сильным температурным гашением интенсивности 

люминесценции в гетероструктурах вида Si/β-FeSi2/n-Si, независимо от того, 

выступает ли в качестве активной области плёнка β-FeSi2 или наночастицы, 

которое является следствием присутствия центров безызлучательной 

рекомбинации, а также слабого ограничения электрон-дырочных пар в слое β-FeSi2
 

[24, 37, 47, 132, 136, 159-163]. Последнее является следствием небольшой величины 

гетеробарьера в данной системе [29, 159, 163, 164]. В результате с ростом 

температуры наблюдается рассасывание носителей из β-FeSi2 в слои Si. Вторая 

причина связана с параметрами электронной структуры β-FeSi2 – с силой 

осциллятора, которая напрямую связана с интенсивностью люминесценции. Как 

правило, прямозонные полупроводники демонстрируют большую силу 

осциллятора (>>1), тогда как для непрямозонных эта величина существенно 

меньше [165]. Первые расчёты зонной структуры β-FeSi2 из первых принципов 

показали, что в случае смены типа фундаментального перехода с непрямого (Y-Λ*) 

на прямой (Y-Y), вследствие деформации кристаллической решётки, существенно 

возрастает сила осциллятора [11, 16]. Однако последующие расчёты показали, что 

при сохранении группы симметрии β-FeSi2 (Cmca) в случае гетероэпитаксии на 

кремнии сила осциллятора для перехода Y-Y стремиться к нулю [166], что должно 
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приводить к низкой интенсивности люминесценции, а для реализации приемлемой 

величины (0,49 – 0,69) необходимо, чтобы группа симметрии β-FeSi2 понизилась 

до моноклинной – P21/c или C2/c [167]. В связи с этим вопрос о причине(-ах) низкой 

интенсивности люминесценции β-FeSi2 остаётся открытым.  

Обе указанные проблемы могут быть решены путём формирования квантово-

размерных структур на основе β-FeSi2
 [43]. В этом случае, с одной стороны, можно 

уменьшить рассасывание носителей из активной области в матрицу Si, за счёт 

ограничения носителей в квантовых ямах или квантовых точках β-FeSi2. С другой 

стороны, поскольку природа люминесценции в таких объектах является 

экситонной, то в случае формирования системы со связанными экситонами 

возможно увеличение силы осциллятора, даже в случае непрямозонного 

полупроводника [43]. Однако для успешной реализации необходимо, чтобы 

энергия связи экситона была сравнимой с тепловой энергией при данной 

температуре. Энергия связи экситона растёт при уменьшении размера квантово-

размерного объекта. Теоретические оценки показали, что для того, чтобы 

наблюдать люминесценцию от нанокристаллов β-FeSi2, встроенных в матрицу 

кремния, их радиус должен быть не больше 12 – 14 нм [43]. Далее, необходимо 

определить излучательное время жизни носителей, например, при помощи время-

разрешённой фотолюминесценции спектроскопии. Чем меньше время жизни, тем 

выше сила осциллятора данного оптического перехода. Наконец, определив 

основной механизм безызлучательной рекомбинации и соответствующее ему 

время жизни носителей, можно оценить предельно достижимую эффективность 

люминесценции для данной системы. Расчёты для нанокристаллов β-FeSi2 

радиусом не более 14 нм дают предельную эффективность около 4% [43], что в 40 

раз превышает результат, полученный для гетероструктуры с объёмной активной 

областью вида p-Si/плёнка β-FeSi2 толщиной в 1 мкм/n-Si [17]. Однако в настоящий 

момент отсутствуют детальные и взаимодополняющие исследования для системы 

с желаемыми размерами нанокристаллов β-FeSi2. 

Теоретические исследования фотовольтаических свойств данных 

соединений, их комбинаций и гетеропереходов кремний/плёнка силицида 
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оказались весьма привлекательными с точки зрения эффективности: до 26% для 

систем с β-FeSi2 [42] и до 40% для гетеросистемы β-FeSi2/BaSi2 [168]. Однако 

практический результат оказался значительно ниже: для системы плёнка  

β-FeSi2/подложка Si получена эффективность в 3,7% [169] и 5,3% в случае замены 

β-FeSi2 на аморфную (нанокристаллическую) фазу (Al)FeSi2 [170].  

Если анализировать причины столь явного различия теории с практикой, то 

можно выделить следующие: 

1) Как известно, β-FeSi2 и Si имеют большое несоответствие параметров 

кристаллических решёток (до 5,5%) [171], что приводит к образованию дефектной 

гетерограницы и низкому кристаллическому качеству формируемой плёнки  

β-FeSi2. Это в свою очередь приводит к формированию центров захвата для 

фотогенерированных носителей [20], а значит к существенному уменьшению 

диффузионной длины носителей и, как результат, низкой эффективности 

солнечной батареи в целом. 

2) Необходимые для формирования β-FeSi2 атомы железа, в случае их диффузии 

в подложку кремния, могут формировать в запрещённой зоне Si глубокие уровни 

[172]. Эти уровни (их даже называют уровнями-киллерами) также выступают в 

роли центров захвата фотогенерированных носителей. Ситуация с диффузией 

атомов Fe в подложку Si наблюдается при термических обработках, которые как 

раз и применяют в попытке повысить кристаллическое качество формируемых 

плёнок β-FeSi2 [173]. 

3) До сих пор актуальна проблема формирования плёнок β-FeSi2 на Si с низкой 

собственной концентрацией носителей (обычно плёнки намеренно 

нелегированные плёнки β-FeSi2 демонстрируют концентрацию носителей порядка 

1018 см-3 [174]). Применительно к солнечным элементам и фотодетекторам вида 

плёнка β-FeSi2/подложка Si это приводит к тому, что область обеднения в плёнке 

β-FeSi2 оказывается недостаточно толстой, для того чтобы эффективно поглощать 

излучение, несмотря на высокий коэффициент поглощения: более 105 см-3 при 

энергии фотонов выше 1 эВ. 
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Подводя итог всем рассмотренным в данной главе литературным данным, 

можно сделать следующие выводы: 

1) Использование полупроводниковой фазы дисилицида железа для создания 

оптоэлектронных компонент, работающих в ближнем инфракрасном диапазоне 

длин волн, является перспективным направлением развития кремниевой 

оптоэлектроники и интегральной фотоники. Однако достигнутые результаты на 

гетероструктурах вида: плёнка β-FeSi2/подложка Si и двойных гетероструктурах 

Si/β-FeSi2/Si выявили ряд проблем. В частности, спектральные диапазоны 

излучающих и фотодетектирующих устройств на основе данных систем не 

перекрываются. 

2) Как формирование гетероструктур, так и анализ оптических характеристик в 

системе Si/β-FeSi2 сильно затруднён большой величиной рассогласования 

параметров кристаллических решёток материалов, что приводит к формированию 

дефектов в кристаллической структуре. В то время как одни дефекты приводят к 

снижению эффективности люминесценции – оборванные связи, микродвойники, 

вакансии, другие, наоборот, демонстрируют люминесценцию в том же 

спектральном диапазоне – дислокации, зачастую ошибочно интерпретируемую за 

люминесценцию от β-FeSi2. 

3) Согласно ряду экспериментальных данных и некоторым теоретическим 

работам, низкая эффективность люминесценции β-FeSi2 обусловлена 

непрямозонным характером материала и/или невысокой силой осциллятора 

первого фундаментального перехода. Однако также показано, что деформация 

кристаллической решётки β-FeSi2 может приводить к изменениям в электронной 

структуре, сопровождающиеся сменой типа перехода на прямой. Наиболее 

перспективным, с точки зрения создания в системе Si/β-FeSi2 необходимых 

напряжений, является создание двойных гетероструктур со встроенными НК или 

преципитатами β-FeSi2. 

4) Использование НК β-FeSi2 вместо плёнок в излучающих структурах является 

перспективным с точки зрения уменьшения гашения люминесценции с ростом 

температуры и создания квантово-ограниченных структур.  
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5) Фотодетектирующие структуры вида: плёнка β-FeSi2/подложка Si обладают 

недостаточной чувствительностью из-за низкой диффузионной длины носителей в 

β-FeSi2, вызванной высокой дефектностью. 

Таким образом, на данный момент системы гетероструктуры с плёнками  

β-FeSi2 не обладают необходимыми свойствами для создания компонент 

кремниевой интегральной фотоники. Системы же с β-FeSi2 пониженной 

размерности (преципитаты, нанокристаллы) не приводят к повышению 

эффективности люминесценции либо вследствие недостаточного квантового 

ограничения носителей в β-FeSi2, либо из-за неблагоприятных деформаций 

кристаллической решётки β-FeSi2 или их полной релаксации. Кроме того, зачастую 

полученные экспериментальные данные являются крайне противоречивыми, 

вследствие отсутствия данных взаимодополняющих методик, направленных в 

первую очередь на определение типа первого фундаментального перехода и 

установление роли структурных дефектов при исследовании люминесцентных 

свойств. 

Из сказанного выше следует, что формирование кремниевых диодных 

структур со встроенными в активную область НК β-FeSi2 с размерами меньше 

30 нм является перспективным для создания эффективных излучающих и 

детектирующих структур, которые работали бы при комнатной температуре в 

ближнем инфракрасном диапазоне длин волн и были совместимы с условиями 

кремниевой КМОП технологии. Кроме того, на данный момент нет полноценных, 

всесторонних и взаимодополняющих исследований структурных, 

люминесцентных и фотоэлектрических характеристик систем с β-FeSi2 в виде 

квантово-размерных объектов, в том числе с привлечением теоретических расчётов 

зонной структуры.  
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Глава 2. Методы исследования, аппаратура и методики 

 

2.1 Методы исследования 

 

Для исследования кристаллической структуры сформированных образцов 

использовался метод просвечивающей электронной микроскопии высокого 

разрешения. Данный метод позволил установить эпитаксиальные сопряжения 

между матрицей кремния и нанокристаллами β-FeSi2, охарактеризовать 

гетероинтерфейс структуры с точки зрения его дефектности, определить 

параметры кристаллической решётки β-FeSi2 и на их основе рассчитать 

деформацию нанокристаллов и величины рассогласования параметров решёток 

гетероструктуры.  

Далее на основе полученных образцов были сформированы диодные 

структуры, для изучения вольт-амперных характеристик, спектрального 

фотоотклика как в режиме фото ЭДС, так и в режиме фототока и спектров 

электролюминесценции. Данные исследования позволили оценить эффективность 

рассматриваемой структуры в качестве источника и приёмника излучения 

ближнего инфракрасного диапазона длин волн для применения в области 

кремниевой интегральной фотоники и волоконных линий оптической связи. 

Расчёты зоной структуры нанокристаллов β-FeSi2 из первых принципов 

позволили установить закономерности в смене типа фундаментального перехода с 

непрямого на прямой, зависящие от величины упругих деформаций. Метод 

фотолюминесцентной спектроскопии с временным разрешением подтвердил 

прямозонный характер нанокристаллов β-FeSi2. Фотолюминесцентная 

спектроскопия с изменяемой мощностью накачки применялась для определения 

типа сформированной гетероструктуры.  

Выбор методов исследования определялся необходимостью, с одной 

стороны, получения достоверной и взаимодополняющей информации о 

кристаллической и электронной структуре рассматриваемых образцов, 

подтвердивших жизнеспособность предлагаемого подхода использования 
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нанокристаллов β-FeSi2 в качестве оптически активной среды, с другой стороны, - 

определения перспективности непосредственного внедрения данного подхода в 

области фотоники и оптоэлектроники.  

 

2.1.1 Просвечивающая электронная микроскопия 

 

Без преувеличения можно сказать, что основой элементной базы 

современной фотоники и оптоэлектроники являются структуры пониженной 

размерности (гетероструктуры с квантовыми точками или квантовыми ямами, 

сверхрешётки). Их использование позволяет получать наносистемы с заданной 

электронной структурой, отличающейся от объёмных материалов. Однако 

нанометровый масштаб данных структур предъявляет и большие требования к их 

структурному совершенству. Отсюда следует, что анализ механизмов 

формирования гетероструктур и установление основных закономерностей 

дефектообразования в них является важнейшей задачей, решение которой 

предполагает, прежде всего, знание реальной структуры материала. Среди методов 

исследования объемной структуры кристаллических объектов наибольшие успехи 

достигнуты в просвечивающей электронной микроскопии [175]. В последние 

десятилетия, с прогрессом приборостроительной технологии и созданием 

высокоразрешающих электронных микроскопов с разрешающей способностью 

лучше, чем 0,1 нм, существенно выросли возможности этого метода, как в области 

наблюдения атомной структуры материалов, так и в области обработки и 

интерпретации электронно-микроскопических изображений. В настоящее время 

лидирующее положение занимает метод высокоразрешающей просвечивающей 

электронной микроскопии (ВРПЭМ) и интегрированные с ним новые методики, 

такие, как сканирующая просвечивающая электронная микроскопия (СПЭМ), 

метод фильтрации неупруго рассеянных электронов, дифракция в сходящихся 

пучках, метод Z-контраста, методы локального химического анализа. Важной 

составляющей частью ВРПЭМ - исследований являются методы компьютерного 

моделирования и цифровой обработки ВРПЭМ-изображений. Применение этих 



36 
 

методов не только обеспечивает однозначность и правильность интерпретации 

экспериментальных изображений атомной структуры объекта, но и позволяет 

получать количественные карты распределения деформаций и искажений 

кристаллической решетки материала по площади исследуемого объекта.  

Основной деталью микроскопа, представленного на Рисунке 2.1, является 

электронная пушка, которая даёт частично коллимированный пучок электронов 

требуемой энергии. В большинстве приборов электроны получаются за счёт 

термионной эмиссии нагретого вольфрамового катода, находящегося под 

напряжением от 100 кВ и выше относительно самого микроскопа. Электронная 

пушка предназначена для создания пучка электронов с помощью 

термоэлектронной (термоэлектронные пушки) или полевой (автоэмиссионные 

пушки) эмиссии. Диафрагмы преедставляют собой металлические пластины с 

отверстиями для прохождения электронов. Толщина пластин подбирается так, 

чтобы сквозь отверстия проходили только электроны, отклоняющиеся от 

оптической оси не более чем на выбранный угол.  

 

 

Рис. 2.1. Принципиальная схема просвечивающего электронного микроскопа [176].  
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На пути к аноду электроны проходят через цилиндр Венельта и выходят через 

отверстие в аноде. В результате получается электронный пучок с возможным 

эффективным диаметром менее 50 мкм, обладающий небольшим углом 

расходимости после выхода из пушки. Далее электронный пучок фокусируется с 

помощью набора конденсорных линз, которые дают необходимую освещённость 

(интенсивность) на образце. Объективная линза фокусирует электронный пучок на 

образце и может обладать очень малым фокусным расстоянием вплоть до 1 мм. 

Проекционные линзы проектируют дифракционную картину или изображение на 

экран с различной степенью увеличения. В конструкции предусмотрены несколько 

систем диафрагм: (1) в конденсорной системе для коллимации пучка и изменения 

его интенсивности; (2) в задней фокальной плоскости объектива для фильтрации 

электронов, выходящих из образца только под определённым углом для 

обеспечения нужного увеличения изображения; (3) в плоскости изображения 

объектива для фильтрации электронов, прошедших через определённую область 

образца. В современных электронных микроскопах используются магнитные 

линзы. При их разработке учитываются три наиболее важные аберрации, связанные 

с конфигурацией магнитного поля: сферическая и хроматическая аберрации и 

астигматизм. 

Система формирования изображения микроскопа состоит из 

фосфоресцирующего экрана, изготавливаемого из мелкодисперсного сульфида 

цинка для непосредственного наблюдения изображения оператором и 

записывающей системы, например, экрана из алюмо-иттриевого граната с ПЗС 

матрицей. 

Микроскопы с высоким рабочим напряжением катода требуют 

сверхвысокого вакуума порядка 10-7 – 10-9 Па для предотвращения генерации 

электрической дуги вблизи катода, а также для обеспечения чистоты основных 

узлов микроскопа и самого образца. 

Подготовка образца для просвечивающей электронной микроскопии 

является комплексной процедурой. Необходим образец с толщиной не более 

нескольких сотен нанометров. Для достижения максимального разрешения 
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толщина образца должна быть сравнима с длиной свободного пробега электронов 

в данном материале, что составляет всего несколько десятков нанометров. 

Современные электронные микроскопы просвечивающего типа могут быть 

оборудованы корректорами аберраций линз электронно-оптической системы, 

монохроматорами электронного пучка, энергетическими фильтрами, приставками 

и детекторами для работы в сканирующем просвечивающем режиме и в режимах 

локального химического анализа.  

Основными режимами для визуализации атомного строения исследуемого 

объекта являются ВРПЭМ и СПЭМ. В первом случае объект освещается 

параллельным когерентным пучком электронов (плоской волной), который 

рассеивается (дифрагирует) на атомном потенциале объекта, образуя вторичные 

электронные волны. ВРПЭМ изображение является результатом интерференции 

этих волн в плоскости изображения объективной линзы микроскопа и отражает 

проекцию атомного потенциала на плоскость изображения. Во втором случае 

объект освещается остросфокусированным когерентным пучком электронов, 

который сканируется от точки к точке по поверхности образца. Диаметр 

сфокусированного пучка на поверхности образца определяет разрешающую 

способность микроскопа в этом режиме и может составлять менее 0,1 нм. 

Прошедшие электронные волны регистрируются либо светлопольным, либо 

темнопольным, либо высокоугловым кольцевым темнопольным детекторами. 

СПЭМ изображение, как и ВРПЭМ изображение является проекцией атомного 

потенциала объекта на плоскость изображения.  

Основная характеристика метода ВРПЭМ - величина пространственного 

разрешения, определяемая положением первого нуля передаточной функции 

контраста оптической системы микроскопа при оптимальной дефокусировке 

объективной линзы по Шерцеру [177]. Эта величина называется также 

разрешением "по точкам" и определяется следующим выражением: 

δт = 0,66·СS
¼·λ¾

,     (2.1) 
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где λ, - длина волны электронов; СS - коэффициент сферической аберрации 

объективной линзы. Разрешающая способность по линиям определяется 

хроматической аберрацией линз и, кроме этого, зависит от стабильности 

электромагнитных параметров микроскопа (ускоряющее напряжение, токи линз и 

отклоняющих катушек и т п.), которые влияют на размытие фокуса. Разрешающая 

способность по линиям (информационный предел разрешения микроскопа) 

определяется, как: 

δл = (··Cc·ΔE/2E)1/2
,    (2.2) 

где Сс – коэффициент хроматической аберрации объективной линзы, ΔE/E – 

нестабильность электромагнитных параметров микроскопа. Как следует из 

выражения (2.1), основным фактором, который определяет разрешающую 

способность электронных микроскопов в режиме ВРПЭМ, является сферическая 

аберрация объективной линзы. В режиме СПЭМ разрешение микроскопа 

определяется диаметром сфокусированного пучка на поверхности образца. 

Поскольку фокусировка пучка осуществляется осветительной (конденсорной) 

системой линз, то основное влияние на разрешение будет оказывать сферическая 

аберрация именно этой системой. Для устранения сферической аберрации линз 

современные электронные микроскопы, например, TITAN 80-300(FEI), JEM-

2200FS (JEOL) оборудованы корректорами сферической аберрации, которые 

позволяют задавать любое значение СS, в том числе и равное нулю, что заметно 

увеличивает разрешающую способность. В этом случае разрешение “по точкам” и 

по “по линиям” совпадают, и определяется выражением (2.2). 

 

2.1.2 Электрические методики измерений – вольт-амперные характеристики 

 

Несмотря на интенсивное развитие микро- и оптоэлектроники, по-прежнему, 

основным классом физических явлений, на которых основаны принципы действия 

полупроводниковых приборов, остаются контактные явления (при контакте 

полупроводников одного химического состава – в гомопереходах или разного – в 
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гетеропереходах, а также в контактах металл-полупроводник). В выпрямляющих 

электрических переходах и прилегающих к ним областях происходят 

разнообразные физические процессы, которые могу приводить к эффектам 

выпрямления тока и его нелинейному росту, лавинному умножению носителей 

заряда при ударной ионизации, туннелированию, изменению барьерной емкости 

перехода, генерации тока или ЭДС под воздействием освещения или, наоборот, 

возникновению стимулированного излучения при приложении внешнего 

смещения [178]. Таким образом, выявление закономерностей и процессов при 

протекании тока через подобные переходы является задачей, предшествующей 

непосредственной характеризации полупроводниковых приборов на их основе. Из 

сказанного следует необходимость измерения вольт-амперных характеристик 

исследуемых приборных структур. 

Во-первых, данный анализ позволяет численно определить параметры 

диодных структур, которые в последствие будут использованы для расчёта 

характеристик самих приборов. Например, определённое из вольт-амперной 

характеристики значение динамического сопротивления диода при нулевом 

смещении и величина обратного тока насыщения, используются для расчёта 

специфической детектирующей способности фотодетекторов. Другой пример 

связан с определением величины напряжения лавинного пробоя и определения 

напряжённости электрического поля в области p-n перехода, которые затем можно 

использовать при моделировании квантово-размерного эффекта Штарка в 

полупроводниковых гетероструктурах с квантовыми точками или квантовыми 

ямами. 

Во-вторых, анализ вольт-амперных характеристик позволяет сделать 

некоторые выводы о дефектности сформированных гетероструктур при условии 

электрической активности данных дефектов. В нашем случае при рассмотрении 

нанокристаллов полупроводникового дисилицида железа, встроенных в 

кремниевую матрицу можно ожидать формирование дефектов роста, вследствие 

достаточно большой величины рассогласования параметров кристаллической 

решётки данных материалов. Наличие данных дефектов в таком случае должно 
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отразиться в увеличении токов утечки и величин паразитных сопротивлений и, как 

следствие, в ухудшении выпрямляющих характеристик по сравнению с диодом, 

изготовленном из образца без встроенных нанокристаллов [179].  

Таким образом, исследование вольт-амперных характеристик решает сразу 

две задачи: первая связана непосредственно с определением важнейших 

характеристик полупроводниковых приборов; вторая выступает в роли обратной 

связи при дальнейшем повышении эффективности рассматриваемых структур, 

позволяя при необходимости корректировать параметры формирования 

гетероструктур в случае наблюдения деградации электрических характеристик 

диодов на их основе. 

 

2.1.3 Фотоэлектрическая спектроскопия 

 

При межзонном поглощении излучения в квантовых точках и ямах 

образуются неравновесные электроны и дырки [180]. Эти носители могут либо 

рекомбинировать, либо, преодолев потенциальный барьер ямы, эмитировать в 

полупроводниковую матрицу. Эмиссия электрон-дырочных пар приводит к 

возникновению фотоэлектрических явлений: фотовольтаических эффектов и 

фотопроводимости. Наиболее благоприятные условия для наблюдения этих 

эффектов реализуются, когда квантово-размерный слой находится в сильном и 

однородном электрическом поле, например, в i-области p-i-n диода. 

Эмитированные электроны и дырки разделяются полем, что приводит к 

уменьшению высоты и ширины потенциального барьера (режим разомкнутой 

цепи) или к возникновению фототока (режим короткого замыкания). 

Для того чтобы спектральная зависимость фотоотклика не зависела от 

распределения энергии в спектре источника излучения и пропускной способности 

измерительной оптической системы, вводится величина фоточувствительности 

(А/Вт или В/Вт, в зависимости от режима измерения), получаемая делением 

выходного сигнала структуры на интенсивность освещения (спектр мощности 

источника излучения). 



42 
 

В случае фотоэлектрической спектроскопии в p-i-n диодах существует 

удобная возможность изменения электрического поля в окрестности слоя с 

квантово-размерными объектами в широких пределах путём подачи обратного 

смещения на исследуемую структуру. Так как электрическое поле при этом 

остаётся однородным, то это создаёт дополнительные преимущества при 

исследовании многослойных и многопериодных гетероструктур. 

Информацию, получаемую из данных фотоэлектрической спектроскопии в 

нашем случае можно разделить на две группы. Первая связана с непосредственной 

характеризацией диодных структур в качестве приёмников оптического излучения. 

При этом основными критериями оценки эффективности структур являются 

фоточувствительность или внешняя квантовая эффективность, а также 

специфическая детектирующая способность. Немаловажен и рабочий 

спектральный диапазон, поскольку он определяет область возможного 

практического применения данных структур. Вторая группа включает в себя 

информацию об особенностях электронной структуры квантово-размерных 

объектов. В нашем случае, исследование спектральной зависимости фотоотклика и 

определение порога генерации фотоотклика позволило определить ширину 

запрещённой зоны нанокристаллов, механизм фотогенерации и оценить 

дефектность гетероинтерфейса между матрицей и нанокристаллами. Кроме того, 

фотоэлектрическая спектроскопия позволила наблюдать в исследуемой системе 

квантово-размерный эффект Штарка, который также может быть использован при 

создании полупроводникового прибора для интегральной кремниевой фотоники и 

волоконных линий оптической связи – электрооптического модулятора. Наконец, 

фотоэлектрическая спектроскопия может выступать как методика оценки 

потенциального применения гетероструктур в качестве солнечных элементов.  

 

2.1.4 Люминесцентная спектроскопия 

 

У полупроводников, находящихся в возбуждённом состоянии, может 

наблюдаться испускание электромагнитного излучения [181]. Люминесценция – 
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это свечение, избыточное над тепловым излучением тела, обладающее конечной 

длительностью, значительно превышающей период световых колебаний. 

Люминесценция, как любое электромагнитное излучение характеризуется 

интенсивностью, спектральным составом, поляризацией, когерентностью и 

длительностью послесвечения. Люминесценция, возникающая за счёт поглощения 

квантов света, называется фотолюминесценцией, а в результате воздействия 

электрического поля – электролюминесценцией. 

При возбуждении полупроводника, создающем электронно-дырочные пары, 

рекомбинационное излучение может возникнуть при непосредственной 

рекомбинации свободных электронов и свободных дырок, при аннигиляции 

экситонов или при рекомбинации носителей заряда через рекомбинационные 

ловушки. 

Фотолюминесцентная спектроскопия — вид оптической спектроскопии, 

основанный на измерении спектра электромагнитного излучения, испущенного в 

результате явления фотолюминесценции, вызванного в изучаемом образце, 

посредством возбуждения его светом. Это один из основных экспериментальных 

методов изучения оптических свойств материалов, и в особенности 

полупроводниковых микро- и наноструктур. Суть метода заключается в том, что 

изучаемый образец облучается светом в видимом, инфракрасном или 

ультрафиолетовом диапазоне. Поглощённые образцом кванты света, фотоны, 

возбуждают электроны, находящиеся в валентной зоне, что приводит к их переходу 

в зону проводимости. Далее электроны испытывают процессы релаксации и, 

постепенно теряя свою энергию, в конечном итоге, достигают нижней границы 

зоны проводимости или других незаполненных уровней энергии, где и 

рекомбинируют с дырками, испуская при этом фотоны с энергией, меньшей или 

равной энергии поглощенных фотонов. Длины волн испущенных фотонов 

анализируется с помощью системы, состоящей из монохроматора и фотодетектора. 

Таким образом, полученные спектры позволяют изучать структуру энергетических 

уровней вещества и многие другие аспекты физики полупроводников и других 

материалов. 
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Существует несколько основных видов фотолюминесцентной спектроскопии 

и множество модификаций. В классической версии метода лазерный луч 

фокусируется в точку диаметром около миллиметра на поверхности образца. 

Излучённый свет собирается системой линз и фокусируется на входном отверстии 

монохроматора. Внутри монохроматора подвижная дифракционная решётка 

расщепляет свет так, что лишь фотоны определённой длины волны (или 

определённого узкого диапазона длин волн) направляются в детектор. При этом 

лазерный луч, отражённый от поверхности образца, обрезается спектральным 

фильтром, установленным на входе в монохроматор. Постепенный поворот 

дифракционной решетки обеспечивает измерение интенсивности света на каждой 

длине волны рассматриваемого диапазона. Спектральное разрешение такой 

системы определяется дифракционной решёткой. Таким образом, в эксперименте 

измеряется спектр излучения, то есть зависимость интенсивности излучения от его 

длины волны (или энергии). 

Спектральный диапазон, в котором проводятся исследования методом 

фотолюминесцентной спектроскопии, лежит, как правило, вблизи первого 

фундаментального перехода, т.е. вблизи запрещённой зоны исследуемого 

материала. Такой тип люминесценции называется краевым. 

При исследовании структур с квантовыми точками или квантовыми ямами 

существует две возможности их возбуждения: фотонами с энергией, превышающей 

ширину запрещённой зоны матрицы, и возбуждение фотонами с энергией, меньше 

чем ширина запрещённой зоны матрицы, но достаточной для возбуждения 

основного состояния квантово-размерного материала [182]. В первом случае 

заселённость уровней квантово-размерного объекта будет в основном определяться 

захватом носителей, во втором – непосредственной генерацией носителей внутри 

квантовой точки или ямы. Данный подход позволяет разделить вклад эффектов, 

связанных с потенциальными барьерами или ямами, а также определить параметры 

транспорта носителей в гетероструктуре даже в случае стационарной 

фотолюминесцентной спектроскопии. Данный подход работает в структурах с 

узкозонным материалом, “захороненном” в более широкозонном.  
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При использовании фотолюминесцентной спектроскопии, как правило, 

смысл имеет проведение не единичного измерения, а серии экспериментов, при 

которых варьируется один или несколько параметров системы [182].  

Проведение серии экспериментов с различными значениями мощности 

возбуждения образца играет ключевую роль в фотолюминесцентной 

спектроскопии. В частности, в полупроводниках зависимость интенсивности 

излучения от мощности возбуждения показывает типы и каналы рекомбинации, и 

может служить индикатором наличия безызлучательной рекомбинации на 

дефектах и других процессов. Как правило, люминесценция, обусловленная 

дефектами, доминирует в спектре при низких уровнях плотности оптической 

накачки, тогда как краевая люминесценция – при более высоких. Дальнейшее 

повышение плотности накачки приводит к заполнению зон в случае объёмных 

материалов или возбуждению более высоких энергетических уровней в случае 

квантовых точек и ям. 

Температура изучаемого образца также является ключевым параметром в 

фотолюминесцентной спектроскопии. Особый интерес представляет наблюдение 

изменений в спектре при изменении температуры. Например, измерение 

интенсивности излучения в зависимости от температуры (так называемый график 

Аррениуса) может давать представление о каналах рекомбинации в 

полупроводниках и позволяет оценить энергию активации данных процессов.  

Стоит отдельно отметить, что анализ зависимостей положений максимумов 

на спектрах люминесценции и интегральной интенсивности позволяет сделать 

вывод о типе гетероструктуры, к которому относится исследуемая система. 

Время-разрешённая фотолюминесцентная спектроскопия - служит в 

основном для измерения времён жизни носителей заряда в материале [182]. В 

данном методе возбуждение образца производится короткими лазерными 

импульсами, а измеряется затухание испущенного образцом излучения во времени. 

Наблюдаемые времена жизни носителей зависят от процессов, возникающих в 

исследуемой структуре. Межзонная рекомбинация в прямозонном полупроводнике 

характеризуется временами жизни в диапазоне (10-9 – 10-7) с. Захват носителей в 
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квантовые ямы, включая предшествующий транспорт, приводит к временам около 

десятка пикосекунд. Захват же дефектами может характеризоваться даже 

субпикосекундным временем. При низком уровне возбуждения люминесценция 

затухает по экспоненциальному закону, тогда как при высоких уровнях появляются 

неэкспоненциальные составляющие. Оже-рекомбинация, транспорт носителей, 

экситонная рекомбинация и рекомбинация через уровни дефектов приводят к 

неэкспоненциальному затуханию люминесценции. 

Что касается интерпретации данных время-разрешённой 

фотолюминесцентной спектроскопии, то на времена жизни носителей большое 

влияние оказывают изменения скорости рекомбинации и дефектность в 

исследуемой системе. Например, в случае гетероструктуры с квантовыми ямами 

увеличение времени жизни может свидетельствовать об уменьшении перекрытия 

волновых функций электронов и дырок, что приводит к снижению эффективности 

люминесценции. Также необходимо учитывать и другие обстоятельства. Во-

первых, большая плотность накачки может приводить к существенному вкладу 

Оже-рекомбинации. Во-вторых, для определения собственных времён жизни 

носителей, необходимо исключить поверхностную рекомбинацию и захват 

носителей дефектами. Эти эффекты можно устранить их насыщением при средних 

уровнях возбуждения. Наконец, измеряемое время затухания люминесценции 

может зависеть от длины волны возбуждения. В общем случае рекомендуется 

возбуждать структуру фотонами с энергией, значительно превышающей ширину 

запрещённой зоны материала. 

При интерпретации данных время-разрешённой фотолюминесцентной 

спектроскопии с точки зрения приборных приложений параметры динамических 

процессов рекомбинации носителей в светодиодных структурах определяют их 

быстродействие, т.е. время их включения и выключения, а значит и возможную 

частоту модуляции. Для снижения времени жизни инжектированных носителей 

используют гетероструктуры, удерживающие свободные носители в узких 

квантовых ямах.  
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В то время как фотолюминесцентная спектроскопия является аналитическим 

методом исследования, который прежде всего даёт качественную характеристику 

параметров энергетической структуры изучаемых систем, то 

электролюминесцентная спектроскопия служит для прямой оценки эффективности 

светоизлучающих структур. Однако к данному методу применимы все особенности 

и разновидности методик первой, включая температурные, время-разрешённые и 

другие зависимости. 

Электролюминесценция может наблюдаться в полупроводниковых 

материалах под воздействием пропускаемого электрического тока или 

приложенного электрического поля. С помощью излучательных диодов можно 

получить не только спонтанное, но и стимулированное излучение. Для этого 

необходимо создать инверсную заселённость уровней [181]. В случае p-n перехода 

носители заряда должны находиться в вырожденном состоянии. При малых токах, 

текущих через p-n переход, возникает спонтанное излучение, распространяющееся 

по всем направлениям. Возрастание тока увеличивает скорость рекомбинации 

носителей, что соответственно увеличивает плотность испускаемых фотонов, 

которые в свою очередь индуцируют дальнейшую рекомбинацию. В случае 

использования двойных гетероструктур, как с объёмным активным слоем, так и с 

квантовыми ямами или точками происходит ограничение, как неосновных 

носителей, так и излучаемых фотонов в пределах активного слоя [179]. 

Активная область идеального светодиода испускает один фотон на каждый 

инжектированный в неё электрон, поэтому внутренний квантовый выход 

излучения светодиода, определяемый как отношение числа рождённых в его 

активной области фотонов к числу инжектированных в неё электронов в единицу 

времени, равен единице. Если все фотоны, испускаемые активной областью, 

выходят за пределы светодиода, то внешний квантовый выход излучения 

светодиода также равен единице. В реальных же светодиодах часть фотонов 

остаётся внутри полупроводника. Это происходит в результате поглощения 

подложкой, отражения или поглощения металлической поверхностью контакта или 

из-за явления полного внутреннего отражения. В связи с этим вводится 
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коэффициент оптического вывода излучения, определяемый как отношения числа 

фотонов, излучённых светодиодом, к числу фотонов, образованных в единицу 

времени в активной зоне. Внешний квантовый выход излучения светодиода 

определяется как произведение внутреннего квантового выхода светодиода и 

квантового выхода излучения или как отношение числа фотонов, испущенных 

светодиодом к числу инжектированных электронов. Время жизни носителей при 

спонтанном излучении светодиодов в прямозонных полупроводниках обычно 

лежит в диапазоне (1 – 100) нс, что позволяет достигать скоростей модуляции до 

1 Гбит/с [179]. 

Для получения высоких значений внутреннего квантового выхода излучения 

необходимо либо повышать вероятность излучательной рекомбинации, либо 

снижать вероятность безызлучательной. Известно, что как при низком, так и при 

высоком уровне возбуждения скорость излучательной рекомбинации 

увеличивается с ростом концентрации свободных носителей. Поэтому для 

повышения внутренней квантовой эффективности необходимо поддерживать 

высокую концентрацию носителей. Этого можно достигнуть не только 

легированием полупроводников до состояния вырождения, но и используя 

двойные гетероструктуры. Двойные гетероструктуры создаются на основе 

трехмерной активной области или активной области в виде квантовых ям. В этих 

случаях носители заряда не могут покинуть активную область до тех пор, пока 

высота потенциального барьера будет больше тепловой энергии при данной 

температуре. В случае квантовых ям происходит ещё и сосредоточение носителей 

в тонком слое, приводя к росту внутреннего квантового выхода излучения. С 

другой стороны, в таких структурах потенциальные барьеры между квантовыми 

ямами создают сопротивление потоку носителей от ямы к яме, поэтому барьеры в 

такой структуре должны быть достаточно прозрачными (низкими и/или тонкими), 

допускающими туннелирование носителей для обеспечения их равномерного 

распределения в активной области. Если толщина активной области в двойной 

гетероструктуре становится слишком большой (больше диффузионной длины), то 

носители распределяются так же, как в гомогенных переходах, и преимущества 
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двойной гетероструктуры теряются. В другом крайнем случае, если активная 

область слишком тонкая, то при высоких уровнях инжекции происходит быстрое 

насыщение носителями. При создании светодиодов поверхностная рекомбинация 

должна быть сведена к минимуму. Для этого все свободные поверхности должны 

быть удалены от областей накопления свободных носителей (от активной области) 

на расстояние по крайней мере нескольких диффузионных длин пробега носителей. 

В связи с этим мезаструктурные светодиоды, в которых вытравливание приводит к 

взаимодействию активной области с воздухом, из-за поверхностной рекомбинации 

обычно обладают низким внутренним выходом излучения [179]. Однако в 

присутствии носителей одного типа (монополярная область) наличие свободных 

поверхностей не снижает квантовый выход излучения. 

 

2.2. Измерительная аппаратура 

 

2.2.1 Сверхвысоковакуумная камера “VARIAN” 

 

Схема сверхвысоковакуумной камеры фирмы “VARIAN” представлена на 

Рисунке. 2.2. Базовое давление составляет 2×10-9 Торр. Камера оснащена 

двухпролетным Оже-анализатором (1), манипулятором с тремя степенями свободы 

(2), держателем карусельного типа на 3 образца (2), оптическим вводом (3), блоком 

источников Fe и Si (4) и кварцевым датчиком толщины плёнок. (5). Рабочее 

давление в камере контролировалось при помощи ионизационной лампы. В 

держателе реализована возможность независимого нагрева каждого образца путем 

пропускания через него постоянного тока. Температура образца рассчитывалась по 

плотности протекающего через него тока. Аппаратура управления и контроля 

представляет собой стандартный блок питания для магниторазрядного насоса и 

блоки Оже-анализатора. Для питания источников (Fe и Si) использовались 

высокостабилизированные источники постоянного тока. Предварительное 

разряжение в СВВ камере создается турбомолекулярным насосом, который создаёт 

разряжение около 10-5 Торр. Дальнейшая откачка осуществляется 
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магниторазрядным насосом. Для получения базового вакуума вся установка 

отжигается при 200°С в течение 16 – 20 часов.  

 

 

Рис. 2.2. Схема сверхвысоковакуумной установки Varian (1) двухпролётный Оже-

анализатор; (2) манипулятор с тремя степенями свободы и держателем 

карусельного типа на 3 образца; (3) оптический ввод: (4) блок источников Fe и Si; 

(5) кварцевый датчик толщины плёнок. 

 

2.2.2 Установка для исследования электролюминесцентных и 

фотоэлектрических свойств 

 

Все измерения спектров электролюминесценции и фотоотклика проводились 

в институте автоматики и процессов управления ДВО РАН (г. Владивосток) в 

лаборатории оптики и электрофизики. На Рисунке 2.3 представлена структурная 

схема установки с перестраиваемой оптикой для снятия как спектров 

электролюминесценции, так и фотоотклика в режиме фото ЭДС или фототока в 
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зависимости от конфигурации. Образец помещается в откачиваемую 

турбомолекулярным насосом (до давления 4×10-3 Торр) ячейку с возможностью 

охлаждения жидким азотом и измерениями в диапазоне температур (120 – 400) K. 

Сигнал электролюминесценции детектировался фотодиодами с Пельтье-

охлаждением (до -60°С) из Ge или InGaAs, которые позволяют проводить 

измерения до длины волны 1700 и 2200 нм соответственно.  

 

 

Рис. 2.3. Фотография установки для проведения электрооптических 

(электролюминесценция и фотоотклик) измерений.  

 

Фотоотклик возбуждался излучением от вольфрамовой лампы, разлагаемым 

в спектр дифракционной решёткой монохроматора. Решётка с блеском 600 нм 

использовалась для измерений в диапазоне 400 – 1100 нм, а с блеском 1200 – в 

диапазоне 1100 -1900 нм. Перед измерениями была произведена калибровка 

спектра мощности вольфрамовой лампы с помощью термопарного измерителя 

мощности, расположенного так же, как и образец. Для исключения попадания на 

образец излучения гармоник, применялись соответствующие фильтры. 
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Измерения, как электролюминесценции, так и спектрального фотоотклика 

проводились по методике синхронного детектирования с использованием 

синхронного усилителя и модуляции записываемого сигнала с частотой 1486 Гц. В 

обоих случаях для питания диодов (при прямом смещении для 

электролюминесценции, образец выступает как светодиод; при обратном 

смещении для фотоотклика, образец выступает как фотодиод) использовался 

внешние источники с высокой стабилизацией по току или напряжению 

соответственно. 

 

2.2.3 Установка для фотолюминесцентной спектроскопии 

 

Все измерения фотолюминесцентной спектроскопии при комнатной 

температуре проводились в институте химии ДВО РАН в лаборатории 

электронного строения и квантовохимического моделирования под руководством 

д.ф.-м.н., профессора Устинова Александра Юрьевича. В качестве установки для 

проведения измерений использовался спектрофотометр Bruker RFS 100/s (Рис. 2.4). 

Источником возбуждения люминесценции является твердотельный лазер (D) из 

легированного неодимом алюмо-иттриевого граната с длиной волной излучения 

1064 нм и регулируемой выходной мощностью оптического излучения до 1,5 Вт. 

По отдельному оптическому пути лазерный луч попадает на призму, находящуюся 

между образцом (E) и собирающей линзой (F). Весь излучаемый спектр собирается 

линзой (eE) и, пройдя через несколько фокусирующих систем, попадает на 

полупрозрачное зеркало (C), создающее разность фаз, затем попадает на полосно-

заграждающий фильтр (M), использующийся для вырезания сигнала лазера из 

общего спектра, и на детектор (K).  
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Рис. 2.4. Принципиальная схема установки для спектроскопии комбинационного 

рассеяния света и фотолюминесцентной спектроскопии Bruker RFS 100/s: 

подсветка (А); поворотное зеркало (B); полупрозрачное зеркало – интерферометр 

(C); твердотельный лазер (D); держатель образца (E); собирающая линза (F); 

анализатор (G); выход излучения (H); дополнительный лазер (I); детектор (K); вход 

излучения (L); полосно-заграждающий фильтр (M).  

 

2.2.4 Установка для время-разрешённой фотолюминесцентной спектроскопии 

 

Исследования кинетики затухания фотолюминесценции проводились в 

технологическом институте Кюсю (г. Фукуока, Япония) на кафедре компьютерных 

наук и электронике в научной группе профессора Тераи. Установка счёта 

одиночных фотонов с временной корреляцией, используемая для время-

разрешённой фотолюминесцентной спектроскопии (Hamamatsu C7990-12) 

представлена на Рисунке 2.5. Источником возбуждения люминесценции в данной 

схеме выступает импульсный твердотельный лазер с удвоенной частотой на основе 

алюмо-иттриевого граната, легированного неодимом, с длительностью импульса 

0,6 нс и частотой следования импульсов в 17 кГц. Длина волны возбуждения может 

составлять 532 или 1064 нм. Излучение с фиксированной длиной волны от образца 
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попадает на детектор, проходя через монохроматор c фокусным расстоянием 

300 мм. В качестве детектора излучения используется фотоэлектронный 

умножитель из InGaAs.  

 

 

Рис. 2.5. Фотография установки для исследования кинетики гашения 

фотолюминесценции Hamamatsu C7990-12. 

 

Метод счёта одиночных фотонов с временной корреляцией основан на 

определении времени эмиссии образцом первого фотона относительно лазерного 

импульсного, возбуждающего образец. Повторение данной процедуры позволяет 

получить так называемый профиль затухания. Импульсный лазер или светодиод 

используется в качестве источника возбуждения люминесценции. Часть лазерного 

излучения проходит через образец, а другая следует к электронике и выступает в 

качестве сигнала синхронизации. Излучение от образца, равно как и опорный 

лазерный сигнал обрабатываются посредством дискриминатора с постоянным 

порогом, который устраняет колебания фазы импульсов. После прохождения 

дискриминатора опорный лазерный сигнал активирует схему преобразования 

длительности импульса в амплитуду. Эта схема заряжает конденсатор, 
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поддерживая сигнал до следующего электрического импульса. В данной установке 

используется система счёта одиночных фотонов с временной корреляцией TCC 900 

фирмы Edinburg с конвертером длительности импульса в амплитуду с рабочим 

диапазоном от 2,5 нс до 50 мкс. Временное разрешение системы регистрации 

гашения фотолюминесценции составляет 2 нс. Термоэлектрическое охлаждение 

образца позволяет проводить исследования в диапазоне температур (4 – 400) К. 

Плотность мощности возбуждающего лазера может варьироваться в диапазоне 

(2 – 174) мВт/см2 с помощью набора нейтральных светофильтров. 

Для того чтобы исключить влияние разогрева образца лазерным излучением, 

нелинейных эффектов и оже-рекомбинации, были проведены предварительные 

исследования зависимости времени гашения фотолюминесценции от плотности 

мощности накачки при фиксированной температуре [22]. Было установлено, что 

для регистрации собственных времён гашения для исследуемых образцов 

оптимальная плотность мощности составляет 4,3 мВт/см2.  

 

2.3 Методики экспериментов 

 

2.3.1 Подготовка образцов и источников для работы в сверхвысоковакуумной 

камере 

 

Подложки для образцов были вырезаны из коммерческих пластин кремния  

n-типа с ориентацией (111) и удельным сопротивлением (7 – 10) Ом×см. Они 

представляли собой кусочки со средними размерами 18×5,5×0,35 мм3. Перед 

загрузкой в сверхвысоковакуумную камеру образцы проходили процедуру очистки 

в изопропиловом спирте в ультразвуковой ванне. После загрузки происходила их 

дегазация в условиях сверхвысокого вакуума при температуре (600 – 700) °С в 

течение 6 – 8 часов путём пропускания через них постоянного тока. 

Непосредственно перед экспериментом с подложки удалялся слой естественного 

окисла. Для этого использовали серию (3 – 4) высокотемпературных 

(1200 - 1250°С) вспышек длительностью до 3 секунд. 
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Аналогичным образом происходила подготовка источников кремния. Для 

формирования слаболегированных (p-) покрывающих слоёв использовался 

кремний p-типа проводимости с удельным сопротивлением 45 Ом×см, а для 

контактных (p+) – (0,001 – 0,003) Ом×см. Давление насыщенных паров кремния 

создавалось за счёт сублимации атомов кремния с поверхности источника при 

пропускании через него постоянного тока. 

В качестве источника железа использовалась железная проволока чистотой 

5N (99,999%), которая помещалась в вольфрамовую спираль, предварительно 

электролитически очищенную в водном растворе KOH. После загрузки в камеру и 

получения сверхвысокого вакуума проводилась дегазация источника железа при 

температуре до 1300 °С. 

 

2.3.2 Методика формирования образцов в сверхвысоком вакууме 

 

Образцы со встроенными нанокристаллами β-FeSi2 формировались по 

одинаковой схеме. На первом этапе на атомарно-чистой поверхности 

формировались НК дисилицида железа, на втором - они закрывались 

эпитаксиальным слоем слаболегированного (концентрация примеси 1014 см-3) 

кремния p-типа проводимости различной толщины (от 10 до 400 нм), который 

осаждался при температуре подложки от 600 до 800°С и скорости осаждения 

кремния – до 2 нм/мин. Для формирования многослойной структуры (до 7 слоёв) 

этапы 1 и 2 повторялись нужное число раз. НК β-FeSi2 формировались методом 

твердофазной эпитаксии. Метод включает два этапа: на первом происходит 

осаждение слоя железа на не нагретую подложку со скоростью 0,05 нм/мин, на 

втором – формирование НК β-FeSi2 из слоя железа за счёт отжига при температуре 

подложки 630°C в течение 20 минут [47]. Для создания омического контакта после 

осаждения последнего покрывающего слоя кремния происходило формирование 

слоя (толщина от 100 до 200 нм) при температуре подложки от 500 до 750°C 

сильнолегированного p+-Si с концентрацией легирующей примеси (1019 - 1020) см-3. 

В результате была сформирована структура, изображённая на Рисунке 2.6. Для 
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формирования эталонного Si диода без внедрённых НК β-FeSi2 использовались те 

же материалы, методики роста и скорости осаждения. 

 

 

Рис. 2.6. Условный вид формируемых в СВВ камере гетероструктур  

n-Si/НК β-FеSi2/p-Si. 

 

2.3.3 Создание мезадиодных структур 

 

Для исследования электрических и электрооптических характеристик из 

сформированных в СВВ камере образцов формировались мезадиодные структуры. 

После роста в СВВ камере происходило осаждение металлических контактов в 

вакуумном универсальном посту с последующим их вжиганием при температуре 

450°С. Для контакта к n-типу Si (подложка) осаждался эвтектический сплав Au-Sb, 

а к p-типу (плёнка) – Al. Далее при помощи химического травления формировалась 

мезаструктура (Рис. 2.7), которая затем распаивалась в корпус с помощью 

ультразвукового распайщика. 

   

   

подложка 

n-Si 

покрывающие слои 

p--Si ОПЗ 

нанокристалл β-FeSi2 

p+-Si 
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Рис. 2.7. Фотография диода со встроенными в активный слой НК β-FеSi2. 

 

2.4 Методики расчётов 

 

2.4.1 Анализ данных просвечивающей электронной микроскопии 

 

Для анализа изображений просвечивающей электронной микроскопии 

высокого разрешения и определения эпитаксиальных соотношений широко 

применяется Фурье преобразование изображений. Для получения Фурье образов 

ПЭМ изображений часто используется программа ImageJ, которая свободно 

распространяется в сети интернет. Расшифровка Фурье образов происходит по той 

же схеме, что и расшифровка электронограмм. Точечную электронограмму можно 

рассматривать как практически неискажённую проекцию плоскости обратной 

решётки. Для индексирования всех точек электронограммы достаточно задать два 

направления, тогда индексы вдоль каждого из этих направлений определяются как 

(HKL), 2(HKL), 3(HKL) и т.д. Если таким образом заданы индексы двух узловых 

прямых, то, пользуясь ими как координатными осями, можно определить индексы 

любого узла. В плоскости обратной решётки могут располагаться лишь узлы, 

индексы которых (HKL) содержат только две независимые переменные. Если 
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плоскость является координатной, третий индекс равен нулю; в других случаях 

индексы её узлов связаны уравнением. Знания индексов двух направлений в 

плоскости обратной решётки достаточно для определения ориентации кристалла. 

Вкратце последовательность шагов выглядит следующим образом:  

1) Расшифровать полностью каждую самостоятельную дифракционную картину 

(от каждой фазы) на Фурье образе. 

2) Определить оси зон на каждом Фурье образе. 

3) Построить и наложить друг на друга стереографические проекции для двух фаз, 

ориентированные относительно найденных осей зон. 

4) Проверить, приводят ли различные варианты взаимной ориентировки из-за 

большого числа однотипных плоскостей к другому ориентационному 

соотношению. В случае если приводят, определить его. 

 

2.4.2 Расчёт электрооптических характеристик диодных структур 

 

Спектральная зависимость фотоотклика, называемая также относительной 

спектральной чувствительностью, описывает зависимость сигнала на выходе 

фотоприёмника от длины волны падающего на него излучения. Различают два 

случая: когда относительную спектральную чувствительность определяют, исходя 

из постоянства числа фотонов в каждом единичном интервале длин волн, и когда 

её определяют, исходя из постоянства мощности падающего излучения в каждом 

единичном интервале. В данной работе рассматривается второй случай [180]. 

Фотоотклик идеального фотонного приёмника, измеряемый при условии 

постоянства мощности излучения, линейно растёт с увеличением длины волны и, 

пройдя максимум, резко спадает до нуля. Это связано с тем, что фотоотклик 

пропорционален числу фотонов, если их энергия превышает ширину запрещённой 

зоны полупроводника. Под чувствительностью фотоприёмника понимают 

величину сигнала на его выходе, приходящуюся на единицу падающей мощности. 

Для инфракрасных фотоприёмников говорят либо о чувствительности по 

отношению к излучению абсолютно чёрного тела, либо о спектральной 
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чувствительности. В данной работе в качестве источника излучения используется 

калиброванная по мощности лампа с вольфрамовой спиралью накаливания, 

излучение которой раскладывается в спектр при помощи монохроматора. Таким 

образом, получается спектр мощности лампы. Сигнал на выходе фотоприёмника 

может измеряться либо в вольтах, либо в амперах, в зависимости от выбранного 

режима работы (режим измерения фото ЭДС или фототока). Таким образом, 

чувствительность фотоприёмника (Rλ) вычисляется как: 

𝑅(𝜆) =  
𝑆(𝜆)

𝑃 (𝜆)
,       (2.3) 

где, S – сигнал на выходе фотоприёмника, а P – мощность источника излучения для 

данной длины волны [180]. Таким образом, единицей чувствительности является 

либо Ампер на Ватт, либо Вольт на Ватт. 

Другая характеристика фотоприёмников – это внешняя квантовая 

эффективность [180], представляющая собой число фотогенерированных 

электронно-дырочных пар, дошедших до контактов фотоприёмника, отнесённое к 

числу падающих фотонов: 

𝜂(𝜆) =
𝐼𝑝ℎ(𝜆)·ℎ·𝑐

𝑃(𝜆)·𝜆·𝑞
,      (2.4) 

где, Iph – фототок, обусловленный поглощением падающего оптического излучения 

с мощностью P и длиной волны λ (соответствующей энергии фотона h×c/λ), q – 

элементарный заряд электрона. Используя выражение для чувствительности 

фотоприёмника R(λ), получаем выражение для внешней квантовой эффективности 

в виде: 

𝜂(𝜆) =
𝑅(𝜆)·ℎ·𝑐

𝜆×𝑞
,      (2.5) 

или для фотонов с энергией E: 

𝜂(𝐸) = 𝑅(𝐸) · 𝐸     (2.6) 

Собственные шумы самого фотоприёмника, шум излучения сигнала или 

шумы электронного тракта фотоприёмного устройства ограничивают ту 

минимальную мощность, которую можно зарегистрировать с помощью данной 



61 
 

оптико-электронной системы. При электрическом смещении (например, при 

работе в фотодиодном режиме), приложенном к полупроводнику, всегда 

существует некоторый минимальный шум, называемый шумом Джонсона, шумом 

Найквиста или просто тепловым шумом, который обусловлен хаотическим 

движением носителей заряда в материале и определяется диссипацией энергии в 

системе [180]. Мощность шума Джонсона зависит только от температуры и полосы 

частот, в которой измеряется шум, однако напряжение шума и шумовой ток зависят 

ещё и от сопротивления материала. Существуют и другие типы шумов, такие как: 

генерационно-рекомбинационный шум, обусловленный флуктуациями скоростей 

тепловой генерации и рекомбинации свободных носителей заряда в 

полупроводнике; дробовой шум и шум типа 1/f. На низких частотах преобладает 

шум типа 1/f, в области средних частот доминирует генерационно-

рекомбинационный шум, а на высоких – шум Джонсона. Поскольку в данной 

работе пойдёт речь о возможности практического применения структур в 

интегральной оптоэлектронике и фотонике, подразумевающие диапазон рабочих 

частот от сотен МГц до десятков ГГц, то наибольший интерес представляет именно 

тепловой шум. 

Поскольку от шумов приёмников инфракрасного излучения зависят их 

предельные характеристики, необходимо связать величины фотоотклика и 

отношения сигнал-шум с мощностью падающего излучения. С этой целью 

вводится параметр специфической детектирующей способности, обусловленной 

тепловым шумом, - D*, определяемый при данной температуре как 

чувствительность фотодетектора в полосе пропускания частот в 1 Гц при 

единичной мощности падающего излучения, отнесённая к корню квадратному из 

площади фоточувствительного элемента. При отсутствии внешнего смещения на 

фотоприёмнике эта величина определяется как: 

𝐷∗ = 𝑅(𝜆)√
𝑅0·𝐴

4𝑘·𝑇
,      (2.7) 

где R0 – динамическое сопротивление фотодиода при нулевом смещении, 

определяемое из вольт-амперной характеристики, A – площадь фотодиода, k – 
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постоянная Больцмана, T – абсолютная температура [180]. При подаче внешнего 

смещения, выражение для детектирующей способности принимает вид: 

𝐷∗ = 𝑅(𝜆)√
𝐴

2𝑞·𝐼𝑑𝑎𝑟𝑘
+

𝑅0·𝐴

4𝑘·𝑇
,    (2.8) 

где q – элементарный заряд электрона, Idark – темновой ток фотодиода при данном 

смещении, определяемый из вольт-амперной характеристики [183]. Чем выше 

значение специфической детектирующей способности, ограниченной тепловым 

шумом, тем выше эффективность фотоприёмника. 

Внешний квантовый выход или внешняя квантовая эффективность 

излучения светодиода определяется как отношение числа фотонов, испущенных 

светодиодом к числу инжектированных электронов в единицу времени и 

определяется выражением: 

𝜂 =
𝑃·𝐸

𝐼
,       (2.9) 

где P – мощность оптического излучения, выходящего за пределы светодиода, E – 

энергия излучаемых фотонов, I – ток инжекции [179]. 

 

2.4.3 Расчёты зонной структуры из первых принципов 

 

Расчёты электронной структуры из первых принципов, основанные на теории 

функционала плотности [184, 185]], для всех рассматриваемых в данной работе 

конфигураций кристаллической структуры полупроводникового дисилицида 

железа были проведены с использованием программного пакета VASP версии 5.2 

[186, 187]. Были использованы базис плоских волн для ультрамягкого 

псевдопотенциала Ван дер Билта [188] и приближение обобщённого градиентного 

разложения для обменно-корреляционного функционала [189]. Поправка на 

несферический вклад градиентного разложения учитывалась при расчётах [186, 

187]. Сетка k-точек была получена по методу Монхроста-Пака [190]. При 

оптимизации структур применялась только процедура ионной релаксации с 

сохранением значений параметров кристаллической решётки, определённых из 
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анализа данных просвечивающей электронной микроскопии. Сходимость расчётов 

по полной энергии системы составила меньше 0,3 мэВ на атом, в то время как 

энергия первого прямого и непрямого переходов была определена с точностью до 

1 мэВ. Энергия обрезания при расчёте составила 350 эВ для набора 8×8×8 k-точек 

зоны Бриллюэна. Зонные диаграммы были построены с использованием 30 k-точек 

вдоль каждого направления высокой симметрии зоны Бриллюэна. 
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Глава 3. Кристаллическая структура и электрические характеристики 

многослойной кремниевой гетероструктуры со встроенными 

нанокристаллами β-FeSi2 

 

Данная глава посвящена анализу кристаллической структуры кремниевых 

диодов со встроенными НК β-FeSi2 и их влияния на электрические характеристики 

приборных структур. Поскольку конечной целью исследования является создание 

оптоэлектронных компонент для кремниевой интегральной фотоники и 

волоконных оптических линий связи, то для начала необходимо определить 

фазовый состав, дисперсию по размерам, эпитаксиальное сопряжение и 

деформацию кристаллической решётки НК, так как данные параметры напрямую 

влияют на электронную структуру β-FeSi2, а значит и на рабочий спектральный 

диапазон и эффективность конечных приборов. Этот анализ представлен в разделе 

3.1 данной главы. Раздел 3.2 посвящён исследованию влияния встроенных в 

область ОПЗ кремниевого диода НК на вольт-амперные характеристики, что 

позволяет, с одной стороны, определить параметры диодных структур, которые в 

последствие будут использованы для расчёта характеристик самих приборов. С 

другой стороны, анализ вольт-амперных характеристик позволяет сделать 

некоторые выводы о дефектности сформированных гетероструктур, при условии 

электрической активности данных дефектов, и сопоставить полученные данные с 

результатами исследования методом ВРПЭМ. Таким образом, представленные в 

данной главе результаты могут быть использованы в качестве обратной связи при 

дальнейшем повышении эффективности рассматриваемых структур, позволяя при 

необходимости корректировать параметры формирования гетероструктур в случае 

непосредственного обнаружения структурных дефектов и деградации 

электрических характеристик диодов на их основе. 
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3.1 Особенности эпитаксиального встраивания НК дисилицида железа в 

кремниевую матрицу 

 

На Рисунке 3.1 (а) представлено обзорное изображение просвечивающей 

электронной микроскопии поперечного среза кремниевого диода со встроенными 

7-ью слоями НК β-FeSi2: отчётливо различима слоистая структура образца. 

Изображение просвечивающей электронной микроскопии высокого разрешения 

(Рис. 3.1(б)) выявило наличие НК двух типов. 

 

 

Рис. 3.1. Особенности эпитаксиального встраивания НК β-FeSi2 в матрицу кремния. 

(а) ПЭМ изображение гетероструктуры с 7-ью слоями вместе со схематичным 

изображением слоёв диодной структуры. (б) и (д) ВРПЭМ изображения НК обоих 

типов с расшифрованными изображениями быстрого Фурье преобразования (в) и 

(е), полученных от них; синими кругами отмечены рефлексы, относящиеся к  

β-FeSi2, а красными – к Si решётке. (г) Дисперсия НК по размерам, полученная 

путём измерения более 200 НК. 

                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                              

Первый тип – небольшие НК, достигающие несколько нанометров в диаметре, 

имеющие слегка вытянутую форму в плоскости кремниевой подложки, которые 
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расположены точно на глубине эпитаксии (10 – 15 нм), представленные на  

Рисунке 3.1 (д). Второй тип – крупные НК сферической формы, достигающие 

нескольких десятков нанометров в диаметре, занимающие несколько 

эпитаксиальных слоёв, изображённые на Рисунке 3.1 (б). Распределение НК по 

размерам, которое носит бимодальный характер, представлено на Рисунке 3.1 (г). 

Общая концентрация НК в отдельном эпитаксиальном слое составляет порядка 

5×1010 см-2, при этом небольшие НК составляют около 90% от их общего 

количества. 

Расшифровка кристаллической структуры НК (Рис. 3.1 (в, е)) показала, что 

оба типа НК содержат только полупроводниковую фазу дисилицида железа  

(β-FeSi2). Расшифровка спектров быстрого Фурье-преобразования ВРПЭМ также 

позволило установить эпитаксиальное сопряжение НК с кремниевой матрицей: 

независимо от типа, НК характеризуются сопряжением вида: β-FeSi2(110)//Si(111), 

с азимутальным соотношением β-FeSi2[111]//Si[ 11̅0 ]. При этом независимо от 

размера, НК характеризуются когерентным и достаточно резким интерфейсом с 

матрицей кремния, и отсутствием, по крайней мере, линейных дефектов, таких как 

дислокации несоответствия, несмотря на большое рассогласование параметров 

кристаллических решёток материалов, характерное для данной системы. Это 

обстоятельство позволяет предположить, что НК являются упруго 

деформированными, поскольку не наблюдается релаксации напряжений 

кристаллической решётки за счёт генерации структурных дефектов, что 

подтверждает проведённый анализ деформации параметров кристаллической 

решётки НК β-FeSi2 (Таблица 3.1).  

 

Таблица 3.1. Деформации параметров кристаллической решётки НК β-FeSi2 

Тип НК a, Å b, Å c, Å 

Рассогласование с  

ячейкой Si по 

длинной стороне, % 

Рассогласование с  

ячейкой Si по 

короткой стороне, % 

Релаксированный 9,901 7,787 7,837 -5,32 2,04 

Крупный 10,092 7,922 7,382 -3,56 -3,88 

Небольшой 10,808 7,708 7,807 -0,22 1,65 
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Несмотря на то, что для НК разных типов определены разные по модулю и 

направлению деформации, наблюдается общая тенденция, которая заключается в 

уменьшении величины рассогласования параметров решёток Si и β-FeSi2 в 

плоскости, соответствующей ориентации подложки, схематично представленной 

на Рисунке 3.2.  

 

 

Рис. 3.2. Иллюстрация эпитаксиального соотношения между НК β-FeSi2 и 

кремниевой матрицей в плоскости подложки Si(111). Сплошными линиями 

обозначена элементарная ячейка β-FeSi2 с азимутальным сопряжением  

β-FeSi2[111]//Si [11̅0], полученным в рамках данного исследования, а пунктирными 

– для азимутального сопряжения β-FeSi2[001]//Si <1̅1̅0>, проанализированного в 

работе [16]. Однако оба сопряжения являются эквивалентными в силу 

гексагональной симметрии поверхности Si(111), представляя две доменных 

структуры, повернутые друг относительно друга на 120°. 

 

Однако для небольших НК характерно уменьшение рассогласования как вдоль 

длинной (удвоенное межплоскостное расстояние вдоль направления Si [112]), так 

и вдоль короткой стороны (удвоенное межплоскостное расстояние вдоль 

направления Si [110]) в плоскости кремниевой подложки (111). Эта тенденция 

следует из псевдоморфного режима формирования небольших НК β-FeSi2, что 

приводит к уменьшению их поверхностной энергии. Крупные НК β-FeSi2 

характеризуются меньшими деформациями, а уменьшение поверхностной энергии 

происходит за счёт их сферической формы. Данная тенденция подтверждается при 

анализе расстояний между плоскостями (220) в НК β-FeSi2, которые расположены 
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параллельно кремниевым плоскостям (111). Если в случае недеформированной 

решётки межплоскостное расстояние в β-FeSi2 составляет 0,3067 нм, то для 

небольших НК наблюдается деформация растяжения до 4%, в результате чего 

межплоскостное расстояние (220) β-FeSi2 (0,317 – 0,318 нм) становится равным 

межплоскостному расстоянию (111) в кремнии (0,314 нм). Таким образом, 

происходит согласование параметров кристаллических решёток небольших НК  

β-FeSi2 и кремниевой матрицы не только в плоскости подложки, но и в направлении 

роста структуры, т.е. псевдоморфный рост. Для крупных НК β-FeSi2 наблюдается 

противоположная ситуация: межплоскостное расстояние (220) меньше (до -3,5%), 

чем для недеформированной объёмной структуры β-FeSi2, что приводит только к 

частичному уменьшению рассогласованию параметров решёток β-FeSi2 и Si. 

Что касается формы НК β-FeSi2, то было установлено, что в процессе 

эпитаксиального заращивания НК β-FeSi2 слоем Si методом молекулярно- лучевой 

эпитаксии, происходит уменьшение аспектного соотношения размеров НК по мере 

увеличения толщины покрывающего слоя. (Рис. 3.3). Также ранее было 

установлено, что при этом наблюдается коалесценция и движение НК к 

поверхности структуры [191].  

 

 

Рис. 3.3. Зависимость аспектного соотношения размеров встроенных НК  

β-FeSi2 от толщины эпитаксиального покрывающего слоя Si. 
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Последнее обстоятельство следует из большой величины рассогласования 

параметров кристаллических решёток материалов [171], в результате чего крупные 

НК β-FeSi2 занимают несколько эпитаксиальных слоёв. Закрепление НК в 

эпитаксиальном слое кремния может происходить либо при генерации 

структурных дефектов, либо при уменьшении температуры роста покрывающего 

слоя кремния и/или увеличения скорости осаждения и/или уменьшения времени 

формирования отдельно взятого эпитаксиального слоя – в случае крупных НК; или 

при реализации псевдоморфного режима роста, которое сопровождается 

максимальным уменьшением величины рассогласования параметров решёток – 

случай небольших НК. При этом в процессе движения НК β-FeSi2 (при увеличении 

толщины покрывающего слоя) происходит уменьшение аспектного соотношения 

размеров НК β-FeSi2, которое стремиться к 1, т.е. НК приобретают сферическую 

форму. При дальнейшем увеличении толщины покрывающего эпитаксиального 

слоя Si вновь происходит изменение формы НК β-FeSi2, сопровождающееся ростом 

аспектного соотношения: НК β-FeSi2 вытягиваются вдоль направления 

формирования гетероструктуры. Данный феномен наблюдался и в предыдущих 

работах, посвящённых эпитаксиальному заращиванию НК β-FeSi2 [192, 193]. 

Полученное эпитаксиальное сопряжение НК с матрицей  

β-FeSi2(110)//Si(111), согласно литературным данным [16] является наиболее 

благоприятным. Во-первых, для данной конфигурации наблюдается практически 

идеальная связь на границе раздела двух материалов: расположение атомов Si в  

β-FeSi2 практически совпадает с положением атомов на поверхности Si(111). Это 

приводит к формированию бездефектной и резкой границе раздела. Во-вторых, эта 

конфигурация характеризуется возникновением деформаций в кристаллической 

решётке β-FeSi2, достаточных для смены типа фундаментального перехода с 

непрямого на прямой. Таким образом, данное эпитаксиальное сопряжение, 

согласно теоретическим расчётам, должно приводить к максимальной 

эффективности люминесценции: прямой переход обеспечивает эффективную 

излучательную рекомбинацию в β-FeSi2, при условии достаточной силы 

осциллятора для данного перехода, а бездефектный гетероинтерфейс – 
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существенное снижение безызлучательной рекомбинации. Кроме того, авторы 

указывают на наноточки и нанокристаллы β-FeSi2, встроенные в кремниевую 

матрицу (с помощью ионной имплантации или молекулярно-лучевой эпитаксии) 

как наиболее благоприятный случай, для реализации обоих условий.  

Однако последующие экспериментальные работы привели к 

противоречивым результатам. Так в работе [36] было установлено, что хотя 

преципитаты β-FeSi2 диаметром менее 30 нм и характеризуются эпитаксиальным 

сопряжением вида β-FeSi2(110)//Si(111), и их кристаллическая решётка сильно 

деформирована, но они не дают вклада в наблюдаемую люминесценцию с 

максимумом на длине волны 1,54 мкм, соответствующей ширине запрещённой 

зоны β-FeSi2. Напротив, крупные преципитаты диаметром до 150 нм, для которых 

обнаружена практически полная релаксация упругих напряжений, демонстрируют 

люминесценцию в указанном спектральном диапазоне [36]. В случае молекулярно-

лучевой и реактивной эпитаксии [194, 195] наблюдаются схожая тенденция: 

интенсивность люминесценции возрастает с увеличением размера встроенных НК 

β-FeSi2, однако при этом также возрастает и вклад дислокационной 

люминесценции, поскольку, начиная с некоторого критического размера, 

наблюдается релаксация упругих напряжений путём генерации дислокаций 

несоответствия. Кроме того, установлено, что при молекулярно-лучевой эпитаксии 

на интенсивность люминесценции оказывает влияние ещё и такие параметры как: 

температура подложки и скорость осаждения покрывающего кремниевого слоя [28, 

121]. Дело в том, что различная комбинация этих параметров приводит к 

возникновению различных напряжений в β-FeSi2 и генерации структурных 

дефектов не только на гетероинтерфейсе, но и в самой кремниевой матрице, 

которые являются центрами захвата носителей, а значит, приводят к увеличению 

интенсивности безызлучательной рекомбинации.  

Именно комплексный анализ остаточных деформаций в β-FeSi2 совместно с 

определением возможных каналов безызлучательной рекомбинации (глубокие 

уровни) или излучательной рекомбинации другой природы (дислокации, 

примесно-дефектные комплексы), например, при помощи методик, позволяющих 
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измерять электрические характеристики структур (инжекция носителей, 

паразитные явления) позволяют определить источник наблюдаемой 

люминесценции в системе Si/β-FeSi2.  

 

3.2 Влияние НК β-FeSi2, встроенных в область ОПЗ кремниевых диодов, на их 

электрические параметры 

 

На Рисунке 3.4 представлены вольт-амперные характеристики, полученные 

при комнатной температуре от кремниевого диода со встроенными в активный 

слой 7-ью слоями НК β-FeSi2 и от эталонного диода без НК.  

Обе диодные структуры демонстрируют выпрямляющие характеристики, 

при этом ток в прямом направлении превышает ток при обратном смещении почти 

на три порядка. Отметим, что эталонный диод демонстрирует меньшую величину 

обратных токов и большую плотность тока инжекции при прямом смещении. 

 

 

Рис. 3.4. Вольт-амперные (плотность тока) зависимости, представленные в 

полулогарифмическом масштабе для кремниевого диода со встроенными НК  

β-FeSi2 и для эталонной диодной структуры, полученные при комнатной 

температуре. 
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Основные диодные параметры, рассчитанные из полученных  

вольт-амперных характеристик, представлены в Таблице 3.2. Стоит выделить 

следующие особенности: 

1) Встраивание НК β-FeSi2 в область ОПЗ кремниевых диодов практически не 

влияет на величину выпрямления, на величину паразитных последовательного 

и параллельного сопротивлений и на открытие диода при прямом смещении. 

2) Для диода со встроенными НК β-FeSi2 наблюдается увеличение плотности 

обратного тока насыщения примерно на 10%. 

Поскольку причиной возникновения паразитных сопротивлений, 

преждевременного включения диода и увеличение обратных токов, как правило, 

является наличие в диодной структуре ловушечных уровней захвата носителей 

заряда [178, 179], то на основании рассчитанных параметров можно сделать вывод 

о том, что внедрение слоёв НК β-FeSi2 в ОПЗ кремниевых диодов практически не 

оказывает отрицательного влияния на электрические характеристики диодов: 

наблюдается лишь незначительное увеличение токов утечки при обратном 

смещении. Однако, как будет показано дальше, только крупные НК β-FeSi2 

формируют с кремниевой матрицей гетероструктуру с прямым переходом, как в 

прямом, так и обратном пространстве (гетероструктура I-го рода с прямым 

переходом), тогда как небольшие НК демонстрируют непрямой переход в 

обратном пространстве, а данные о роде гетероструктуры отсутствуют 

(гетероструктура I-го или II-го рода с непрямым переходом). В работе [196] авторы 

указывают на то, что квантовые точки и квантовые ямы в гетероструктурах II-го 

рода с непрямым переходом могут приводить к эффектам, схожим с теми, которые 

наблюдаются при наличии в структуре уровней захвата носителей, возникающих 

вследствие наличия структурных дефектов. Таким образом, отклонение вольт-

амперной характеристики кремниевого диода со встроенными НК β-FeSi2 от 

эталонного диода скорее связано с бимодальным распределением НК β-FeSi2 по 

размерам, а не с формированием структурных дефектов при внедрении НК из-за 

рассогласования параметров кристаллических решёток материалов. В связи с этим, 
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формирование образцов с более однородным распределением НК β-FeSi2 по 

размерам (крупных НК диаметром до 25 нм) может решить эту проблему. 

 

Таблица 3.2. Диодные параметры, рассчитанные из полученных ВАХ. 

 

Сравним электрические характеристики рассматриваемой в данной работе 

кремниевой диодной структуры со встроенными НК β-FeSi2 с аналогичными 

исследованиями для крупных НК β-FeSi2 (шаров). Согласно работам [194, 195, 197] 

концентрация глубоких уровней захвата носителей заряда увеличивается с ростом 

диаметра встроенных шаров β-FeSi2. При этом природа дефектов не связана с 

примесно дефектными комплексами (Fe-B) и глубокими уровнями Fe: дефекты 

физически расположены в области с внедрённым β-FeSi2. Кроме того, ухудшение 

вольт-амперных характеристик связано ещё и с наличием в системе другой 

силицидной фазы – α-FeSi2, которая является металлической [195]. Наиболее 

вероятная природа возникновения дефектов и увеличения их концентрации с 

ростом размеров встроенных шаров β-FeSi2 – это возникновение дислокаций 

несоответствия, вследствие релаксации упругих напряжений при достижении  

β-FeSi2 некоторого критического размера. Таким образом, авторы отмечают, что 

уменьшение размера встроенных НК β-FeSi2 является перспективным подходом 

при улучшении электрических характеристик кремниевых диодных структур [16], 

что и подтверждают данные диссертационной работы. 

Параметр Эталонный Si диод 
7-ми слойная 

структура с НК 

Фактор идеальности - η 1 – 1,5 1 – 1,5 

Последовательное сопротивление – Rs 35 Ω 52 Ω 

Параллельное сопротивление - Rsh 10,2 kΩ 12,3 kΩ 

Плотность обратного тока 

насыщения – J0 

11 мкА/см2 12  мкА/см2 

Напряжение включения - Uon 0,49 В 0,51 В 

Динамическое сопротивление - 𝑹𝑼=𝟎
𝒅𝒚𝒏

 130 kΩ 100 kΩ 
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Выводы 

 

1. Установлено, что комбинацией методов твердофазной эпитаксии для 

формирования нанокристаллов β-FeSi2 и молекулярно-лучевой эпитаксии для 

формирования тонких кремниевых разделительных слоёв удаётся создать 

практически бездефектную гетероструктуру с двумя типами встроенных в 

кремниевую матрицу нанокристаллов с бимодальным распределением по 

размерам со средним диаметром 6 и 25 нм соответственно. 

2. Определено эпитаксиальное соотношение между кремниевой матрицей с 

направлением роста [111] и встроенными в неё нанокристаллами β-FeSi2 двух 

типов, которое независимо от типа имеет вид: β-FeSi2(110)//Si(111) c 

азимутальным сопряжением β-FeSi2[111]//Si[11̅0]. 

3. Установлено, что нанокристаллы β-FeSi2 с размерами до 6 нм характеризуются 

значительно деформированной кристаллической решёткой с увеличением 

параметра a решётки β-FeSi2 до 10%, в то время как более крупные 

нанокристаллы демонстрируют умеренную деформацию при увеличении 

параметра a решётки β-FeSi2 не более чем на 6%. Независимо от типа 

нанокристаллов β-FeSi2 наблюдается тенденция к уменьшению рассогласования 

параметров кристаллических решёток матрицы и нанокристаллов относительно 

значений для недеформированной системы, однако наименьшее 

рассогласование характерно для малых нанокристаллов β-FeSi2. 

4. Уменьшение свободной энергии поверхности раздела между кремниевой 

матрицей и небольшими нанокристаллами β-FeSi2 происходит за счёт 

псевдоморфного режима формирования, сопровождающегося уменьшением 

рассогласования параметров кристаллических решёток материалов не только в 

плоскости, соответствующей ориентации подложки, но и в направлении роста 

гетероструктуры. В случае крупных нанокристаллов β-FeSi2 снижение энергии 

достигается за счёт уменьшения площади поверхности раздела фаз, путём 

изменения плоской формы нанокристаллов на сферическую. 
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5. Внедрение нанокристаллов β-FeSi2 в область ОПЗ кремниевых диодных 

структур не приводит к значительной деградации электрических характеристик 

диодов. Увеличение плотности тока утечки и уменьшение величины 

дифференциального сопротивления диода с внедрёнными НК β-FeSi2 по 

сравнению с эталонной структурой может быть связано с формированием двух 

типов НК, один из которых (небольшие НК) может выступать в качестве 

центров безызлучательной рекомбинации подобно электрически активным 

дефектам кристаллической структуры. 

6. Бездефектное эпитаксиальное встраивание НК β-FeSi2 в кремниевую матрицу 

вместе с благоприятным, с точки зрения смены типа фундаментального 

перехода в β-FeSi2 за счёт упругих деформаций, эпитаксиальным сопряжением 

и хорошие электрические характеристики диодной структуры дают основания 

для высокой эффективности излучательной рекомбинации в данной системе. 
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Глава 4. Фотоэлектрические свойства кремниевых диодов со встроенными в 

активную область НК β-FeSi2 

 

Четвёртая глава посвящена исследованию фотоэлектрических характеристик 

кремниевых диодов со встроенными НК β-FeSi2. В разделе 4.1 идёт речь о 

спектральном фотоотклике и обнаружительной способности фотодиодных 

структур при комнатной температуре. Также уделено внимание сравнению 

полученных характеристик с другими результатами, представленными в работах, 

посвящённых системе Si/β-FeSi2; отмечены преимущества предлагаемого в данной 

работе подхода и способы дальнейшего повышения эффективности 

фотоэлектрического преобразования. Раздел 4.2 посвящён рассмотрению природы 

и механизма наблюдаемого расширения рабочего диапазона 

фоточувствительности кремниевого фотодиода в ближнюю и коротковолновую 

инфракрасную область спектра. Поскольку согласно данным ВРПЭМ в системе 

наблюдается бимодальный характер дисперсии НК β-FeSi2 по размерам, то также 

приведён анализ вклада каждого типа НК β-FeSi2 в измеряемый фотоотклик. Так 

как в данном диссертационном исследовании в качестве основы для разработки 

оптоэлектронных компонентов выступает кремниевый диод, то в разделе 4.3 

приведён анализ лавинного умножения носителей заряда при работе фотодиода 

при больших обратных смещениях. Исследован фотоотклик кремниевого диода со 

встроенными НК β-FeSi2 при работе в режиме лавинного пробоя и определён 

коэффициент лавинного усиления. Раздел 4.4 посвящён обнаруженному 

изменению положения края фоточувствительности кремниевых диодов со 

встроенными НК β-FeSi2 в зависимости от прикладываемого к структуре обратного 

смещения. Данное явление описано в рамках возникновения в системе квантово-

размерного эффекта Штарка; проведено численное моделирование данного 

эффекта и сопоставление с экспериментальными результатами. В выводах к главе 

4 особенное внимание уделено применению рассматриваемых в данной работе 

структур в качестве фотодиодных и модуляционных компонентов для кремниевой 

интегральной фотоники и оптоэлектроники, дискретных фотодетекторов ультра-



77 
 

широкого спектрального диапазона и материала для кремниевых солнечных 

элементов третьего поколения. 

 

4.1 Спектральный фотоотклик кремниевых диодных структур с НК β-FeSi2 в 

режиме короткого замыкания 

 

Измеренный при комнатной температуре спектр фотоотклика, полученный 

при нулевом смещении диодной структуры с НК β-FeSi2, представлен на Рисунке 

4.1 вместе с аналогичным спектром для эталонного кремниевого диода, не 

содержащего НК. Очевидно, что внедрение НК в активную область диода приводит 

к следующим результатам: во-первых, происходит расширение спектрального 

диапазона фоточувствительности в ближнюю инфракрасную область ниже края 

оптического поглощения кремния – до 1600 нм (0,77 эВ), что соответствует 

оптической ширине запрещённой зоны для объёмного β-FeSi2 при комнатной 

температуре [97, 150, 151]; во-вторых, фотоотклик в данной области увеличился 

более, чем на два порядка, в том числе на длинах волн, соответствующих окнам 

прозрачности кварцевого оптоволокна, которые используются для 

телекоммуникаций; в-третьих, наблюдается почти десятикратный рост 

чувствительности вблизи и выше ширины запрещённой зоны Si в области 

(1000 – 1200) нм (1,04 – 1,24 эВ), что также связано с вкладом в поглощение 

фотонов и генерацию носителей в НК β-FeSi2, поскольку по литературным данным 

в этой области расположен второй прямой межзонный переход с энергией 

(1,1 ± 0,05) эВ [192, 198-200]. 

Несмотря на то, что многим исследовательским группам удалось получить 

заметный фотоотклик на длине волны в 1300 нм (0,95 эВ) на гетероструктурах вида 

плёнка β-FeSi2/подложка Si [18-20, 101, 102, 201], фотоотклик в области 1500 нм 

(0,83 эВ) и дальше практически не наблюдается в данной системе. Причина может 

быть связана с тем фактом, что β-FeSi2 в виде плёнок на подложках Si или 

преципитатов в кремниевой матрице характеризуется первым непрямым 

переходом с энергией около 0,8 эВ при комнатной температуре [141], что приводит 
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к низкому коэффициенту поглощения вблизи края запрещённой зоны β-FeSi2, а 

значит и к низкой величине фотоотклика. Для таких систем характерно следующее 

спектральное поведение фотоотклика: сигнал начинает слабо расти, начиная с 

0,83 эВ, достигая максимума при 0,95 эВ, давая вклад вблизи края запрещённой 

зоны Si. В отличие от подобных систем, спектр фотоотклика рассматриваемой в 

данной работе структуры характеризуется двумя чёткими максимумами при 

длинах волн в 1300 и 1500 нм. 

 

 

Рис. 4.1. Измеренный при комнатной температуре и нулевом смещении 

спектральный фотоотклик кремниевой фотодиодной структуры со встроенными 

НК β-FeSi2 (7 слоёв) и рассчитанная внешняя квантовая эффективность 

фотодетектирования в сравнении с эталонным кремниевым диодом без внедрённых 

НК β-FeSi2. 

 

Далее, основываясь на измеренной величине фотоотклика, была рассчитана 

спектральная зависимость внешней квантовой эффективности фотодетектирования 

и специфическая детектирующая способность, ограниченная тепловым шумом. 

При нулевом смещении (режим короткого замыкания) внешняя квантовая 

эффективность кремниевого фотодиода со встроенными НК β-FeSi2 составила 0,2% 

и 0,04% на длинах волн в 1300 и 1550 нм, а детектирующая способность составила 
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не менее 108 см×Гц1/2/Вт в области (1400 – 1600) нм и 2×109 см×Гц1/2/Вт на длине 

волны 1300 нм.  

Полученная детектирующая способность рассматриваемого в данной работе 

фотодетектора оказывается сравнима со значениями, полученными на плёнках  

β-FeSi2, тогда как фотоотклик на длине волны 1300 нм оказывается среднем ниже, 

чем для плёнок, однако превосходит результаты для p-n гомоперехода на основе  

β-FeSi2 (Таблица 4.1). Выигрыш в обнаружительной способности в нашем случае в 

первую очередь связан с превосходными электрическими характеристиками 

диодной структуры, в частности, полученное значение произведения 

динамического сопротивления диода на его площадь является одним из 

наилучших. Для дальнейшего увеличения детектирующей способности 

необходимо, как увеличить фотоотклик, так и модернизировать диодную 

структуру, путём уменьшения контактных сопротивлений, оптимального 

легирования и нанесения полупрозрачных контактов. 

 

Таблица 4.1. Фотоэлектрические характеристики рассматриваемого в данной 

работе фотодетектора по сравнению с данными фотодетекторов из литературных 

источников. 

Работа Структура 
RU=0, 

мА/Вт 

R0A, 

kΩ·см2 

D*, 

см·Гц1/2/Вт 

λcutoff , 

мкм 

 

[18] n-type β-FeSi2/p-Si 3,3 3,5 1,5×109 1,5 

[201] p-type β-FeSi2/n-type β-FeSi2 0,05 0,5 3×107 1,7 

[20] n-type β-FeSi2/p-Si 8,5 6,7 5,4×109 - 

[19] n-type nc β-FeSi2/p-Si 14,9 0,02 2×109 - 

[101] n-type β-FeSi2/p-Si 3 10 3,5×109 - 

[102] n-type β-FeSi2/i-Si/p-Si 6,6 3 2,8×109 1,45 

[202] Al/n-type β-FeSi2 58 0,03 2,5×109 1,6 

[103] nc β-FeSi2/c-Si 10 1,2 2,7×108 1,5 

Данная 

работа 
n-Si/i-Si/β-FeSi2/i-Si/p-Si 2 7 2×109 1,8 

 
Жирным выделенные данные, рассчитанные на основе доступных в литературе 

результатов. 
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Сравнительно низкое значение фотоотклика в нашем случае связано с тем, 

что ток диода при освещении всего лишь в несколько раз больше, чем темновой 

ток, приводя к низкой величине фототока, тогда как в случае плёнок эта разница 

достигает 10-ти раз [18-20]. Исходя из концентрации встроенных НК β-FeSi2 в 

кремниевую матрицу, следует, что большая часть излучения в инфракрасной 

области спектра не поглощается, не вызывая генерацию носителей в НК. Данная 

проблема является общей не только в контексте приборных приложений квантово-

размерных структур, но и при фундаментальных исследованиях методами 

оптической или фотоэлектрической спектроскопии [182]. Именно поэтому при 

создании конечных приборов используют структуры с множественными 

квантовыми ямами или большой концентрацией квантовых точек [182]. Таким 

образом, для увеличения фотоотклика необходимо как повышать концентрацию 

встроенных НК β-FeSi2, так и увеличивать общее количество встроенных слоёв, 

увеличивая долю поглощаемого инфракрасного излучения. 

Интересно отметить, что рассмотренный выше способ увеличения 

фотоотклика за счёт повышения концентрации НК и количества слоёв является 

более перспективным, чем увеличение толщины плёнок β-FeSi2 в случае 

гетероструктур на подложках Si. Дело в том, что фотоэлектрическая 

эффективность систем плёнка β-FeSi2/подложка Si сильно ограничена 

диффузионной длиной фотогенерированных носителей в β-FeSi2, которая 

ограничена кристаллическим качеством сформированных плёнок. В результате 

оптимальная толщина, с точки зрения максимального фотоотклика, плёнок β-FeSi2 

составляет всего 350 нм [203]. Учитывая коэффициент поглощения β-FeSi2 в 

области энергий фотонов (0,8 – 0,95) эВ [10], который составляет около 104 см-1 (на 

самом деле необходимо учитывать, что на данный спектральный диапазон 

приходиться вклад от поглощения на дефектах [44-46], возникающих, например, на 

гетероинтерфейсе – так называемый хвост Урбаха, поэтому реальный коэффициент 

поглощения может оказаться существенно ниже), расчёты показывают, что при 

такой толщине плёнки β-FeSi2 только 25% падающего излучения в ближнем 

инфракрасном диапазоне будет поглощаться в β-FeSi2. Что касается НК β-FeSi2, то 
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фотогенерированные в НК β-FeSi2 носители будут двигаться в кремниевой 

матрице, диффузионная длина носителей в которой лежит в пределах нескольких 

микрон [204], в зависимости от её дефектности и уровня легирования. Как показали 

исследования методом ВРПЭМ, кремниевая матрица со встроенными НК β-FeSi2 

характеризуется хорошим кристаллическим качеством. При этом НК β-FeSi2 

встроены в слаболегированный слой диода (p--Si). Таким образом, действительно 

можно ожидать увеличения фотоотклика в кремниевых диодах со встроенными НК 

β-FeSi2 при увеличении количества встроенных слоёв, содержащих НК. 

Наконец, стоит отметить, что интегральная внешняя квантовая 

эффективность в диапазоне (400 – 1600) нм увеличилась на 4,6% в структуре с 

внедрёнными НК β-FeSi2 по сравнению с аналогичным эталонным кремниевым 

диодом без НК. Данный факт показывает перспективность рассматриваемого 

подхода ещё и с точки зрения создания солнечных элементов на основе Si с 

внедрёнными НК. 

 

4.2 Природа и механизм фотодетектирования в кремниевых диодах со 

встроенными НК β-FeSi2 

 

Для того, чтобы определить природу наблюдаемого фотоотклика в диапазоне 

энергии фотонов меньше ширины запрещённой зоны Si, было исследовано 

поведение фотоэлектрического выхода (Iph) кремниевых фотодиодов со 

встроенными НК β-FeSi2, спектральная зависимость которого представлена на 

Рисунке 4.2. Полученные данные были аппроксимированы, используя выражение 

вида: 

𝐼𝑝ℎ = 𝐴(𝐸 − 𝛷)𝑛
,      (4.1) 

где E – энергия фотонов, Φ – пороговая энергия фотогенерации, n – показатель 

степени, который может принимать значения: 1, 
3

2
, 2 или 

5

2
, в зависимости от 

механизма фотогенерации [205]. В соответствии с формулой 4.1, на спектре 

фотоэлектрического выхода присутствуют два линейных участка (n = 1) с 
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пороговыми энергиями фотогенерации в 0,79 и 0,89 эВ. Исходя из полученного в 

Главе 3 распределения по размерам встроенных НК β-FeSi2 и литературных данных 

[206], была установлена ширина оптической запрещённой зоны для крупных и 

небольших НК β-FeSi2, которая составила соответственно 0,8 и 0,91 эВ. 

 

 

Рис. 4.2. Спектральная зависимость фотоэлектрического выхода при комнатной 

температуре и нулевом смещении кремниевой диодной структуры со встроенными 

НК β-FeSi2 (7 слоёв) вместе с полученными параметрами аппроксимации согласно 

формуле 4.1. 

 

Таким образом, полученные пороговые значения энергии фотонов, при 

которой происходит фотогенерация носителей заряда, соответствуют величинам 

первых оптических переходов в НК β-FeSi2. Кроме того, линейных характер 

зависимости в обоих случаях свидетельствует о прямом оптическом возбуждении 

носителей заряда внутри НК β-FeSi2 без рассеяния на структурных дефектах [205], 

как на гетерогранице НК β-FeSi2/матрица Si, так и внутри НК β-FeSi2 (например, 

вакансии). Таким образом, данный анализ подтверждает данные ВРПЭМ, которые 

также говорят о бездефектном встраивании как небольших, так и крупных НК  
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β-FeSi2 в кремниевую матрицу. Полученный результат отличается от 

представленных в литературе для гетеросистем с плёнками β-FeSi2: разница между 

оптической шириной запрещённой зоны (0,8 – 0,9 эВ) и пороговой энергией 

фотогенерации (0,5 – 0,6 эВ) составляет до 0,3 эВ, при этом спектральная 

зависимость фотоэлектрического выхода описывается степенной функцией с 

показателем степени (n) = 
3

2
 или 2 [207-209]. Данный результат можно 

интерпретировать как результат межподзонного поглощения фотонов с энергией 

меньше ширины запрещённой зоны β-FeSi2 при участии структурных дефектов. 

Исследования электрических характеристик подобных диодных структур методом 

нестационарной спектроскопии глубоких уровней показало наличие ловушечного 

уровня захвата носителей с энергией активации около 0,3 эВ, что совпадает с 

полученной разницей между шириной запрещённой зоны и порогом 

фотогенерации [207]. 

Для того чтобы прояснить процесс переноса фотогенерированных носителей, 

рассмотрим неравновесную зонную диаграмму диодной структуры, 

представленную на Рисунке. 4.3. После фотогенерации носителей в НК, они 

диффундируют в p-слой кремния, где происходит их разделение полем перехода. 

Далее может происходить ускорение носителей приложенным внешним полем, 

достаточным для ударной ионизации атомов Si, что приводит к развитию 

лавинного процесса. Значения работ выхода материалов для Si и β-FeSi2, 

необходимые для построения зонной диаграммы, были взяты из литературы [210, 

211], а положения уровня Ферми при данных уровнях легирования материалов и 

температуре в 300 К были получены по формуле [204] с использованием в случае 

β-FeSi2 значения плотности состояний в валентной зоне из работы [212]. 
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Рис. 4.3. Зонная диаграмма гетероструктуры Si/НК β-FeSi2/Si в неравновесном 

состоянии при комнатной температуре. 

 

На Рисунке 4.4 представлена температурная зависимость интегральной 

квантовой эффективности диодной структуры со встроенными НК. Подобный вид 

зависимости наблюдался в работе для температурной зависимости 

дифференциального сопротивления при нулевом смещении диода [19]. Так как 

дифференциальное сопротивление фотодиода играет одну из ключевых ролей в 

эффективности детектирования, то этот параметр, в конечном счёте, определяет и 

внешнюю квантовую эффективность фотодетектора. В диапазоне температур 

300 – 200 К зависимость носит линейный характер, свидетельствующий о 

преобладании диффузионного механизма транспорта носителей. При дальнейшем 

уменьшении температуры происходит изменение наклона зависимости, который 

сохраняется в интервале температур 200 – 120 К, соответствующий генерационно-

рекомбинационному механизму транспорта. Таким образом, эффективность 

рассматриваемого в данной работе кремниевого фотодетектора со встроенными НК 

β-FeSi2 при комнатной температуре определяется диффузией фотогенерированных 

носителей в кремниевой матрице, т.е. зависит от их диффузионной длины 

свободного пробега, на которую оказывает влияние дефектность матрицы. 
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Поскольку согласно данным ВРПЭМ и спектральной зависимости 

фотоэлектрического выхода, данная структура характеризуется высоким 

кристаллическим качеством, то дальнейший рост эффективности с точки зрения 

величины фотоотклика следует ожидать при увеличении общего числа встроенных 

слоёв НК β-FeSi2 до тех пор, пока суммарная толщина активного слоя не превышает 

диффузионную длину свободного пробега фотогенерированных носителей. 

 

Рис. 4.4. Температурная зависимость интегральной внешней квантовой 

эффективности фотодетектирования кремниевой структуры со встроенными НК  

β-FeSi2. Линейные участки на зависимости соответствуют разным механизмам 

транспорта фотогенерированных носителей заряда в различных диапазонах 

температуры. 

 

4.3 Эффект лавинного умножения носителей в кремниевых диодах со 

встроенными НК β-FeSi2 и его влияние на внешнюю квантовую 

эффективность фотодетектирования 

 

Как было показано ранее, рассматриваемый в данной работе фотодетектор 

демонстрирует внешнюю квантовую эффективность 0,2% и 0,04% на длине волны 

1300 и 1550 нм, работая при комнатной температуре и без внешнего смещения 
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(режим короткого замыкания). Сравнительно низкая эффективность является 

следствием низкой концентрации НК β-FeSi2, встроенных в кремниевую матрицу, 

что приводит к поглощению лишь незначительной части излучения, 

соответствующего ближнему инфракрасному диапазону длин волн, следовательно, 

и к генерации небольшого по величине фототока, поскольку в области небольших 

плотностей мощности падающего излучения фототок прямо пропорционален 

коэффициенту поглощения [180]. Именно поэтому, в данной работе 

рассматривается кремниевая структура со встроенными в активный слой НК  

β-FeSi2: кремний является превосходным материалом при создании лавинных 

фотодиодов. Таким образом, фотогенерированные в НК β-FeSi2 носители заряда 

после диффузии в кремниевую матрицу могут получить энергию, достаточную для 

ударной ионизации и развития лавинного процесса, однако для этого необходимо 

создать достаточно большую напряжённость электрического поля для ударной 

ионизации в кремнии [181, 204]. В равновесном состоянии при нулевом смещении 

диодной структуры существует встроенное поле, вследствие создаваемой 

контактной разности потенциалов между кремниевыми слоями с разным типом 

легирования, однако величина этого встроенного поля недостаточна для развития 

лавинного процесса, поэтому к диоду необходимо приложить некоторое обратное 

напряжение (напряжение лавинного пробоя - Vbr). Кроме того, встроенные НК  

β-FeSi2 могут выступать в качестве локальных неоднородностей в кремниевой 

матрице, которые приводят к локальному увеличению напряжённости 

электрического поля, снижая, таким образом, пороговое напряжение, необходимое 

для развития лавинного умножения носителей.  

Эффект лавинного умножения носителей виден на зависимости величины 

фотоотклика на длине волны 1300 нм от величины приложенного к диоду 

обратного смещения (V), представленная на Рисунке. 4.5: зависимость носит 

экспоненциальный характер, и наблюдается резкое увеличение фотоотклика при 

достижении обратного смещения в (50 – 60) В. На данной зависимости можно 

выделить два участка: от 0 до 55 В, соответствующий предпробойному режиму 
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(дрейфовый режим или режим пролёта), и участок после 55 В, соответствующий 

режиму лавинного умножения.  

 

 

Рис. 4.5. Зависимость фотоотклика от приложенного обратного смещения 

кремниевой фотодиодной структуры со встроенными НК β-FeSi2 (7 слоёв) на длине 

волны 1300 нм при комнатной температуре. На графике также указаны параметры 

аппроксимации согласно выражению (4.2) и режимы работы фотодетектора. 

 

Зависимость, представленная на Рисунке 4.5, хорошо аппроксимируется 

эмпирическим выражением [213], описывающим фотоотклик (R) при лавинном 

процессе умножения носителей, в виде: 

𝑅 ∝ √𝑉𝑏𝑖 + 𝑉 ·
1

1−(
𝑉

𝑉𝑏𝑟
)𝑛

,    (4.2) 

где Vbi – контактная разность потенциалов, Vbr – напряжение лавинного пробоя, n – 

показатель степени, зависящий от типа легирования базы диода, V – напряжение 

смещения. Первый сомножитель выражения описывает увеличение фотоотклика 

вследствие увеличения дрейфовой скорости носителей заряда, вызывающего 
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уменьшение времени пролёта носителей; фотоотклик пропорционален отношению 

времени жизни носителей к их времени пролёта. Второй сомножитель связан с 

лавинным умножением носителей и пропорционален коэффициенту лавинного 

усиления. При комнатной температуре, в режиме лавинного умножения 

кремниевый фотодетектор со встроенными НК β-FeSi2 демонстрирует фотоотклик 

до 75 мА/Вт (внешнюю квантовую эффективность 7,2%) с коэффициентом 

лавинного усиления, равным 8.  

Если сравнивать полученные результаты с представленными в литературе 

(Таблица 4.2), то рассматриваемый в данной работе фотодетектор демонстрирует 

величину фотоотклика, сравнимую (одного порядка) с полученной для плёночных 

систем, при этом количество активного материала (β-FeSi2), необходимое для его 

достижения, оказывается в 10 раз меньше. 

 

Таблица 4.2. Сравнение величин фотоотклика пленочных структур по данным 

литературы и исследованной структуры.  

Работа Структура RU<0 (мА/Вт)a) 

[18] n-type β-FeSi2/p-Si 11 

[201] p-type β-FeSi2/n-type β-FeSi2 - 

[20] n-type β-FeSi2/p-Si 22 

[19] n-type nc β-FeSi2/p-Si - 

[101] n-type β-FeSi2/p-Si 16,6 

[102] n-type β-FeSi2/i-Si/p-Si 140 

[202] Al/n-type β-FeSi2 - 

[103] nc β-FeSi2/c-Si 110 

Данное 

исследование 
n-Si/i-Si/β-FeSi2/i-Si/p-Si 75 

 

Из анализа выражения (4.2) следует, что дальнейшее увеличение 

фотоотклика и внешней квантовой эффективности за счёт лавинного умножения 

носителей возможно при выполнении следующих условий: необходимо 

максимально уменьшить величину порогового напряжения лавинного пробоя (Vbr), 

путём оптимального легирования кремниевых слоёв и изменения толщины 

активной области [214]. Что касается работы фотодетектора в предпробойном 
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режиме, то следует ожидать увеличения фотоотклика при увеличении встроенного 

поля, которое ограничено шириной запрещённой зоны кремния и зависит от уровня 

легирования p- и n-областей, а также толщины активной области. 

 

4.4 Квантово-размерный эффект Штарка в НК β-FeSi2 

 

В процессе исследования поведения фотоотклика на краю детектирования, 

который соответствует коротковолновому области ближнего инфракрасного 

диапазона длин волн, начиная с 1600 нм, при изменении величины обратного 

смещения, подаваемого на кремниевый лавинный фотодетектор со встроенными 

НК β-FeSi2 (Рис. 4.6), были обнаружены две особенности.  

 

 

Рис. 4.6. Фотоотклик кремниевой фотодиодной структуры со встроенными НК  

β-FeSi2 (7 слоёв) в ближнем и коротковолновом инфракрасном диапазонах длин 

волн, полученные при различных обратных смещениях при комнатной 

температуре.  
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Первая связана с немонотонным поведением величины фотоотклика вблизи 

энергии фотонов, соответствующей пороговому значению фотогенерации для 

крупных НК β-FeSi2 (0,79 эВ), которая представлена на Рисунке 4.7 (а). Вторая – со 

сдвигом края фотодетектирования в длинноволновую область спектра (так 

называемый красный сдвиг), причём зависимость величины сдвига от величины 

напряжённости электрического поля носит параболический характер (Рис. 4.7 (б)). 

Как и в случае зависимости фотоотклика на длине волны 1300 нм (ближний 

инфракрасный диапазон длин волн) от приложенного смещения (напряжённости 

поля), рассмотренной в разделе 4.3, на зависимости можно выделить два участка, 

соответствующие предлавинному и лавинному режимам работы. Предлавинный 

участок характеризуется уменьшением фотоотклика, тогда как в лавинном режиме 

фотоотклик увеличивается пропорционально коэффициенту лавинного усиления. 

Красный сдвиг края фотодетектирования наблюдается для данной структуры 

независимо от режима работы фотодетектора, а его абсолютная величина 

составляет 110 мэВ при изменении внешнего смещения с 0 до 75 В.  

 

 

Рис. 4.7. (а) Зависимость величины фотоотклика от приложенного обратного 

смещения кремниевой структуры со встроенными НК β-FeSi2 (7 слоёв) на длине 

волны 1600 нм при комнатной температуре. (б) Экспериментально полученный и 

теоретически рассчитанный сдвиг края фотодетектирования в зависимости от 

приложенного электрического поля. 
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Следует сразу исключить влияние эффекта разогрева диодной структуры при 

подаче больших обратных смещений на сдвиг края фотодетектирования: несмотря 

на тот факт, что ширина запрещённой зоны β-FeSi2 действительно уменьшается с 

ростом температуры [97, 150, 151], эффективность лавинного умножения 

носителей в кремнии также является зависимой от температуры. При этом 

эффективность лавинного умножения падает с ростом температуры [181, 204]. 

Таким образом, если бы красный сдвиг края фотодетектирования был обусловлен 

увеличением ширины запрещённой зоны НК β-FeSi2, то в то же самое время 

наблюдалось уменьшение величины фотоотклика во всём диапазоне 

прикладываемых обратных смещений, тогда как для данной структуры это 

наблюдается только в предлавинном режиме работы, однако причина этого 

поведения, как будет показано дальше, также не связана с разогревом диодной 

структуры. 

Поведение фотоотклика вблизи края чувствительности данной структуры 

(красный сдвиг и квадратичная зависимость), а также малый размер НК β-FeSi2 

указывают на проявление в данной системе квантово-размерного эффекта Штарка 

[215]. С точки зрения этого эффекта, поведение фотоотклика в области малых 

обратных смещений объясняется в рамках Золотого Правила Ферми: под 

действием электрического поля происходит уменьшение перекрытий волновых 

функций электронов и дырок в квантово-размерных объектах (квантовых ямах и 

квантовых точках), что приводит к уменьшению интенсивности оптического 

перехода [216]. В области же высоких обратных смещений (лавинный режим 

работы) за счёт лавинного усиления происходит компенсация уменьшения 

интенсивности перехода, в результате удается формально нарушить Золотое 

Правило, и наблюдается не только дальнейший красный сдвиг, но и 

экспоненциальный рост фотоотклика. За счёт одновременной реализации в 

рассматриваемой структуре эффекта лавинного умножения носителей заряда и 

квантово-размерного эффекта Штарка, удаётся расширить спектральный диапазон 

чувствительности фотодетектора до 1800 нм при величине фотоотклика в 20 мА/Вт 

(внешняя квантовая эффективность составляет 1,6%), при этом фотоотклик в 
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области ближнего инфракрасного диапазона длин волн (1300 – 1400 нм) может 

достигать сотен мА/Вт. Стоит отметить, что ни одна из фотодетектирующих 

структур на основе плёнок β-FeSi2 на кремниевых подложках не демонстрирует 

настолько широко спектрального диапазона фоточувствительности и таких 

величин фотоотклика в областях спектра, соответствующие S, C, L и U окнам 

прозрачности кварцевого оптоволокна [18-20, 101-103, 201, 202]. 

Для того, чтобы подтвердить наличие в рассматриваемой системе квантово-

размерного эффекта Штарка были проведены теоретические расчёты величины 

красного сдвига в зависимости от приложенного поля [217] при известных 

параметрах (размер, эффективные массы носителей) НК β-FeSi2 обоих типов. 

Квантово-механические расчёты для частицы с зарядом e и эффективной массой 

m*, находящейся в потенциальной яме шириной L с бесконечно высокими стенками 

в присутствии электрического поля F, перпендикулярного гетероструктуре, в 

рамках приближения малых возмущений второго порядка величина сдвига энергии 

основного состояния частицы (ΔE) определяется как: 

𝛥𝐸 = −𝐶𝑝𝑒𝑟𝑡.
𝑚∗𝑒2𝐹2𝐿4

ħ2 ,      (4.3) 

где 𝐶𝑝𝑒𝑟𝑡.определяется как: 

𝐶𝑝𝑒𝑟𝑡. =
1

24𝜋2(
15

𝜋2 − 1).      (4.4) 

Очевидно, что величина сдвига в этом случае пропорциональна квадрату 

приложенного поля, что наблюдается для зависимости, представленной на 

Рисунке. 4.8(б). Однако необходимо ответить, что данное приближение верно 

только в случае малых электрических полей, для которых выполняется условие: 

|𝑒|𝐹𝐿 ≪
(ħ𝜋)2

2𝑚∗𝐿2,       (4.5) 

Рассматриваемый в данной работе диапазон прикладываемых электрических полей 

полностью удовлетворяет данному условию. При данном условии точность 

вычислений составляет около 8% [218]. 
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Расчёты показали, что во всём рассматриваемом диапазоне прикладываемых 

смещений для небольших НК β-FeSi2 не наблюдается существенного сдвига 

энергии основного состояния (около 1 мэВ при обратном смещении в 75 В). В 

результате не наблюдается и смещения положения пороговой энергии 

фотогенерации, соответствующей данному типу НК (вблизи 0,89 эВ). В случае 

крупных НК β-FeSi2 теоретически рассчитанная зависимость сдвига энергии 

основного состояния представлена на Рисунке 4.7 (б) вместе с 

экспериментальными данными: при максимальном значении приложенного 

электрического поля красный сдвиг составляет 80 мэВ, отличаясь от 

экспериментально обнаруженного всего на 30 мэВ или не более чем в 1,6 раза. 

Таким образом, качественное соответствие между экспериментальными данными 

и теоретически вычисленной зависимостью сдвига энергии основного состояния 

квантово-размерной системы в присутствии электрического поля показывает, что 

наблюдаемое расширение спектрального диапазона чувствительности 

кремниевого лавинного фотодетектора со встроенными в активную область НК  

β-FeSi2 может происходить за счёт квантово-размерного эффекта Штарка в 

крупных НК β-FeSi2. 

Разница между экспериментальными данными и расчётными значениями 

объясняется выбранным приближением – бесконечно высоких потенциальных 

стенок квантовой ямы, поскольку в реальных гетероструктурах именно разрывы 

зоны проводимости и валентной зоны материалов определяют конечную высоту 

потенциальных барьеров. При этом учёт конечной высоты стенок приводит к росту 

величины сдвига энергии основного состояния квантово-размерной системы (до 30 

раз) по сравнению с приближением бесконечных стенок [217]. В нашем случае 

расхождение не превышает и 2-х раз, и с учётом задачи качественного, а не 

количественного описания наблюдаемого эффекта, является вполне приемлемым. 

Наличие квантово-размерного эффекта Штарка в рассматриваемой структуре 

потенциально позволяет использовать её не только как фотодетектор ультра 

широкого спектрального диапазона (400 – 1800 нм), но и как платформу для 

создания кремниевого электрооптического модулятора, работающего в диапазоне 
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длин волн 1600 - 1800 нм, что является перспективным как для волоконных линий 

оптической связи, поскольку охватывает окна прозрачности кварцевого 

оптоволокна, так и для создания компонент интегральной кремниевой фотоники и 

оптоэлектроники. 

 

Выводы 

 

1. Показано, что внедрение НК β-FeSi2 в активную область кремниевого фотодиода 

приводит к расширению спектрального диапазона чувствительности до 1600 нм 

и увеличению фотоотклика на два порядка по сравнению с эталонным 

кремниевым диодом без подачи внешнего смещения при комнатной 

температуре. 

2. Изготовлен фотодиод на основе двойной гетероструктуры Si/НК β-FeSi2/Si с 

самым широким рабочим спектральным диапазоном от 400 до 1800 нм на основе 

данных материалов. Показано, что фотоотклик в данной системе обусловлен 

прямым оптическим возбуждением носителей в объёме нанокристаллов без 

участия состояний на гетерогранице или дефектов кристаллической структуры 

кремниевой матрицы. 

3. Установлено, что НК β-FeSi2 диаметром до 25 нм вносят вклад в 

регистрируемый фотоотклик, начиная с энергии 0,79 эВ, а небольшие НК до 

6 нм – от 0,89 эВ и выше. 

4. Показано, что за счёт поглощения фотонов в НК β-FeSi2 интегральная внешняя 

квантовая эффективность фотоэлектрического преобразования в диапазоне 

длин волн 400 – 1600 нм увеличивается на 4,6%. 

5.  Экспериментально продемонстрирован квантово-размерный эффект Штарка в 

кремниевом лавинном фотодиоде со встроенными нанокристаллами β-FeSi2. 

Показано, что за счёт эффекта лавинного умножения носителей заряда и 

квантово-размерного эффекта Штарка, фотоотклик достигает значений до 

70 мА/Вт, внешняя квантовая эффективность – 7 - 8%, а детектирующая 
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способность составляет не менее 108 смГц1/2/Вт в диапазоне длин волн 

(1400 – 1800) нм при комнатной температуре. 

6. Численное моделирование зависимости положения края фоточувствительности 

кремниевого диода с НК β-FeSi2 от приложенного к структуре электрического 

поля показало хорошее соответствие с экспериментальными данными в 

приближении бесконечно высоких потенциальных стенок квантовой ямы и 

слабых электрических полей. 
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Глава 5. Люминесцентные свойства кремниевых диодных структур со 

встроенными НК β-FeSi2 

 

Речь в данной главе пойдёт об исследовании люминесцентных свойств 

кремниевых излучающих структур со встроенными в активную область НК β-FeSi2, 

прежде всего электролюминесценции при комнатной температуре в ближнем 

инфракрасном диапазоне длин волн, чему посвящён раздел 5.1. Также в нём 

приведены основные характеристики полученной кремниевой светодиодной 

структуры, такие как выходная мощность оптического излучения и внешняя 

квантовая эффективность, и проанализирован механизм рекомбинации носителей 

заряда. Поскольку согласно данным ВРПЭМ структура содержит НК β-FeSi2 двух 

типов, эпитаксиальное сопряжение которых с кремниевой матрицей должно 

приводить к прямому типу фундаментального перехода в β-FeSi2, согласно 

теоретической работе, а на спектрах излучения присутствует только одна полоса 

электролюминесценции, то раздел 5.2 посвящён моделированию из первых 

принципов электронной структуры НК β-FeSi2 обоих типов и установлению 

закономерности между деформацией кристаллической решётки β-FeSi2 и типом 

фундаментального перехода. Данный анализ позволил не только определить, какой 

из двух типов НК β-FeSi2 обладает необходимой электронной структурой с точки 

зрения люминесцентных свойств, но и объяснить ряд экспериментальных 

результатов, полученных другими исследовательскими группами. 

Экспериментальное подтверждение данных результатов представлено в разделе 

5.3, который посвящён исследованию низкотемпературной кинетики гашения 

фотолюминесценции в рассматриваемой гетероструктуре: характерное 

излучательное времена жизни, равно как и их температурные зависимости 

свидетельствуют о том, что наблюдаемая люминесценция обусловлена 

рекомбинацией носителей заряда в НК β-FeSi2, характеризующихся прямым 

излучательным переходом с достаточно большой силой осциллятора. 

Дополнительные расчёты показали, что диаметр крупных НК β-FeSi2 является 

достаточным для того, чтобы ограничить в них экситоны, при этом энергия связи 
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экситонов превышает тепловую энергию, позволяя наблюдать люминесценцию 

вплоть до комнатной температуры. В разделе 5.4 описано определение типа 

гетероструктуры в системе Si/НК β-FeSi2/Si на основании анализа спектров 

фотолюминесценции, полученных при комнатной температуре. Установлено, что 

рассматриваемый в данной диссертационной работе кремниевый светодиод со 

встроенными в активную область НК β-FeSi2, является гетероструктурой I-го рода, 

для которых, как правило, характерны более интенсивные оптические переходы 

как при поглощении, так и при излучении фотонов, по сравнению с 

гетероструктурами II-го рода. Наконец, в разделе 5.5 приведён анализ недостатков 

рассматриваемой структуры и способы дальнейшего повышения эффективности 

электролюминесценции при комнатной температуре, которые связаны в первую 

очередь с изменениями в условиях формирования НК β-FeSi2.  

 

5.1 Исследование электролюминесценции в кремниевых диодах при 

комнатной температуре и определение внешней квантовой эффективности 

 

Спектр электролюминесценции кремниевого светодиода со встроенными 7-

ью слоями НК β-FeSi2 при комнатной температуре представлен на Рисунке 5.1 (а). 

Разложение спектра на пики, описываемыми функцией Фойгта, выявило наличие 

одной полосы с центром при энергии фотонов в 0,81 эВ, которая характеризуется 

шириной на полувысоте в 90 мэВ. Сравнительно большая ширина полученного 

спектра объясняется широким распределением НК по размерам, как было показано 

в Главе 3. Стоит отметить, что электролюминесценция наблюдалась только при 

прямом смещении диодной структуры. Интегральная мощность выходного 

оптического излучения диода измерялась при помощи откалиброванного 

термопарного измерителя мощности в геометрии лицом к лицу, охватывая весь 

спектральный диапазон наблюдаемой электролюминесценции. Зависимость 

выходной мощности излучения от плотности тока и прямого напряжения накачки 

представлена на Рисунке 5.1 (б).  
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Рис. 5.1. Электролюминесцентные свойства кремниевой диодной структуры со 

встроенными НК β-FeSi2 (7 слоёв) при комнатной температуре. (а) Спектр 

электролюминесценции, зарегистрированный при прямом смещении светодиода 

при плотности тока накачки в 5 А/см2; также приведено разложение спектра на 

составляющие, описываемые функцией Фойгта. (б) Зависимость интегральной 

выходной оптической мощности излучения светодиода от плотности тока накачки; 

зависимость описывается степенной функцией близкой к линейной. Рассчитанный 

внешний квантовый выход для длины волны, соответствующей максимуму на 

спектре электролюминесценции (1530 нм), представлен на графике. 

 

Анализируя полученную зависимость, можно выделить следующие 

особенности:  

1) Низкая пороговая плотность тока накачки, при которой удаётся 

зарегистрировать излучение, которая составляет 0,7 А/см2. Полученный порог 

генерации является одним из самых низких для систем с β-FeSi2 [23-26]. 

2) Зависимость описывается степенной функцией вида Popt~Jn, с n = 1, т.е. является 

линейной во всём рассматриваемом диапазоне плотностей тока накачки. 

Данные особенности позволяют сделать следующие выводы: во-первых, 

система демонстрирует практически полное отсутствие безызлучательного канала 

рекомбинации носителей заряда, что указывает на низкую концентрацию дефектов 

– центров захвата, что также подтверждается данными ВРПЭМ, приведёнными в 
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Главе 3. Поскольку ток, протекающий через светодиод (I), является мерой 

суммарной скорости рекомбинации носителей заряда, его можно представить в 

виде суммы отдельных слагаемых [196], соответствующих различным каналам 

рекомбинации: 

𝐼 = 𝐴𝑛 + 𝐵𝑛2 + 𝐶𝑛3
,     (5.1) 

где n – плотность инжектируемых носителей заряда, A, B, C – рекомбинационные 

коэффициенты. An соответствует рекомбинации с участием дефектов, например, на 

интерфейсе или примесные центры, которая, как правило, является 

безызлучательной, Bn2 соответствует излучательной межзонной рекомбинации, а 

Cn3 – Оже-рекомбинации [219-221]. Выходная оптическая мощность излучения 

или интенсивность пропорциональна n2, а ток, протекающий через светодиод – nz 

[196]. Отсюда следует что, интенсивность электролюминесценции оказывается 

пропорциональна Iz/2. Таким образом, анализ ватт-амперной зависимости позволяет 

определить основной канал рекомбинации в светодиодной структуре. В нашем 

случае z оказывается близким к 2, начиная с минимальной плотности тока накачки 

и далее во всём измеряемом диапазоне, позволяя утверждать, что излучательная 

рекомбинация является доминирующим каналом. При этом не наблюдается 

участков, соответствующих безызлучательной рекомбинации с участием дефектов 

(сублинейный характер зависимости Popt~Jn
 при низких значениях плотностей тока 

накачки и суперлинейный при более высокой накачке, наблюдающийся после 

насыщения безызлучательного канала рекомбинации). Что касается Оже-

рекомбинации, то в силу сравнительно небольшой плотности тока накачки, 

рассматриваемой в данной работе (до 9 А/см2) ей можно пренебречь. Стоит 

отметить, что в случае встроенных в кремниевую матрицу наночастиц β-FeSi2 и 

двойных гетероструктур с толстыми плёнками β-FeSi2 наблюдается 

суперлинейный рост интенсивности люминесценции в зависимости от накачки, 

при этом интенсивная электролюминесценция наблюдается при достаточно 

высоких плотностях тока накачки [17, 27, 28]. Данный факт объясняется 

формированием дефектной гетерограницы между Si и β-FeSi2, выступающей в 
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качестве безызлучательного канала рекомбинации. Во-вторых, отсутствие 

насыщения на ватт-амперной характеристике в области высоких плотностей тока 

свидетельствует о возможном дальнейшем повышении выходной оптической 

мощности излучения, однако в данной работе диапазон плотностей тока был 

ограничен, с одной стороны, рабочим диапазоном источника питания диода, с 

другой – возможным перегревом образца. В дальнейшем, при использовании 

переменного тока и обеспечения достаточного теплоотвода, возможно достижение 

более высокой мощности излучения. Далее, при известных мощности излучения и 

токе накачки, был рассчитан внешний квантовый выход кремниевого светодиода 

со встроенными НК β-FeSi2 по формуле: 

𝜂𝑒𝑥𝑡 =  
𝑃𝑜𝑝𝑡

𝐸·𝐼
· 100% ,     (5.2) 

где Popt – выходная мощность оптического излучения, I – величина тока накачки, E 

– энергия фотонов [179]. Так как зависимость выходной мощности излучения от 

плотности тока накачки является линейной, то очевидно, что в нашем случае 

эффективность люминесценции диодной структуры практически не меняется с 

ростом тока накачки. Для оценки внешнего квантового энергия фотонов считалась 

равной той, для которой наблюдается максимум на спектре 

электролюминесценции – 0,81 эВ. Полученная величина составила 9×10-3% при 

комнатной температуре. 

В работе [17], которая посвящена исследованию электролюминесценции от 

двойной гетероструктуры с плёнкой β-FeSi2, авторы отмечают, что реальный ток, 

протекающий через светодиод, может отличаться от измеряемого, вследствие 

влияния паразитных последовательного (Rs) и параллельного (Rp) сопротивлений. 

С учётом простой электрической эквивалентной схемы и определённых 

электрических характеристик кремниевого диода со встроенными НК β-FeSi2, 

приведёнными в 3-ей Главе, можно рассчитать ток светодиода (ILED) при данном 

смещении (U) по формуле: 

𝐼𝐿𝐸𝐷 = 𝐼 −
(𝑈−𝑅𝑠·𝐼)

𝑅𝑝
      (5.3). 
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Данная поправка может повлиять на пороговое значение плотности тока и оценку 

внешнего квантового выхода электролюминесценции. В нашем случае поведение 

диода является достаточно близким к идеальному [179], поскольку Rs стремится к 

нулю (52 Ом), а Rp стремиться к бесконечности (12 кОм), и поправка составляет не 

более 200 мкА или 0,02 А/см2, что приводит к незначительным изменениям при 

расчёте эффективности и определении порога генерации. Различие с упомянутой 

работой связано с разницей в дефектности структур. 

Несмотря на интенсивное изучение оптических и люминесцентных свойств 

β-FeSi2, опубликовано всего несколько работ [17, 37, 47], в которых измерена 

выходная оптическая мощность излучения и/или дана численная оценка внешнего 

квантового выхода электролюминесценции при комнатной температуре. 

Имеющиеся данные представлены в Таблице 5.1. Выигрыш в эффективности 

светодиодной структуры в данной работе по сравнению с другими, содержащими 

β-FeSi2 в виде преципитатов или нанокристаллов в первую очередь связан с более 

высоким кристаллическим качеством кремниевой матрицы: в первой работе 

преципитаты β-FeSi2 формировались с помощью ионной имплантации, которая 

приводит к генерации большой концентрации дефектов, во второй были получены 

достаточно крупные (до 40 - 50 нм в диаметре) нанокристаллы, что в силу 

рассогласования параметров кристаллических решёток материалов, привело к 

появлению дислокаций несоответствия [171].  

Остановимся подробнее на второй системе с более крупными, чем в данной 

работе, нанокристаллами β-FeSi2: нет никаких исследований природы 

наблюдаемой люминесценции или типа фундаментального перехода β-FeSi2 [47]. 

Однако анализ исследований, предваряющих демонстрацию 

электролюминесценции при комнатной температуре [192, 193, 197, 222, 223], 

позволяет сделать вывод о том, что люминесценция в основном обусловлена 

дислокациями и примесно-дефектными центрами. На это указывают ряд 

экспериментальных фактов: 

1) Электролюминесценция наблюдалась как при прямом, так и при обратном 

смещениях светодиодной структуры, при этом люминесценция наблюдалась в 
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очень широком спектральном диапазоне с шириной полосы на полувысоте до 

200 мэВ [47]. Данное поведение наблюдалось для кремниевых диодов, 

имплантированных, например, ионами кремния или кислорода [224]. 

2) Исследования температурной зависимости гашения как фото-, так и 

электролюминесценции позволили определить энергию активации, составившую 

около нескольких десятков мэВ [47], что коррелирует с данными для 

дислокационной люминесценции, в особенности с линиями D1 и D2 [225]. 

3) При повышении температуры с 4 до 300 К интенсивность 

электролюминесценции уменьшается не более чем в 4 раза [193], что также было 

описано в случае ионно-имплантированных кремниевых диодов, не содержащих 

преципитатов β-FeSi2 [224]. 

 

Таблица 5.1. Численная оценка внешнего квантового выхода 

электролюминесценции диодов при комнатной температуре в данной работе и по 

литературным данным. 

 

Что касается почти 20-ти кратной разницы в эффективности по сравнению с 

двойной гетероструктурой на основе толстой плёнки β-FeSi2 [17], то она вызвана 

несколькими фактами. Во-первых, в данной работе использовались гораздо 

меньшие токи накачки: 90 против 400 мА (или в плотностях тока: 9 против 

22 А/см2). Во-вторых, в данной работе используется мезаструктура, для которой, 

как правило, характерна меньшая эффективность в силу существенной 

Длина 

волны, нм 

Плотность 

тока, A/см2 

Выходная 

мощность, 

мкВт 

Внешняя 

квантовая 

эффективность, 

% 

Работа 

1550 1,5 0,17 1,4×10-3 [37] 

1600 20 420 1,2×10-1 [17] 

1500 4 0,01 2×10-6 [47] 

1530 9 25 9×10-3 
Данное 

исследование 
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безызлучательной рекомбинации вблизи торцевых поверхностей диода [179]. В-

третьих, как будет показано далее, рассматриваемая в данной работе структура 

содержит низкую слоевую концентрацию НК β-FeSi2 – около 5×109 см2, что 

приводит к низкому значению внутреннего квантового выхода, тогда как для 

плёнки, при условии низкой концентрации дефектов, внутренняя эффективность 

близка к 1. 

Анализ данных ВРПЭМ, приведённый в Главе 3, показал, что кремниевая 

матрица и гетероинтерфейс матрица/нанокристалл являются бездефектными, 

таким образом, наблюдаемая электролюминесценция не может определяться 

излучательной рекомбинацией через уровни захвата носителей, соответствующие 

дефектам или, по крайней мере, вклад дефектной компоненты в общую 

интенсивность электролюминесценции является незначительным. Однако также 

ВРПЭМ выявила наличие в структуре двух типов НК β-FeSi2, при этом согласно 

теоретической работе [16], в обоих случаях полученное эпитаксиальное 

сопряжение НК с матрицей вида β-FeSi2(110)//Si(111) является благоприятным, с 

точки зрения деформаций кристаллической решётки β-FeSi2, приводящей к 

реализации прямозонной электронной структуры. Таким образом, на основании 

имеющихся теоретических расчётов невозможно однозначно определить, какой 

тип НК β-FeSi2 в данной структуре вносит вклад в наблюдаемую 

электролюминесценцию. Стоит отметить, что имеющиеся расчёты зонной 

структуры β-FeSi2 из первых принципов были проведены для конфигураций вида 

β-FeSi2 на подложке Si(111) из соображений минимизации рассогласований 

параметров кристаллических решёток материалов и соответствующих им 

деформаций β-FeSi2, учитывая только согласование на интерфейсе 

плёнка/подложка. В нашей же системе, в отличие от плёнок β-FeSi2, граница 

раздела имеет более сложный характер: кристаллические решётки могут 

сопрягаться не только в плоскости подложки Si и направлении эпитаксиального 

роста, а ещё и в перпендикулярных им плоскостях – стенках кремниевой матрицы. 

Это может приводить к возникновению совершенно других деформаций как по 

величине, так и по направлению. Другими словами, имеющиеся расчёты 
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проделаны для весьма ограниченного числа конфигураций системы с 

эпитаксиальным сопряжением β-FeSi2(110)//Si(111), при этом деформация 

параметров кристаллической решётки β-FeSi2 варьировалась в пределе ±5%, и они 

носили только одноосный характер. В связи с этим, в нашем случае необходимо 

провести расчёты зонной структуры для обоих типов НК с экспериментально 

определёнными по данным ВРПЭМ параметрами кристаллической решётки β-FeSi2 

для определения их вклада в наблюдаемую люминесценцию. 

 

5.2 Влияние упругих деформаций кристаллической решётки НК  

β-FeSi2 на зонную структуру 

 

На первом этапе для расчётов использовалась модельная система – 

полностью релаксированная недеформированная примитивная ячейка β-FeSi2. 

Результат расчёта представлен на Рисунке 5.2 (а): полученная зонная диаграмма 

совпадает с имеющейся в литературе, при этом для структуры характерен первый 

фундаментальный непрямой переход Y-Λ* с энергией 0,6 эВ, тогда как первый 

прямой переход Y-Y расположен на 50 мэВ относительно непрямого [16]. Далее, 

используя экспериментально определённые параметры кристаллической решётки 

для небольших и крупных НК β-FeSi2 и только процедуру релаксации ионов, был 

получен ряд зонных диаграмм при тех же условиях, что и для недеформированной 

структуры (энергия обрезания составила 350 эВ, набор k-точек 8×8×8, по 30 k-

точек вдоль каждого из направлений высокой симметрии зоны Бриллюэна β-FeSi2). 

На Рисунке 5.2 (б, в) представлены характерные зонные диаграммы для обоих 

типов НК β-FeSi2 с размерами, соответствующими максимумам на распределении 

НК по размерам, представленном в Главе 3. Из построений следует, что крупные 

нанокристаллы характеризуются прямой запрещённой зоной в точке Y-Y, что 

является благоприятным с точки зрения большой силы осциллятора, а значит и 

эффективности люминесценции. Небольшие НК демонстрируют первый непрямой 

переход в точках Y-Λ*, тогда как первый прямой переход расположен на 40 мэВ 

выше в Y-точке.  



105 
 

 

Рис. 5.2. Результаты расчётов зонной диаграммы из первых принципов для  

β-FeSi2 с параметрами кристаллической решётки, представленными в Таблице 3.1. 

(а) Полностью релаксированная система (релаксация ионов). (б) Деформированная 

решётка, соответствующая крупным НК. (в) Деформированная решётка, 

соответствующая небольшим НК. Пунктирные линии указывают положение 

уровня Ферми. 

 

Согласно расчётам большая часть крупных НК β-FeSi2 является 

прямозонными полупроводниками с шириной запрещённой зоны в пределах 

(0,3 – 0,5) эВ, тогда как для небольших НК характерна непрямая зона с шириной в 

пределах (0,1 – 0,25) эВ. На первый взгляд полученные результаты не согласуются 

с ранее представленными расчётами [16], поскольку оба типа НК имеют 

благоприятное эпитаксиальное сопряжение с матрицей Si. Однако различие 

связано с тем, что при расчётах в данной работе использовались значения 

параметров кристаллической решётки, а значит и деформаций β-FeSi2, которые не 

были рассмотрены в ходе предыдущих теоретических исследований. 

В ходе расчётов зонной структуры из первых принципов НК β-FeSi2 

считались объёмным материалом, однако с параметрами a, b и c кристаллической 

решётки, отличающиеся от объёмного случая. Таким образом, в расчётах 

учитывалось только влияние упругих деформаций без возможных квантово-

размерных эффектов. Согласно литературным данным, как для прямых, так и 

непрямых переходов наблюдается однотипное поведение зонной структуры в 

зависимости от деформации стороны a решётки β-FeSi2: ширина запрещённой зоны 

увеличивается с уменьшением параметра решётки a, по крайней мере в случае 
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одноосной деформации при эпитаксиальном сопряжении вида β-FeSi2(110)//Si(111) 

[16]. Данная тенденция наблюдается и в нашем случае: крупные НК 

характеризуются деформацией растяжения вдоль стороны a до 2% и более 

широкой запрещённой зоной, тогда как для небольших НК свойственны 

деформация растяжения до 9% и более узкая запрещённая зона. Однако стоит 

иметь в виду, что в случае квантово-размерных объектов величина перехода 

отличается от такового в объёмном материале. Если известны размеры НК и 

эффективные массы носителей или приведённая масса носителей, то в 

приближении параболических зон, изотропных эффективных масс и бесконечно 

высоких потенциальных барьеров можно оценить поправку к энергии перехода за 

счёт размерного квантования. 

Приведённые эффективные массы равняются 0,41 и 0,17 от массы свободного 

электрона соответственно для небольших и крупных НК β-FeSi2, поскольку они 

характеризуются переходами в разных точках k-пространства [29]. Вычисленные 

поправки к энергии составляют 25 мэВ для небольших и 3,5 мэВ для крупных НК 

(за размеры НК принимались максимумы распределений, приведённых в Главе 3). 

Анализ пороговых значений фотоотклика для той же самой диодной структуры, 

представленный в Главе 4, выявил, что оптическая ширина запрещённой зоны 

небольших НК β-FeSi2 составляет 0,89 эВ, а крупных – 0,79 эВ. Таким образом, 

оценка квантово-размерного эффекта является достаточно точной для крупных НК 

и недооценённой для небольших, если за точку отсчёта взять ширину запрещённой 

зоны объёмного материала в (0,79 – 0,8) эВ [97, 150, 151]. Разница между 

экспериментальными данными и расчётами может быть вызвана используемыми 

приближениями: во-первых, система Si/ β-FeSi2/Si обладает конечной высотой 

потенциального барьера около (0,2 – 0,4) эВ [29, 159, 163, 164]; во-вторых, для  

β-FeSi2 характерна анизотропия эффективной массы носителей [29]; в-третьих, для 

рассматриваемой в данной работе системы необходимо пересчитать эффективные 

массы носителей с учётом изменений в зонной структуре, возникающих за счёт 

деформаций. 
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Таким образом, исходя из полученных значений, затруднительно сказать, 

характерна ли меньшая ширина запрещённой зоны для небольших НК в сравнении 

с крупными. В описанных приближениях можно лишь считать, что крупные НК 

являются прямозонными, а небольшие НК – непрямозонными полупроводниками, 

что даёт основания связать наблюдаемую люминесценцию с рекомбинацией в 

крупных НК. 

 

5.3 Кинетика гашения люминесценции в НК β-FeSi2: подтверждение типа 

фундаментального перехода и определение потенциального быстродействия 

светодиодов 

 

Для того чтобы подтвердить или опровергнуть смену типа фундаментального 

перехода с непрямого на прямой в НК β-FeSi2, были проведены температурные 

исследования время-разрешённой фотолюминесцентной спектроскопии. Спектр 

стационарной фотолюминесценции, зарегистрированный при температуре 4 К, 

представлен на Рисунке 5.3 (а). Далее были получены кривые гашения 

фотолюминесценции при энергии фотонов, соответствующей максимуму 

излучения, в диапазоне температур (4 – 40) К, представленные на Рисунке 5.3 (б). 

Гашение носит экспоненциальный характер, а кривые описываются двумя 

временными компонентами – быстрой (наносекундный диапазон) и медленной 

(микросекундный диапазон), температурные зависимости которых показаны на 

Рисунке 5.3 (в). Для обеих компонент характерно увеличение времени гашения с 

ростом температуры до критической температуры в 10 К, после которой 

наблюдается уменьшение. Данное поведение типично для экситонов [226]. 

Вдобавок, это указывает на незначительную роль безызлучательной рекомбинации 

в данном температурном диапазоне. Основываясь на полученных абсолютных 

значениях времён гашения, можно предположить, что быстрая компонента связана 

с рекомбинацией в крупных НК β-FeSi2 [21, 22, 227]: прямые переходы 
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характеризуются малыми временами гашения, что дополнительно свидетельствует 

о большой силе осциллятора для наблюдаемого излучательного перехода [228].  

 

 

Рис. 5.3. Исследование времён жизни низкотемпературной люминесценции в 

кремниевой диоде со встроенными НК β-FeSi2 (7 слоёв). (а) Спектр 

фотолюминесценции, зарегистрированный при температуре 4 К. Особенность на 

спектре в области энергий фотонов (0,92 – 0,94) эВ связана с поглощением в 

измерительной системе. (б) Кривые гашения фотолюминесценции, 

зарегистрированные при различных температурах: от 4 до 40 К сверху вниз. Для 

удобства спектры смещены друг относительно друга по оси у (интенсивность). (в) 

Температурная зависимость быстрой и медленной компонент гашения 

фотолюминесценции. Ошибка измерений также представлена на графике. (г) 

Температурная зависимость отношения интенсивностей быстрой и медленной 

компонент гашения фотолюминесценции, представленная в двух формах. 
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Что касается медленной компоненты, то её нельзя напрямую связать с 

дефектной (дислокационной) люминесценцией, основываясь только на порядке 

времён (0,2 мкс и выше) [225], так как данные ВРПЭМ свидетельствуют о высоком 

структурном совершенстве рассматриваемой системы. Кроме того, температурная 

зависимость медленной компоненты отличается от ранее наблюдаемой в системе с 

плёнками β-FeSi2, которая приписывалась дефектам [34, 227]. Вдобавок, 

абсолютная величина медленной компоненты сопоставима с результатами для 

гетероструктур с ионно-синтезированными нанокристаллами β-FeSi2 

(0,5 – 60 мкс), которые демонстрировали непрямозонный характер [22, 35, 36]. 

Таким образом, наличие медленной компоненты может быть связано с непрямыми 

переходами в небольших НК, которые согласно представленным расчётам из 

первых принципов являются непрямозонными полупроводниками. В любом 

случае, вклад в интенсивность фотолюминесценции от быстрой компоненты 

является доминирующем во всём температурном диапазоне (Рис. 5.3 (г)). Стоит 

отметить ещё одну особенность полученных результатов: на кривых гашения 

интенсивности фотолюминесценции не наблюдается временных задержек, 

которые были зарегистрированы в процессе исследований люминесцентных 

свойств преципитатов β-FeSi2 в кремниевой матрице [127]. Авторы работы 

связывают наблюдаемый эффект с участием в процессе рекомбинации уровня 

захвата носителей заряда, связанного с дефектами на гетерогранице.  

Как было сказано ранее, повышению эффективности люминесценции в  

β-FeSi2 может способствовать ограничение экситонов в НК. Эффективный 

Боровский радиус (𝑎𝐵
∗ ) для экситонов в β-FeSi2 [43] можно рассчитать по формуле: 

𝑎𝐵
∗ = 𝑎𝐵 · 𝜀0 ·

𝑚0

𝜇
,      (5.4) 

где aB – Боровский радиус (5,3×10-11 м), ε0 – статическая диэлектрическая 

проницаемость материала (27 – 31,3 для β-FeSi2 [229]), m0 – масса электрона, μ – 

приведённая эффективная масса (0,17m0 для крупных НК β-FeSi2). Полученное 

значение эффективного Боровского радиуса для β-FeSi2 составляет (9,2 ± 0,6) нм. 

Таким образом, для крупных НК β-FeSi2 с радиусом 12,5 нм будет наблюдаться 
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режим слабого ограничения экситона [230]. Далее необходимо оценить энергию 

связи экситона для объёмного материала (𝐸𝑒𝑥
𝑏 ) по формуле: 

𝐸𝑒𝑥
𝑏 =

𝑅·𝜇

𝑚0·𝜀0
2,       (5.5) 

где R – постоянная Ридберга (13,606 эВ), и составляет (2,7 ± 0,4) мэВ [230]. В 

случае схемы слабого ограничения экситона в НК β-FeSi2 с радиусом (r) 12,5 нм 

можно рассчитать энергию связи экситона для такого типа НК в виде: 

𝐸𝑒𝑥 = −𝐸𝑒𝑥
𝑏 +

(ħ·𝜋)2

2𝑀·(𝑟−𝑎𝐵
∗ )2 ,   (5.6) 

где ħ – постоянная Дирака (1,05×10-34 Дж·с), M = mh(Y)+me(Y) = 1.1m0 [231]. 

Энергия связи экситонов для крупных НК β-FeSi2 составила (25 ± 5) мэВ, которая 

оказывается сравнима с тепловой энергией (kT) при комнатной температуре – 

26 мэВ. Этот факт доказывает, что экситоны в крупных НК  

β-FeSi2 могут быть стабильными при комнатной температуре, а значит 

действительно давать основной вклад в наблюдаемую люминесценцию. Строго 

говоря, формула (5.6) является применимой для системы с бесконечно высокими 

потенциальными барьерами [231], тогда как для системы Si/β-FeSi2/Si они 

составляют (0,2 – 0,4) эВ [29, 159, 163, 164]. Однако, если энергия связи экситона 

оказывается много меньше, чем высота барьера, то формула остаётся корректной 

[231]. В нашем случае энергия связи экситона в крупных НК β-FeSi2 (25 мэВ) 

оказывается на порядок меньше, чем высота потенциальных стенок. 

Далее, зная время жизни носителей при излучательной рекомбинации в 

крупных НК β-FeSi2, полученное при помощи время-разрешённой 

фотолюминесцентной спектроскопии (τr = 20 нс при температуре 4 К), и известном 

механизме безызлучательной рекомбинации, можно оценить максимальную 

эффективность люминесценции, по крайней мере при низких температурах. 

Поскольку данные ВРПЭМ показали высокое кристаллическое качество 

исследуемой системы, то основным безызлучательным каналом рекомбинации 

может являться Оже-рекомбинация, которая обычно характеризуется временами 
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жизни в пределах (0,1 – 10) мкс (τA) [232]. Таким образом, эффективность 

люминесценции [232] в нашем случае определяется как: 

𝜂(%) =
1/𝜏𝑅

1/𝜏𝑅+1/𝜏𝐴
      (5.7). 

Эффективность растёт с уменьшением вклада от Оже-рекомбинации (увеличение 

времени жизни) с 33% при τA = 10 нс до 99,8% при τA = 10 мкс. Кроме того, 

поскольку сила осциллятора оптического перехода обратно пропорциональна 

излучательному времени жизни носителей [228], то полученная кинетика 

фотолюминесценции для крупных НК может свидетельствовать о прямой зоне с 

большой вероятностью перехода. Таким образом, численные оценки и полученное 

время жизни носителей свидетельствуют о том, что люминесценция в исследуемой 

системе определяется рекомбинацией экситонов, стабильных вплоть до комнатной 

температуры, слабо ограниченных в крупных НК β-FeSi2, которые 

характеризуются прямым первым фундаментальным переходом с большой силой 

осциллятора. При определённых условиях (низкий уровень безызлучательной Оже-

рекомбинации, низкие дефектности гетероинтерфейса и кремниевой матрицы) 

эффективность люминесценции может стремиться к 100% при низких 

температурах. Если удастся снизить температурное гашение люминесценции 

вследствие рассасывания носителей из β-FeSi2 в кремниевую матрицу, то можно 

ожидать и высоких значений эффективности и при комнатной температуре. У 

последней проблемы есть несколько возможных решений. Так, в обзорной работе 

[163], посвящённой всестороннему критическому анализу люминесцентных 

свойств β-FeSi2, отмечается, что формирование покрывающих слоёв на основе 

материала с большей, чем у кремния, шириной запрещённой зоны должно привести 

к достаточному ограничению носителей заряда в слое β-FeSi2, препятствуя их 

проникновению в окружающую матрицу. В качестве альтернативы кремниевой 

матрице может выступить матрица гидрогенизированного аморфного кремния, 

ширина которого составляет (1,5 – 2,1) эВ [233, 234]. Однако стоит отметить, что 

условия успешного формирования гидрогенизированного аморфного кремния 

[235, 236] далеки от таковых для формирования β-FeSi2, другими словами, 
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температурный режим, необходимый для роста β-FeSi2, может привести к 

кристаллизации кремния и уменьшения степени его гидрогенизации. Это, в свою 

очередь, приведёт к изменению его физических свойств, в частности, к 

уменьшению ширины запрещённой зоны. Другой кандидат для формирования 

широкозонной матрицы для β-FeSi2 - это карбид кремния, на подложках которого 

были успешно сформированы эпитаксиальные слои β-FeSi2 и зарегистрирована 

фотолюминесценция [237]. Наконец, ещё один вариант – это диоксид кремния. В 

ряде работ было показано, что даже формирование слоя оксида с одной стороны β-

FeSi2 приводит к релаксации температурного гашения интенсивности 

люминесценции [159, 161]. Что касается рассматриваемой в данной 

диссертационной работе гетероструктуры на основе кремниевой матрицы со 

встроенными НК β-FeSi2, то, как было отмечено в обзорной работе [163], 

формирование упруго деформированного сильнолегированного β-FeSi2 с n-типом 

проводимости должно привести к интенсивной электролюминесценции вплоть до 

комнатной температуре, по аналогии с системой n+-Si/напряженный n+-Ge/p+-Si 

[238-240]. В рамках данной работы действительно установлено, что НК β-FeSi2 в 

кремниевой матрице являются упруго деформированными, и диодная структура 

демонстрирует интенсивную электролюминесценцию. Однако вопрос о типе 

проводимости и концентрации носителей в НК β-FeSi2 остаётся открытым и станет 

темой дальнейших исследований. 

 

5.4 Определение рода гетероструктуры в системе Si/крупные НК  

β-FeSi2/Si 

 

На Рисунке 5.4 (а) представлены спектры фотолюминесценции, 

зарегистрированные от кремниевой диодной структуры со встроенными НК β-FeSi2 

при комнатной температуре при различных мощностях лазерной накачки. Для 

сравнения приведён спектр электролюминесценции от той же структуры при 

комнатной температуре: форма и положение максимума фотолюминесценции 

хорошо коррелирует со спектром электролюминесценции.  
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Рис. 5.4. Данные фотолюминесцентной спектроскопии для кремниевой структуры 

со встроенными НК β-FeSi2 (7 слоёв) при комнатной температуре. (а) Спектры 

фотолюминесценции, зарегистрированные при различной мощности 

возбуждающего излучения. Спектр электролюминесценции от данной структуры 

приведён для сравнения. (б) Зависимость интегральной интенсивности 

фотолюминесценции от мощности лазерной накачки, построенная в двойном 

логарифмическом масштабе; показатель степенной зависимости указан на спектре. 

На вставке к рисунку показано изменение положения максимума 

фотолюминесценции с ростом мощности возбуждающего излучения вместе с 

ошибкой измерений. Пунктирные линии соответствуют ширине полосы 

фотолюминесценции, измеренной на полувысоте. 

 

Различие на краях (плечах) спектров связано с регистрацией сигнала на разных 

фотодетекторах: Ge для фотолюминесценции, как результат, лучше разрешена 

высокоэнергетическая область спектра, InGaAs – для электролюминесценции – 

лучше разрешена низкоэнергетическая область. Стоит отметить, что 

фотолюминесценция при комнатной температуре от β-FeSi2 была 

продемонстрирована всего в нескольких работах [30-32], поскольку для её 

регистрации необходимо высокое кристаллическое качество β-FeSi2 и Si. 

Зависимость интегральной интенсивности фотолюминесценции от мощности 

накачки представлена на Рисунке. 5.4 (б). Зависимость носит линейный характер 

во всём рассматриваемом диапазоне мощностей, как и аналогичная зависимость 
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для электролюминесценции. При этом положение максимума фотолюминесценции 

практически не зависит от мощности возбуждения: не наблюдается ни красного (в 

длинноволновую область спектра), ни синего смещения (в коротковолновую 

область спектра) максимума. Так как люминесценция, как было показано ранее, 

определяется излучательной рекомбинацией в крупных НК β-FeSi2, то эти факты 

говорят о формировании гетероструктуры I-го рода с прямым оптическим 

переходом [241]. Считается, что в гетероструктурах I-го рода с квантовыми ямами 

и точками, вследствие сильного перекрытия волновых функций электронов и 

дырок, характерна высокая сила осциллятора оптических переходов по сравнению 

с гетероструктурами II-го рода [242]. 
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5.5 Перспективы повышения эффективности электролюминесценции при 

комнатной температуре. Условия получения прямозонных НК  

β-FeSi2 

 

Несмотря на потенциальную большую эффективность люминесценции для 

крупных НК β-FeSi2 вследствие слабого ограничения экситонов и их стабильности 

при комнатной температуре, полученное значение внешнего квантового выхода 

электролюминесценции остаётся сравнительно низким - 9×10-3%. У низкой 

эффективности есть две причины. Первая связана с низкой концентрацией крупных 

НК β-FeSi2 в слое – не более 5×109 см-2. Учитывая их средний диаметр (25 нм), 

можно оценить эффективность захвата носителей (γ) НК β-FeSi2 при инжекции тока 

через кремниевую матрицу как: 

𝛾 ~ 𝑁 × 𝜎 × 100%,     (5.8) 

где N – число НК на единицу площади, 𝜎 – площадь сечения НК (σ=πR2). Оценка 

приводит к эффективности захвата одного слоя НК в 2%, учитывая, что в данной 

структуре количество встроенных слоёв равняется 7, то общая эффективность 

носителей не превышает 14%. Далее, считая, что излучательная эффективность (r) 

в случае бездефектной гетерограницы между НК и матрицей Si и при отсутствии 

Оже-рекомбинации близка к 100%, можно оценить внутренний квантовый выход 

электролюминесценции (ηint) как: 

𝜂𝑖𝑛𝑡 = 𝛾 × 𝑟,       (5.9) 

который лежит в пределах 5 – 14% с учётом проделанных ранее оценок. Вторая 

причина связана с низким коэффициентом вывода излучения, поскольку на границе 

раздела между полупроводником (Si) и воздухом, излучение может испытывать 

полное внутреннее отражение, что сильно снижает внешний квантовый выход 

электролюминесценции. Критический угол полного внутреннего отражения (φс) 

определяет угол вывода излучения: излучение, попадающее внутрь конуса с таким 

углом, может выйти за пределы полупроводника. Для границы раздела Si/воздух 
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этот угол составляет всего 17°. Для определения доли света, попадающей в конус 

вывода излучения (ηout) можно использовать приближённую формулу: 

𝜂𝑜𝑢𝑡 =
𝑛𝑎𝑖𝑟

2

4𝑛𝑠𝑒𝑚
2 ,       (5.10) 

где n – показатели преломления сред (nSi = 3.4). Оценка показывает, что только 2,2% 

излучения оказывается в конусе. 

Первую проблему можно решить, подобрав необходимые условия 

формирования НК β-FeSi2: необходимо снизить концентрацию небольших НК, 

бесполезных с точки зрения люминесценции, и повысить концентрацию крупных, 

увеличив тем самым внутреннюю квантовую эффективность 

электролюминесценции за счёт повышения эффективности захвата 

инжектируемых носителей. Вторая проблема носит инженерный характер, и может 

быть решена путём нанесения специальных покрытий на поверхность светодиода, 

например, полимерных. 

Что касается условий, при которых в НК β-FeSi2 могут произойти изменения 

электронной структуры со сменой типа фундаментального перехода на прямой, то 

можно отметить следующее: эпитаксиальное соотношение вида  

β-FeSi2(110)//Si(111) ещё не приводит к прямозонной конфигурации само по себе. 

Именно величина и направление деформаций влияют на характеристики 

электронной структуры β-FeSi2. Доказательства этому утверждению были 

продемонстрированы ранее. Так в работе [26] было показано, что захороненные 

наноточки β-FeSi2, сформированные на подложке Si(111) и эпитаксиальным 

соотношением β-FeSi2(110)//Si(111) являются полностью релаксированными с 

точки зрения упругих деформаций и демонстрируют только слабую 

фотолюминесценцию при низких температурах в области энергий фотонов 0,9 эВ, 

тогда как первый межзонный переход для них наблюдался при энергии 0,7 эВ [38]. 

При этом для данной системы наблюдалось высокое структурное совершенство: 

резкий гетероинтерфейс и бездефектный покрывающий слой кремния. Другой 

пример представлен в работе [35], в которой была получена люминесценция от 

структуры с сильно напряжёнными преципитатами β-FeSi2, размерами менее 20 нм, 
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встроенными в матрицу кремния при помощи ионной имплантации. Однако 

дальнейший анализ подтвердил, что вклад в люминесценцию при комнатной 

температуре в диапазоне энергий фотонов (0,78 – 0,82) эВ от данных преципитатов 

является незначительным. Применительно к рассматриваемой в данной работе 

системе можно сделать следующий вывод: сильно деформированные 

(напряжённые) небольшие НК β-FeSi2 не вносят вклад в наблюдаемую 

люминесценцию по причине слишком больших деформаций, вследствие их 

тенденции к псевдоморфному росту на кремнии. Также неэффективны с точки 

зрения люминесценции и полностью релаксированные НК, поскольку их 

электронная структура практически не отличается от объёмного случая. Расчёты из 

первых принципов подтвердили, что для таких НК характерен непрямозонный 

характер. Таким образом, для реализации прямого перехода в НК β-FeSi2 

необходимо осуществить частичную релаксацию деформаций в НК, другими 

словами НК должны быть достаточно, но не чрезмерно деформированы, как это 

оказалось для крупных НК β-FeSi2, что также подтверждается расчётами. 

 

Выводы 

 

1. Зарегистрирована интенсивная электролюминесценция при комнатной 

температуре в диапазоне энергий фотонов (0,7 – 0,9) эВ от кремниевых 

светодиодов со встроенными нанокристаллами β-FeSi2, мощность излучения 

которой достигает 25 мкВт, а внешний квантовый выход - 9×10-3%. 

Продемонстрировано, что нанокристаллы β-FeSi2 диаметром менее 30 нм 

демонстрируют интенсивную фото- и электролюминесценцию при комнатной 

температуре. 

2. Установлено, что эпитаксиальное соотношения вида β-FeSi2(110)//Si(111) не 

обязательно приводит к смене типа фундаментального перехода с непрямого на 

прямой для β-FeSi2. Установлено, что нанокристаллы β-FeSi2 диаметром до 6 нм 

являются непрямозонным полупроводником, в то время как нанокристаллы 

диаметром до 25 нм характеризуются прямым переходом в Y-точке зоны 
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Бриллюэна. Наблюдаемая люминесценция имеет экситонную природу и связана 

с излучательной рекомбинацией в крупных нанокристаллах. При этом 

ограничение экситонов в НК β-FeSi2 является достаточным для того, чтобы 

энергия связи экситона превышала тепловую энергию, позволяя наблюдать 

люминесценцию вплоть до комнатной температуры. 

3. Определены необходимые условия для смены типа фундаментального перехода 

в нанокристаллах β-FeSi2 с непрямого на прямой, обусловленные деформацией 

кристаллической решётки β-FeSi2 при эпитаксиальном встраивании в 

кремниевую матрицу. 

4. Данные время-разрешённой фотолюминесцентной спектроскопии подтвердили, 

что излучательная рекомбинация в крупных НК β-FeSi2 связана с прямым 

оптическим переходом с большой силой осциллятора и доминирует в 

наблюдаемой люминесценции. Наличие медленной компоненты гашения 

люминесценции не может быть напрямую связано с рекомбинацией через 

энергетические уровни, соответствующие структурным дефектам и скорее 

относится к излучательной рекомбинации в небольших НК β-FeSi2, 

характеризующихся непрямым переходом. 

5. Показано, что крупные нанокристаллы β-FeSi2 формируют с матрицей Si 

гетероструктуру с квантовыми ямами I-го рода с прямым типом перехода. 
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Общие выводы 

 

На основании проведённых работ по изучению кристаллической структуры, 

электрических, фотоэлектрических и люминесцентных свойств гетероструктур на 

основе кремниевых диодов со встроенными в активную область НК β-FeSi2, 

сформированных комбинацией твердофазной и молекулярно-лучевой эпитаксии 

для роста НК β-FeSi2 и покрывающих кремниев слоев соответственно, были 

сделаны следующие выводы. 

1. Установлено, что комбинацией методов твердофазной эпитаксии для 

формирования нанокристаллов β-FeSi2 и молекулярно-лучевой эпитаксии для 

формирования тонких кремниевых разделительных слоёв удаётся создать 

практически бездефектную гетероструктуру с двумя типами встроенных в 

кремниевую матрицу нанокристаллов с бимодальным распределением по 

размерам. 

2. Определено эпитаксиальное соотношение между кремниевой матрицей с 

направлением роста [111] и встроенными в неё нанокристаллами β-FeSi2, которое 

независимо от их размера имеет вид: β-FeSi2(110)//Si(111) c азимутальным 

сопряжением β-FeSi2[111]//Si[11̅0]. 

3. Установлено, что нанокристаллы β-FeSi2 с размерами до 6 нм 

характеризуются значительно деформированной кристаллической решёткой с 

увеличением параметра a решётки β-FeSi2 до 10%, в то время как более крупные 

нанокристаллы демонстрируют умеренную деформацию при увеличении 

параметра a решётки β-FeSi2 не более чем на 6%. Независимо от размера 

нанокристаллов β-FeSi2 наблюдается тенденция к уменьшению рассогласования 

параметров кристаллических решёток матрицы и нанокристаллов относительно 

значений для недеформированной системы, однако, наименьшее рассогласование 

характерно для малых нанокристаллов β-FeSi2. 

4. Изготовленный фотодиод на основе двойной гетероструктуры  

Si/НК β-FeSi2/Si обладает самым широким рабочим спектральным диапазоном от 

400 до 1800 нм на основе данных материалов. Показано, что фотоотклик в данной 
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системе обусловлен прямым оптическим возбуждением носителей в объёме 

нанокристаллов без участия состояний на гетерогранице или дефектов 

кристаллической структуры кремниевой матрицы. 

5.  Экспериментально продемонстрирован квантово-размерный эффект Штарка 

в кремниевом лавинном фотодиоде со встроенными нанокристаллами β-FeSi2. 

Показано, что за счёт эффекта лавинного умножения носителей заряда и квантово-

размерного эффекта Штарка, фотоотклик достигает значений до 70 мА/Вт, 

внешняя квантовая эффективность – 7 - 8%, а детектирующая способность 

составляет не менее 108 смГц1/2/Вт в диапазоне длин волн (1400 – 1800) нм при 

комнатной температуре. 

6. Зарегистрирована интенсивная электролюминесценция при комнатной 

температуре в диапазоне энергий фотонов (0,7 – 0,9) эВ в кремниевых диодах со 

встроенными нанокристаллами β-FeSi2, мощность излучения которой достигает 

25 мкВт, а внешний квантовый выход - 9×10-3%. 

7. Установлено, что эпитаксиальное соотношения вида β-FeSi2(110)//Si(111) не 

обязательно приводит к смене типа фундаментального перехода с непрямого на 

прямой для β-FeSi2. 

8. Установлено, что НК β-FeSi2 диаметром 3 – 15 нм являются непрямозонным 

полупроводником, в то время как НК диаметром до 15 – 40 нм характеризуются 

прямым переходом в Y-точке зоны Бриллюэна. Наблюдаемая люминесценция 

имеет экситонную природу и связана с излучательной рекомбинацией в крупных 

нанокристаллах. 

9. Данные время-разрешённой фотолюминесцентной спектроскопии для 

кремниевых структур, полученных комбинацией твердофазной эпитаксией для 

формирования нанокристаллов β-FeSi2 и молекулярно-лучевой эпитаксией для 

формирования кремниевых разделительных слоёв, подтверждают формирование 

гетероструктуры c прямым излучательным переходом с большой силой 

осциллятора. 
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Список сокращений 

 

ВРПЭМ – высокоразрешающая просвечивающая электронная микроскопия. 

НК – нанокристалл. 

СВВ – сверхвысокий вакуум. 

ФЛ – фотолюминесценция. 

ЭЛ – электролюминесценция. 

ГС – гетероструктура. 

ДГС – двойная гетероструктура. 

ЭС – эпитаксиальное сопряжение. 

ТФЭ – твердофазная эпитаксия. 

МЛЭ – молекулярно-лучевая эпитаксия. 

ВРФС – время-разрешённая фотолюминесцентная спектроскопия. 

ФС – фотоэлектрическая спектроскопия. 

ЛС – люминесцентная спектроскопия. 

ИК – инфракрасный. 

КРЭШ – квантово-размерный эффект Штарка. 

КЯ – квантовая яма. 

КТ – квантовая точка. 

ВКВ – внешний квантовый выход. 

КМОП – комплементарная металл-окисел-полупроводниковая технология. 

ОПЗ – область объёмного пространственного заряда. 
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