На правах рукописи

Трошин Алексей Валерьевич

Влияние спонтанной поляризации на энергетические характеристики гетероструктур на основе ПОЛИТИПов КАРБИДА КРЕМНИЯ

Специальность: 01.04.10 – Физика полупроводников

АВТОРЕФЕРАТ

диссертации на соискание ученой степени

кандидата физико-математических наук

Санкт-Петербург – 2007 

Работа выполнена в Санкт-Петербургском государственном электротехническом университете «ЛЭТИ» им. В. И. Ульянова (Ленина)

Научный руководитель – доктор физико-математических наук, профессор Давыдов С.Ю.

Официальные оппоненты:

доктор физико-математических наук, профессор А.А. Барыбин

кандидат физико-математических наук С.Ю. Карпов

Ведущая организация – Новгородский государственный университет им. Ярослава              

                                         Мудрого

Защита состоится «13» декабря 2007 г. в 15 часов 30 минут на заседании диссертационного совета Д 212.238.04 в Санкт-Петербургском государственном университете «ЛЭТИ» им. В. И. Ульянова (Ленина) по адресу: 197376, Санкт-Петербург, ул. Проф. Попова, 5.

С диссертацией можно ознакомиться в библиотеке университета.

Автореферат разослан «12» ноября 2007 г.

Ученый секретарь

Диссертационного совета                                                                                   Мошников В. А.

ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ

   Актуальность темы. Перспективы развития современной микро- и наноэлектроники во многом связаны с материалами, способными работать в экстремальных условиях. Среди ряда подобных материалов карбид кремния занимает особое место, так как выделяется неповторимым набором качеств. Это полупроводник, обладающий высокой механической твердостью, радиационной, химической и тепловой стойкостью и потому способный работать в агрессивных средах. Одной из  уникальных особенностей SiC является его способность образовывать  различные политипы, которых к настоящему времени известно более двухсот. Все эти политипы являются широкозонными полупроводниками, ширина запрещенной зоны 
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 которых изменяется от 2.4 до 3.3 эВ.  Поэтому такой материал представляет повышенный интерес как для экспериментаторов и технологов, так и для теоретиков. К настоящему времени разработаны разнообразные технологии получения объемных монокристаллов и монокристаллических пленок SiC.

     В современной твердотельной электронике гетеропереход (ГП) и гетероструктура (ГС), под которой понимается система, включающая несколько ГП, являются, практически, обязательными   элементами  приборных структур. Хотя  история изучения гетеросистем насчитывает несколько десятков лет, к настоящему времени остается целый ряд вопросов, требующих дополнительного исследования. 

   Среди широкого ряда изучаемых в настоящее время квантово-размерных структур  структуры, сформированные на контактах различных политипов карбида кремния, занимают особое место. В определенном смысле  такие структуры можно назвать модельными, так как в них практически отсутствуют эффекты, связанные с рассогласованием решеток на интерфейсе, и исключена  взаимодиффузия компонентов гетеропары.  

   В последнее время внимание исследователей обращено к влиянию спонтанной поляризации 
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 на энергетические диаграммы гетероструктур, сформированных гексагональными и кубическими политипами SiC. Известно, что элементарная ячейка некубических тетраэдрических полупроводниковых соединений обладает ненулевым значением электрической поляризации, тогда как в кубическом кристалле 3С-SiC поляризация отсутствует. Несмотря на то, что существование пироэлектриков (диэлектриков, обладающих спонтанной поляризацией) были обнаружено еще в 19 веке, свойства их изучены слабо, причем это утверждение относится как к эксперименту, так и к теории. Существенно и то, что в структурах, построенных на политипах карбида кремния, можно пренебречь пьезоэлектрической поляризацией, сосредоточившись на изучении роли именно спонтанной поляризации. 

   Основной целью диссертационной работы является исследование влияния спонтанной поляризации гексагональных политипов карбида кремния на электронные характеристики гетероструктур. В работе рассматриваются ГП вида NH/3C  и ГС типа NH/3C/NH, где N может принимать значения  4, 6 (3С – кубический политип SiC, NН – гексагональный политип SiC) и выявляется влияние спонтанной поляризации 
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 на характеристики их энергетических диаграмм, таких как изгибы зон и двумерные подзоны в квантовых ямах (КЯ).  Необходимо было выяснить, насколько характер влияния 
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 на состояния в КЯ зависит от модели, используемой для описания ямы. И, наконец, вследствие того обстоятельства, что экспериментальные данные о величине спонтанной поляризации некубических политипов отсутствуют, необходимо сделать оценки величины 
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.

   Для выполнения поставленной цели необходимо было решить следующие задачи.

1. С учетом спонтанной поляризации решить уравнение Пуассона для ГП вида NH/3С и определить, как взаиморасположение зон зависит от величины и знака 
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.

2. С учетом спонтанной поляризации решить уравнение Пуассона для ГС вида NH/3C/NH и определить, как величина и знак 
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 влияют на левый и правый ГП.

3. В рамках различных моделей КЯ, образующихся на интерфейсе в зоне проводимости 3С-области, определить, как спонтанная поляризация влияет на положение имеющихся там локальных уровней (двумерных подзон). 

4. Построить простую модель, в рамках которой можно оценить значения спонтанной поляризации для различных некубических политипов SiC. 

   Практическая значимость настоящей работы состоит в том, что в диссертации рассмотрены гетеросистемы, являющиеся практически неотъемлемыми элементами приборных структур, а также,  тем обстоятельством, что объектом исследования является важный для приложений материал – карбид кремния. Следует подчеркнуть, что представляемая диссертация хотя и является чисто теоретической, возникла,  однако, из попытки ответить на простой технологический вопрос: на какой из  граней  гексагональной  подложки (кремниевой или углеродной) следует наращивать пленку кубического политипа для того, чтобы с большей вероятностью получить слой двумерного электронного газа (2DEG)на интерфейсе.

     Научная новизна  результатов диссертации заключается в том, что впервые в рамках различных моделей с единых позиций подробно рассмотрена роль спонтанной поляризации в формировании зонной структуры гетеросистем, причем использованы модели, допускающие аналитические решения. 

   Основные положения, выносимые на защиту.

1. В гетеропереходе на основе NH/3C возможно возникновение уровней размерного квантования, положение которой определяется как величиной, так и знаком спонтанной поляризации гексагональной компоненты гетероперехода NH.

2. Для получения на интерфейсе гетероперехода NH/3C слоя двумерного электронного газа необходимо, чтобы напряженности контактного и поляризационного полей были направлены навстречу друг другу, что достигается выбором в качестве интерфейсной Si- или C- грани гексагонального политипа карбида кремния.

3. Наличие спонтанной поляризации приводит к энергетической асимметрии зонной диаграммы гетероструктуры NH/3С/NH.

   Апробация результатов работы. Основные результаты работы докладывались и обсуждались на следующих конференциях и школах: 9 молодежная научная школа по твердотельной электронике «Нанотехнологии и нанодиагностика» (Санкт-Петербург, 2006); 62-я научно-техническая конференция, посвященная Дню радио (Санкт-Петербург, 2007), VIII Российской конференции по физике полупроводников (Екатеринбург, 2007).

   Публикации. По теме диссертации опубликовано 3  научных работы.

   Структура и объем диссертации. Диссертация состоит из введения, пяти глав основного текста, заключения и списка используемой литературы, насчитывающего 141 наименование. Основная часть работы изложена на 143 страницах машинописного текста. Работа содержит 42  рисунков и 2 таблицы.

ОСНОВНОЕ СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ

   Во введении обоснована актуальность исследования и определена цель работы, дана оценка научной и практической значимости ожидаемых результатов, сформулированы положения, выносимые на защиту.

   Первая глава представляет собой обзор литературных данных по политипизму карбида кремния, ГП и ГС, сформированным политипами SiC, и подходам к описанию спонтанной поляризации в некубических политипах.

   В первом разделе (п. 1.1) главы приведено описание политипизма карбида кремния, обсуждаются различные модели этого явления, приведены основные структурные и электронные характеристики наиболее изученных политипов (3С, 6Н, 4Н).

   Во втором разделе (п. 1.2) главы рассмотрены различные модели ГП (классическая модель Шокли-Андерсона, модели Харрисона, Терсоффа и Менендеса). Обсуждаются работы по ГС на основе кубических и гексагональных политипов карбида кремния. Показано, что такие ГС можно рассматривать как модельные в силу отсутствия в них взаимодиффузии компонентов ГП и практически идеального согласования решеток на интерфейсах.

   Третий раздел (п. 1.3) главы содержит описание подходов к расчету спонтанной поляризации в некубических политипах SiC. Исходя из принятого в электродинамике макроскопического определения диэлектрической поляризации как электрического момента единицы объема, в физике твердого тела под поляризацией обычно понимают дипольный момент элементарной ячейки. Рассмотрены ставшие классическими модели поляризации Друде-Лоренца и Клаузиуса-Мосотти, а также модель Терсоффа. 

   В последнее время, однако, такой подход был подвергнут критике, на том, главным образом, основании, что непрерывное электронное распределение в кристалле достаточно проблематично описывать в рамках концепции эффективных зарядов атомов. При этом предлагается рассматривать не саму поляризацию, а ее изменение при той или иной трансформации образца как целого. 

   В четвертом разделе (п. 1.4) главы сформулирована постановка задач  диссертационной работы.

   Вторая глава диссертации посвящена исследованию влияния спонтанной поляризации на ГП вида NH/3C. В разделе 2.1 дана краткая характеристика состояния экспериментальных исследований ГП и ГС, сформированных политипами карбида кремния. При этом основное внимание уделяется работам, проводившимся в ФТИ РАН. На основе анализа полученных в этих работах спектров электро- и фотолюминисценции предлагаются энергетические диаграммы квантово-размерных структур на базе 6Н- и 3С-политипов для различных случаев легирования гексагональных и кубических компонентов гетеропары.

  В  разделе 2.2  задача о ГП рассмотрена в приближении полностью истощенного контактного слоя, когда концентрация носителей принимается равной 
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 - концентрация ионизованных доноров (акцепторов). Здесь и в дальнейшем считаем, что пространство 
[image: image11.wmf]0

<

x

 (область 1) занято гексагональным политипом NH, пространство 
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 (область 2) – кубическим политипом 3С. Спонтанная поляризация 
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 считалась в области 
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 константой. Изгиб зон задавался выражениями [image: image15.wmf])

(

)

(

)

(

,

)

(

,

x

e

E

x

E

i

l

V

C

l

V

C

j

-

=

, где 
[image: image16.wmf])

(

,

l

V

C

E

 -  положение зоны проводимости и валентной зон в 
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 = 1, 2) на бесконечном удалении от контакта, 
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- электростатический потенциал 
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-ой области, е – величина заряда электрона; ось х направлена перпендикулярно плоскости контакта, расположенного при 
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. Для нахождения зависимости 
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 решались соответствующие уравнения  Пуассона со стандартными граничными условиями.  Расчеты показывают, что при учете поляризации толщины слоев объемного заряда 
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  для анизотипных и изотипных  ГП могут быть представлены в виде
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где 
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- ширины областей 1 и 2 без учета спонтанной поляризации, 1и 2-статические диэлектрические проницаемость для областей 1 и 2, 
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 -  концентрация электронов (дырок) в области 1,  
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 -  контактная разность потенциалов, 
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 - диэлектрическая постоянная. Здесь главным результатом следует считать появление линейного по спонтанной поляризации 
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 члена в выражении для 
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. Знак  спонтанной поляризации определяется природой грани гексагонального политипа, находящейся в контакте с политипом кубическим (см. п. 2.4). В случае, когда первое слагаемое в выражении для 
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.  Такой результат являются следствиями модели полностью истощенного контактного слоя и, главное,  приближения  
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= const (см. п. 2.4).

   С точки зрения влияния спонтанной поляризации на энергетические диаграммы ГП наибольший интерес представляют изотипные р-р ГП. Так как разрывы валентных зон 
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Здесь и 
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 являются линейными функциями спонтанной поляризации и полностью определяются знаком 
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, т.е. природой контактной грани политипа NH.   

   В разделе 2.3 в рамках теории возмущений рассмотрены поправки к режиму полного истощения примеси.  При этом в качестве малых параметров выступало отношение 
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 - концентрация собственных носителей в  
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 - концентрация носителей (электронов или дырок) в  
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-ой области. Расчеты показывают, что  эти поправки экспоненциально малы и не приводят к каким-либо качественно отличным от предыдущего раздела результатам (за исключением, естественно, размытия границ области объемного заряда). 
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   Оценки показывают, что параметр 
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  Рис.2  демонстрирует зависимость потенциалов 
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 следующим образом.  Из рис.1  видно, что результирующее поле 
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   Связь между поляризационной добавкой 
[image: image127.wmf]s

s

s

y

-

y

=

c

~

 к потенциалу на интерфейсе и параметром спонтанной поляризации П0* дается уравнением 

                                       
[image: image128.wmf]1

/

)

1

(

2

*

0

-

y

-

-

h

c

=

P

y

y

s

s

s

s

e

e

.                                  (6)

Отсюда следует, что 
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   Знак спонтанной поляризации связан с химической природой грани (1000) гексагонального политипа SiC, которая в гетеропаре входит в контакт с гранью (100) кубического политипа. Можно показать, что атомы углерода заряжаются отрицательно, так как на них переходят электроны с атомов кремния. Тогда, если в контакт с кубическим  политипом вступает С-грань гексагонального политипа, то поляризационное поле 
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 направлено от кубического к гексагональному политипу, т.е.  в отрицательном направлении оси х. Будем считать, что в этом случае поляризация  отрицательна. Если же в контакт с кубическим политипом вступает положительно заряженная Si-грань, то поле 
[image: image131.wmf]sp

F

 направлено вдоль оси х, так что поляризацию будем считать положительной. Если предположить, что 
[image: image132.wmf]|

|

sp

c

F

F

>

, то для случая, изображенного на рис.1, КЯ в 3С-области будет суженной в том случае, когда в контакт с С-гранью кубического политипа входить Si-грань гексагонального политипа, и уширенной, если контактируют Si-грань кубического и C-грань гексагонального политипов. 

   Рассмотрим поведение  уровня (подзоны)  основного состояния с энергией  
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)  в КЯ в зоне проводимости 3С-области ГП. Ниже будет показано, что, независимо от конкретной модели КЯ, с ростом поля 
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   Таким образом, в случае 
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 яма  в зоне проводимости исчезает, но возникает в валентной зоне.

   Итак, если мы хотим получить на ГП слой двумерного электронного газа (2DEG), необходимо стремиться к тому, чтобы уровень 
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 располагался как можно ниже, так как именно в этом случае его заполнение будет максимальным.

  Следовательно, мы должны подбирать компоненты ГП таким образом, чтобы контактное 
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 поля были включены навстречу друг другу.

    Третья глава диссертации посвящена исследованию влияния спонтанной поляризации на ГС вида NH/3C/NH. В разделе 3.1 в рамках приближения полностью истощенного контактного слоя рассмотрена задача о ГС с тонкой 3С-прослойкой, занимающей область 2, лежащую в интервале (
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     Далее рассматривается случай очень тонкой 3С-прослойки, что имеет место при  
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Направление поля 
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 определяется природой граней гексагональных обкладок (положительно заряженная Si-поверхность и отрицательно заряженная С-поверхность). Перепад потенциала в 3С-области равен 
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   В более общем случае системы с тонкой 3С-прокладкой  (
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где 
[image: image162.wmf]2

u

, 
[image: image163.wmf]0

x

 – константы.   Из граничных условий получим 

                                 
[image: image164.wmf],

)

(

2

   

),

)(

/

(

2

2

1

1

2

1

2

1

0

0

0

1

2

1

3

,

1

n

n

Lep

n

x

x

L

n

p

en

P

d

sp

e

+

e

j

D

e

e

e

=

±

+

=

m

                        (9)

где 
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   Приведенные выражения показывают, что учет спонтанной поляризации превращает симметричную при 
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   В разделе 3.3, главном в этой главе, рассмотрен более общий подход к задаче о ГС, именуемый, как и в разделе 2.4, экспоненциальным приближением. Была рассмотрена система  вида 
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ГП не ощущают взаимовлияния.  В этом случае результаты, полученные в разделе 2.4,  

могут быть непосредственно применены к описанию системы NН/3C/NH. Здесь мы сосредоточим внимание на тонких 3С-слоях.
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где верхний знак относится к области 1 (
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где А – безразмерный множитель. Исходя из граничных условий для потенциалов 
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Сопоставляя выражения (12) и (14) и удовлетворяя граничным условиям для электрических полей, получим  уравнение                                                            
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При 
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которую легко получить для случая 
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Рис. 7. Электронные переходы в структуре NH/3C/NH.

В диссертации рассмотрен непрямой переход между локальными состояниями (двумерными подзонами) правой и левой КЯ, образующихся в зоне проводимости 3С-области в системе NH/3C/NH. Энергия такого перехода равна 
[image: image291.wmf]L

indir

E

E

E

E

2

0

0

1

1

)

(

D

+

-

=

-

=

-

+

e

e

d

, где 
[image: image292.wmf]j

D

=

D

e

E

L

2

.  В этом выражении оба слагаемых связаны только со спонтанной поляризацией. Так как этот переход является непрямым, то вероятность его экспоненциально уменьшается с ростом толщины 3С-области. Отметим, что подзона в правой КЯ размыта вследствие возможности туннелирования электрона сквозь потенциальный барьер. Так как величина разрыва валентных зон 
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   Четвертая глава диссертации посвящена изучению вопроса: насколько конкретная модель КЯ сказывается на характере влияния спонтанной поляризации на энергию локальных уровней (двумерных подзон).   Раздел 4.1 содержит общее рассмотрение проблемы, а именно: величины и знаки контактных и поляризационных полей. Так как Si- и С-грани несут разный по знаку поляризационный заряд (
[image: image295.wmf]sp

s

+

 и 
[image: image296.wmf]sp

s

-

 соответственно), то для отличных по своей химической природе граней некубического политипа SiC  величина результирующего поля 
[image: image297.wmf]F

 будет также различаться, изменяясь от 
[image: image298.wmf]min

F

 (
[image: image299.wmf]max

F

) до 
[image: image300.wmf]max

F

(
[image: image301.wmf]min

F

) в зависимости от того, включены ли контактное 
[image: image302.wmf]c

F

 и поляризационные 
[image: image303.wmf]sp

F

 поля навстречу друг другу (
[image: image304.wmf]min

F

) или направлены в одну сторону (
[image: image305.wmf]max

F

). При этом мы предполагаем, что 
[image: image306.wmf]sp

c

F

F

>

.

   В раздел 4.2 рассмотрены модели треугольной и параболической КЯ.  В рамках хорошо известной модели треугольной ямы с бесконечными стенками энергия основного состояния 
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, вследствие чего заполнение этого состояния электронами ниже. Эффективная ширина ямы 
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. Отсюда следует, что с ростом  поля 
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 яма сужается. 

   При расчете изгиба зон на ГП в режиме полностью истощенной примеси (п.2.1), образующаяся в зоне проводимости КЯ имеет параболическую форму:  
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- эффективная масса электрона в 3С-SiC. Уравнение с таким потенциалом не имеет точного аналитического решения.   Однако, рассматривая предел 
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. Это значение поля можно  теперь  использовать для                                                                              нахождения 
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 в рамках модели треугольной потенциальной ямы. 

   В разделе 4.3  решение уравнения (19) рассмотрено в рамках квазиклассического приближения, которое в данном случае сводится к выполнению неравенства 
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что аналогично спектру прямоугольной потенциальной ямы, где, однако, энергия основного состояния при n = 1 (нечетные состояния асимметричного потенциала) в 9 раз больше энергии основного состояния стандартной прямоугольной потенциальной ямы с бесконечными стенками. Здесь 
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 и эту энергию уже нельзя непосредственно связать с величиной поля 
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Это спектр  осцилляторного типа.  В данном случае энергия 
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 также не связана непосредственно  с величиной поля 
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   В разделе 4.4  рассмотрена экспоненциальная КЯ, описываемая потенциалом  
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   Для уровней 
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Здесь
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, т. е. спектр (23) аналогичен спектру треугольной КЯ.

   И, наконец, раздел 4.5 посвящен оценке сдвигов локальных уровней (двумерных подзон) в КЯ в зоне проводимости 3С-области, вызванных спонтанной поляризацией. Рассматривается изменение поляризационного поля 
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   Анализ показал, что в случае 
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, откуда для состояний в треугольной КЯ и мелких уровней в экспоненциальной КЯ  имеем 
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. Следовательно, сдвиг локальных состояний в этом случае мал. В случае Si-грани поляризационное поле 
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 можно распространить и на другие рассмотренные случаи (состояния в параболической КЯ и высоко лежащие уровни в экспоненциальной КЯ). При этом, однако, под 
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   Если имеет место обратное соотношение полей, т.е.  
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. При этом смена знака поля приводит к следующему. Если в контакт с кубическим компонентом ГП приводится Si-грань некубического компонента, то КЯ образуется в зоне проводимости 3С-SiC. При замене Si-грани на С-грань поле меняет знак и КЯ образуется уже в валентной зоне. Так как по предположению  
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   В случае,  когда 
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 включены навстречу друг другу (имеют разный знак),  результирующее поле 
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 становится малым. Тогда уровень основного состояния   располагается близко к дну КЯ, и заселенность соответствующей подзоны  максимальна. При этом условия для образования двумерного электронного газа (2DEG) на ГП  будут наилучшими.   

   В пятой главе диссертации приведены оценки величины спонтанной поляризации 
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 политипов карбида кремния. Раздел 5.1 посвящен краткому описанию метода связывающих орбиталей Харрисона (МСО), на котором эти оценки основаны. В разделе 5.2 даны оценки величины 
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 для чисто гексагонального политипа 2H-SiC, обладающего симметрией 
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   В соответствии с классическим определением,  за величину 
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 принимают дипольный момент единицы объема образца. Воспользовавшись МСО, можно показать, что дипольный момент 
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Здесь 
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- полярность, ковалентность и металличность связи Si-C,  
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 - расстояние до ближайшего соседа, γ = 1.43 – безразмерный подгоночный параметр, определяемый как средний для большого числа бинарных соединений. В кубическом 3С-политипе все четыре связи эквивалентны и суммарный дипольный момент равен нулю. 

   Из эксперимента известно, что в 2Н-политипе SiC длина продольной связи 
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 вдоль оси 
[image: image386.wmf]c

 превышает на 0.60%  длину связи в 3С-политипе (
[image: image387.wmf]0

d

= 1.89 Ǻ), тогда как три поперечных связи имеют длину 
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. При этом изменением углов между связями можно пренебречь. 

   Расчет по формуле (1) для четырех связей дал  дипольный момент 
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= 1.5∙10-2 Кл/м2 без учета металличности.  Ранее было показано, что величину поляризации политипов можно аппроксимировать выражением 
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, где D – степень гексагональности, т. е. отношение числа гексагональных узлов к их общему числу узлов. Воспользовавшись этим соотношением, можно вычислить величину спонтанной поляризации для всех политипов с известной степенью гексагональности.  Результаты расчета представлены в 5-й и 6-й строках таблицы соответственно без учета и с учетом металличности.

   Раздел 5.3 содержит некоторые другие оценки спонтанной поляризации, так как в последнее время классическое определение поляризации как дипольный момент единицы объема подвергается критике.  В некоторых работах величина спонтанной поляризации определялась путем рассмотрения периодической структуры, состоящей из гексагональных и кубических слоев, расположенных перпендикулярно оси с.  Результаты таких расчетов, выполненных другими авторами,  представлены в 3-й и 4-й строках таблицы  (результаты, полученные с учетом релаксации решетки, отмечены одной звездочкой, без учета релаксации – двумя).

   В ряде других работ величина 
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 в одном и том же кристалле при его трансформации от структуры сфалерита к структуре вюрцита. При этом рассматривалось соответствующее адиабатическое преобразование гамильтониана кристалла, оставляющее ширину запрещенной зоны неизменной. Было показано, что электронный вклад в 
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где 
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 - объем элементарной ячейки, 
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- смещение электронной плотности вследствие адиабатической трансформации гамильтониана, 
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 равной изменению длины продольной (вдоль оси 
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) связи Si-C между ближайшими соседями (~ 0.01 Ǻ), то для политипа 2Н-SiC получим  
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 ≈ 3.35∙10-2 Кл/м2 . Если же (в рамках МСО) считать, что длина диполя 
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≈ 1.11∙10-2 Кл/м2 . Результаты расчета представлены в таблице в 7-й и 8-й строках. 

Таблица. Значения величины спонтанной поляризации 
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 (в ед. 10-2 Кл/м2) в политипах SiC.

	Политип
	8Н
	6Н
	4Н
	2Н
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	0.25
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	0.50
	1
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	0.40
	0.53
	0.79
	1.59

	
[image: image419.wmf]sp

P

,
[image: image420.wmf]0

=

a

m


наш расчет
	0.57
	0.75
	1.13
	2.26
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	0.84
	1.11
	1.68
	3.35
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	0.28
	0.36
	0.55
	1.11


  Таким образом, различные оценки приводят к сильному (в 4 раза) разбросу значений спонтанной поляризации. Для окончательного вывода о величине спонтанной поляризации политипов карбида кремния требуются  экспериментальные исследования. 

   В заключении подведены основные итоги  работы, на основании которых можно сформулировать следующий перечень основных результатов. 

· В ГП типа NH/3C-SiC в случае, когда направления контактного  и поляризационного полей совпадают, КЯ, образующаяся на интерфейсе в зоне проводимости 3С-политипа, становится, сужаясь, более крутой, чем в случае отсутствия спонтанной поляризации; если же поля направлены навстречу друг другу, КЯ, уширяясь, становится более пологой.

· Уширение КЯ приводит к тому, что квантовые уровни (двумерные подзоны) в этой яме сдвигаются вниз по энергии, в результате чего заселенность их увеличивается; следовательно, с целью создания слоя 2DEG на ГП нужно подбирать гетеропару таким образом, чтобы поляризационное поле  имело знак, противоположный знаку контактного поля, чего всегда можно добиться выбором грани гексагонального политипа, находящейся в контакте с 3С-компонентом ГП.

· В  ГС типа NH/3C/NH-SiC  учет спонтанной поляризации  приводит к энергетически асимметричной зонной диаграмме; в случае достаточно тонкой 3С-пленки в такой системе возможен непрямой переход электрона между локальными состояниями двумерными подзонами левой и правой КЯ.

· Для широкого круга моделей КЯ энергии локальных уровней (двумерных подзон) 
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~1÷2), где 
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- напряженность электрического поля в КЯ, 
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- ширина КЯ.

· Величины спонтанной поляризации, рассчитанные в рамках различных моделей, дают значения порядка 10-2 Кл/м2, однако разброс их  велик. 
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Рис. 2. Зависимость приведенных 


потенциалов � EMBED Equation.3  ��� от  параметра спонтанной поляризации � EMBED Equation.3  ��� для � EMBED Equation.3  ��� = 0.01 (1) и 1 (2). � EMBED Equation.3  ���,  � EMBED Equation.3  ���.








a)





б)





Рис. 3. Энергетическая диаграмма для системы NН/3C/NH-SiC без учета (а) и с учетом (б) спонтанной поляризации.








Рис.4. Зависимость потенциала � EMBED Equation.3  ��� от  приведенной ширины 3С-области � EMBED Equation.3  ���  для отношения  � EMBED Equation.3  ���, равного  0.1 (1), 1 (2) и 10 (3). 








Рис.5. Зависимость отношения  � EMBED Equation.3  ��� (25) от приведенной ширины 3С-области � EMBED Equation.3  ���  для отношения � EMBED Equation.3  ���, равного 0.1 (1), 1 (2) и 10 (3). 








Рис. 6. Зависимость приведенных энергий основного состояния � EMBED Equation.3  ���, � EMBED Equation.3  ��� и � EMBED Equation.3  ��� от  отношения � EMBED Equation.3  ���. График функции � EMBED Equation.3  ��� построен для сдвига � EMBED Equation.3  ���=1. Квадратами отмечена  энергия основного состояния электрона в КЯ в зоне проводимости 3С-области, кружками – то же, но для КЯ в  валентной зоне при � EMBED Equation.3  ���.








Рис.1. Энергетическая 


диаграмма системы 


� EMBED Equation.3  ���- 6Н/� EMBED Equation.3  ���-3С. 
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