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Abstrakt

Diplomova prace se zabyva technologii ptipravy scintila¢nich heterostruktur na bazi
InGaN/GaN kvantovych jam metodou organokovové epitaxe z plynné faze. Dale se
zabyvi modelovanim téchto heterostruktur pomoci softwaru nextnano. Cilem prace
je na zakladé nabytych zkuSenosti navrhnout a pripravit heterostruktury s vylepSe-
nymi vlastnostmi pro scintila¢ni aplikace. V ramci prace byly navrzeny rtizné scinti-
la¢ni struktury a mozné optimalizace dosud pouzivanych struktur, nebo jejich ¢asti.
V ramci prace byly vyrobeny tii vzorky, které nasledné byly charakterizovany spek-
troskopickymi metodami.

klicova slova: Kvantové jamy, InGaN/GaN, MOVPE, Scintilatory

Abstract - English

This thesis studies the technology of making scintilating heterostructures based on
InGaN/GaN quantum wells utilizing metal-organic vapour phase epitaxy (MOVPE).
It deals with modeling these heterostructures using the nextnano software. The
thesis’ goal is to use gained experiences to design and manufacture heterestructures
with enhanced properties for scintillating applications. Different scintilating structu-
res were proposed, as well as some upgrades to the previous structures, or their parts.
Three smaples were manufactured and characterised.
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1. Uvod

Ukolem této diplomové prace bylo sezndmit se s technologii piipravy InGaN/GaN
heterostruktur metodou organokovové epitaxe z plynné faze (MOVPE), s jejich mo-
delovanim pomoci softwaru nextnano a na zakladé nabytych zkuSenosti navrhnout
a pripravit tyto heterostruktury s vylepsenymi vlastnostmi pro scintilac¢ni aplikace.
Prvni ¢ast (kapitola 2) diplomové prace je vénovana seznameni se zékladnimi vlast-
nostmi pouzivanych materialia, hlavné s krystalografickymi a elektronickymi vlast-
nostmi nitridu gallitého a slitinovych polovodicii: nitridu gallito-inditého a gallito-
hlinitého.

V kapitole 3 se definuji scintilatory, uvadi se jejich vyuziti a optimélni parametry,
které by scintila¢ni struktury mély mit. Definuji se pojmy jako ¢as dosvitu, stfedni
¢as dosvitu nebo uc¢innost scintilatoru.

V kapitole 4 se zabyvam technologii pfipravy zminénych polovodi¢i pomoci organo-
kovové epitaxe z plynné faze. Popisuji detailné typ reaktoru, na kterém vytvarime
epitaxni vzorky, typy prekurzori, ze kterych se vzorky vyrabi, a dalsi parametry,
které ovliviuji jejich fyzikalni vlastnosti, jako je tlak, nastaveni teplotnich profilu
nebo pouziti konkrétnich nosnych plynii.

Kapitola 5 obsahuje informace o modelovani nanostruktur pomoci softwaru next-
nano. V téchto simulacich se zajimam predev§im o vliv riznych parametri struk-
tury na pribéh péasové struktury v zavislosti na vzdalenosti ve struktute. V této
kapitole je zminéné teorie vypocCtu pasové struktury pouzivana programem next-
nano. Kapitola 6 obsahuje stru¢né informace o méticich metodéach, které pouzivime
k analyze vytvorenych vzorki. Rozebira se fotoluminiscence, katodoluminiscence,
snimky pofizené rfadkovacim elektronovym mikroskopem, nebo méreni hmotnostni
spektroskopie sekundéarnich ionti.

Nésleduje kapitola 7, ve které se snazim shrnout know-how MOVPE skupiny z oblasti
ristt scintila¢nich struktur. Analyzuji dosavadni risty a na jejich zdkladé zkoumém,
které parametry struktury maji vliv na luminiscenci. Pfedevsim jde o zpusoby, jak
zvysit icinnost luminiscence z kvantovych jam, potlacit luminiscencni slozky s vel-
kym c¢asem dosvitu. Nékteré druhy scintildtort pro detekci hluboce penetrujiciho
ionizujiciho zafeni vyzaduji pfipravu velmi tlustych aktivnich oblasti s mnoha kvan-
tovymi jamami, coz je technologicky naroc¢né.

V osmé kapitole popisuji vysledky simulaci a jejich srovnani s jiz diive realizovanymi
rusty. Na zékladé simulaci jsem navrhl nové struktury, z nichz nékteré byly vyro-
beny v nasi laboratofi. Vyrobené vzorky byly zméfeny pomoci metod luminiscencéni
spektroskopie.



2. Nitrid gallity, indity a hlinity

Nitridové polovodice vznikaji vazbou dusikového atomu s jinym atomem ze tieti
skupiny. Typicky jde o prvky gallium, indium, hlinik nebo bér. V nasi laboratofi
jsme schopni pripravovat nasledujici slou¢eninové binarni polovodice, popiipadé je-
jich ternarni a kvaternéarni slitiny: nitrid gallity (déle jen GaN), nitrid hlinity (AIN),
nitrid indity (InN). Pro na$i praci je dilezita znalost téchto zakladnich polovodiéi,
pirestoze z nich jsme schopni vytvorit pouze GaN. Divod je, ze vlastnosti nami pou-
zivanych ternarnich struktur InGaN a AlGaN jsou ovlivnéné vlastnostmi uvedenych
binérnich struktur.

Vazby v GaN tvori smés kovalentnich a iontovych vazeb [1]. Pro InN je vazba do-
minantné iontova a slabé kovalentni a kovova [2|. Pro AIN jsou vazby prevazné
kovalentni a ¢astecné iontové [3]|. Polovodic¢ové soucéstky na bazi nitridu gallitého
(hovorové gallium nitrid, dale jen GaN) maji proti dominantné pouzivanému kie-
miku (Si) nékolik vyhod. Jednéa se o polovodi¢e s pfimym a Sirokym zakézanym
pasem vhodné pro luminiscenci v modré ¢i fialové. Diky Sirokému zakazanému péasu,
silnym vazbam mezi atomy a vysoké satura¢ni rychlosti elektronu jsou vhodné pro
vysokovykonové a vysokofrekvencni aplikace. Srovnani vlastnosti nejpouzivanéjsich
polovodicu Si, SiC a GaN je na obrazku 2.1. Vétsi energie zakdzaného pasu je nutné
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Zakazany pas [eV] [Wiem-+C]
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Obr. 2.1: porovnani riznych fyzikalnich vlastnosti GaN, SiC, Si, naznacujici vyhody
GaN pro nékteré aplikace. Hodnoty jsou spiSe orienta¢ni. Prevzato z [4].

napiiklad pro luminiscenci v modré, fialové ¢i v blizké UV barvé. Hodnota zakéza-
ného pasu GaN ¢&ni 3,42 eV pii 300 K [5], je tedy mozné emitovat fotony o vinové



délce az 362 nm. Zaroven vyssi hodnota zakdzaného pasu umoznuje vyuzivat tran-
zistory na bazi GaN pii vyssich teplotach nez u Si.

Vyroba nitridovych polovodi¢u se zacala prudce rozvijet poté, co se podafilo v de-
vadesatych letech vyrobit prvni komer¢né dostupnou modrou svétlo-emitujici diodu
(LED) [6], [7]. Kromé toho m& GaN diky svym vlastnostem vyuziti i v jinych apli-
kacich jako jsou vysokofrekvencéni produkty, napi. 5G sité, nebo ve specidlnich tran-
zistorech typu HEMT-High Electron Mobility Transistors. Nitridy gallity a indity
maji i potencial ve fotovoltaice.

2.1 Krystalografické vlastnosti

GaN, InN, AIN mohou tvofit t¥i ruzné krystalické struktury. Pokud se budeme drzet
notace Hermanna-Maugina jde o hexagonalni wurtzitovou strukturu P63mc (piesny
tvar grupy se nazyva dihexagonalni pyramida), o sfaleritovou strukturu v anglické
literatuie oznacovanou jako zincblende s oznacenim F43m a o kubickou strukturu
typu F'm3m, ktera vznikd pouze za velmi vysokych tlaki. V epitaxnich procesech
MOVPE (metal organic vapour-phase epitaxy - organokovova epitaxe z plyné faze),
které jsou pro tuto praci klicové, jsou v naprosté vétsiné vytvaireny wurtzitové struk-
tury. V nékolika ¢lancich byly potvrzeny i sfaleritové struktury vytvorené pomoci
organokovové epitaxe, napf. [8].

Obr. 2.2: Schéma elementarni buiniky nitridu gallitého ve wurtzitové hexagonalni
strukufe. [9]

Pro potfeby epitaxniho ristu je zapottebi znat i miizkové konstanty, abychom mohli
vybrat substrat s vhodnym miizkovym prizptisobenim. V literatuie se hexagonélni
wurtzitova struktura popisuje dvéma parametry: délkou hrany podstavového hexa-
gonu a vyskou Sestibokého hranolu, kterd je oznacovana jako c. Délka krystalické
mifze pro GaN je experimentalné i teoreticky urGena jako 3.199 A. Pomeér c/a je
roven 1.633 [5].



V organokovové epitaxi je bézné, ze material roste podél osy c. Protoze GaN je
v této ose polarni (krystalovd miiz neni symetrickd pii zrcadleni podle zékladové
roviny prochézejici skrze prostiedek jedné krystalové bunky, vice na obrazku 2), je
dilezité znat v jaké polarité je materidl péstovan. Nejcastéji je GalN pripravovan
rustem podél krystalické osy [0001], takzvané Ga-face.

2.2 Elektronické vlastnosti

Pro vyrobu heterostruktur (v nasem piipadé kvantovych jam) je zapotiebi GaN (bi-
narni strukturu) v nékterych mistech nahradit materidlem s odlisnymi vlastnostmi.
Kvantové jamy v GaN tvori nékolik nanometri Siroké vrstvy slitiny nitridu inditého-
gallitého (dale jen InGaN) tim, Ze indium substituuje gallium na nékterych mistech
miizky. Takovyto slitinovy polovodi¢ se oznacuje jako ternarni struktura ve tvaru
In,Ga;_,N, kde x je relativni mnozstvi india ve struktufe. Velikost miize je dile-
7ita pro prizpusobeni jednotlivych vrstev materidlu a velké rozdily vedou k vytvoreni
riznych defekti béhem vyroby. Pokud chceme urcit miizkovou konstantu ternarniho
InGaN;, lze k tomu vyuzit Vegardovo pravidlo [5]:

c(z) = 3,189 + 0, 3862zA, c(zx) = 5,2262 + 0, 574zA (2.1)

Kde x je koncentrace india. Kromé zmény miizkovych konstant je pro nés extrémné
dilezité, jak se s koncentraci india méni energie zakazaného pasu. Bézné se v litera-
tufe pouziva néasledujici vzorec, naptiklad v [5], ¢i v [10].

E9 =2E] v+ (1 —2)Ef, v —bx(l —x) (2.2)
V rovnici 2.2 vystupuji parametry: £9 §itka zakdzaného pasu, x je koncentrace india
stejné jako v rovnici 2.1 a b je takzvany bowing parametr, ktery urc¢uje miru kvadra-
tického chovani a mé v riznych zdrojich rizné hodnoty. Hadis Morkog ( [5]) uvadi
hodnotu 1,43 eV, zatimco v numerické simulaci v [10] uvadéji hodnotu 1,21 + 0,03
eV. Ze stejné publikace pochéazi i nasledujici obrazek 2.3.

Dalsi material, kterym méa smysl se v této praci zabyvat, je nitrid hlinity, respek-
tive jeho slitinova sloucenina AlGaN, tedy nitrid hlinito-gallity. AIGaN mé na rozdil
od InGaN rostouci energii zakdzaného pasu s rostouci koncentraci india v ternarni
slou¢eniné. Ovsem na rozdil od InGaN, kde panuje pfiblizn4 shoda nad hodno-
tami bowing parametru, je u AlGaN hodnota tohoto parametru odlisna ruznych
experimentalnich skupin a v ruznych metodach ptipravy AlGaN. Pro pfipravu Al-
GaN na safirové podlozce referuje [11] hodnoty kolem 1.3 eV v zavislosti na rustové
teploté. Protoze ale v naSich strukturach pouzivame AlGaN pouze okrajové, tedy
nepouzivime ho v kvantovych jamach, neni pro naSe potieby diilezité znat presny
tvar bowing parametru.

Ale je dulezité znat graf energie zavislosti $ifky zakdzaného pasu a velikost miiz-
kové konstanty na koncentraci hliniku a india, ktery je v grafu 2.4. Je dilezité si
vSimnout, ze AlGaN a InGaN posouvaji hodnotu miizkové konstanty kazdy jinym
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Obr. 2.3: Zavislosti energie zakdzaného pasu na koncentraci india v InGaN. S ros-
toucim mnozstvim india se hodnota energie snizuje nelinedrné. Pievzato [10].
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Obr. 2.4: Graf obsahujici mozné hodnoty miizkové konstanty a hodnoty energie
zakdzaného pasu slou¢enin AlGaN/InGaN/AllnGaN. Pievzato z [12].



smérem. Toto pozorovani bude vyuzito dale v kapitole 8. Dalsi dilezita vlastnost
GaN je, 7e krystal neni symetricky podle roviny [0001]|. Proto se v anglofonni lite-
ratufe rozlisuji dvé varianty krystalického GaN: Ga-face a N-face, coz se da volné
prelozit jako strana s galliovym, resp. nitridovym c¢elem. Na obrazku 2.2 odpovida
horni strana galliovému celu, a tedy spodni odpovid4 nitridovému ¢elu. Orientace
krystalu je dilezitad pro urceni polariza¢niho pole a pribéhu hran vodivostniho a va-
len¢niho pasu v heterostrukturach kombinujicich vrstvy s riznym slozenim (InGaN,
GaN, AlGaN). Silné polariza¢ni pole v nitridovych polovodi¢ich vyznamné ovliviiuje
jejich vlastnosti.

2.2.1 Polarizace materidlu a Starkav jev

V pripadé rozhrani mezi GaN a InGaN dochazi ke vzniku polariza¢niho pole zavis-
lého na koncetraci india. Toto elektrické pole dosahuje obrovskych hodnot, kolem
MV /em. Napiiklad v ¢lanku [13] uvadi hodnotu 1.08 MV /cm pro koncentraci india
13%. Pro praktické ucely mizeme povazovat velikost tohoto pole za linearni v zé-
vislosti na koncentraci india. Kromé polarizace zptusobené piezoelektrickym efektem
je nutné zapocitat i efekt spontanni polarizace, kterda mé opac¢né znaménko, ovsem
v piipadé rozhrani InGaN/GaN je piezoelektricky piispévek dominantni a neni vel-
kou chybu spontéanni polarizaci zanedbat pii teoretickych tivahach [14].

V kvantovych jamach dojde vlivem polariza¢niho pole k naklonéni hran zakazaného
pasu. Poté kvantovou jamu jiz nelze povazovat za obdélnikovou, ale mé trojihelni-
kovy profil. To vede k nerovnomérnému rozlozeni ndboji v samotné jamé a nésledné
ke zmengenému piekryvu vinovych funkei elektronii a dér, ale diky bariérdm nedo-
chazi k uplné separaci elektronu a dér. Dale dochazi k snizeni energetickych hladin
elektront a dér. Nasledkem tohoto posunu se zméni emisni vinova délka fotonu
smérem k vyS$sim hodnotam, coz se v literatufe oznacuje jako "quantum-confined
Stark effect". Je tedy nasnadé tento jev omezit. To lze napiiklad sniZzenim obsahu
india, zmengenim tloustky kvantovych jam ¢i ristem podle jiné krystalické roviny,
ktery je ale technologicky velmi obtizny a nedosahuje takovych kvalit jako rist po-
dél c-roviny. Priiklad deformované kvantové jamy vlivem piezoelektrického pole je
na nasledujicim obrazku 2.5.

109 110 m 12 113 114 115 116 "7 118 119 120
o] ()

Obr. 2.5: Schéma naklonéné hrany vodivostniho pasu v kvantové jamé InGaN/GaN
s koncentraci india 4% a tloustkou 1,6 nm. Svisla osa je energie vodivostniho pasu
[eV]. Vodorovna je vzdalenost [nm)]



3. Luminiscence a scintila¢ni aplikace

Pro spravnou funkci scintilatoru je podstatnou fyzikalni vlastnosti luminiscence. Lu-
miniscence je definovana v [15] jako emise elektromagnetického zafeni z daného ma-
teridlu v infracervené, optické ¢i ultrafialové oblasti (nékdy se nazyva luminiscence
i emise v kratSich vlnovych délkach, nez je UV, nap¥. rentgenové zateni), ktera neni
zpusobena termalnim zafenim pii dané teploté. Zaroven musi byt doba mezi ab-
sorpci energie a emise zafeni vyrazné delsi, nez je vlnova perioda svétla, abychom
rozligili luminiscenci a Cerenkovovo zaten.

Luminiscenci vykazuji vSechny druhy (faze) hmoty. Pro luminiscenci krystalickych
materidlu je vlastnost krystalové miiZe zcela zasadni a rozpusténé nebo roztavené
krystaly svou schopnost luminiscence ztriceji, zatimco nékteré organické materialy
jsou schopné si udrzet své luminiscen¢ni vlastnosti i v roztoku. V praxi rozliSujeme
nékolik druhti luminiscence podle rtznych kritérii. Pro nase potieby je vyhodné
rozliSovat podle typu exitace materialu, kde terminologii pfebiram opét z [15]:

e fotoluminiscence energie je ziskana absorpci fotonu

e radioluminiscence energie je ziskana absorpci ionizujictho zéfeni:
katodoluminiscence - elektron
X-ray (rentgenové) luminiscence - rentgenovsky foton

e chemiluminiscence energie je ziskana chemickou reakci

e termoluminiscence energie je ziskdna zahfatim materidlu, vlivem ¢ehoz do-
jde k uvolnéni nosi¢ti naboje z pasti a jejich rekombinaci

e triboluminiscence energie je ziskana mechanicky
e sonoluminiscence energie je ziskana akustickym ptisobenim

Jak je vidét ze seznamu, moznych zpisobt buzeni luminiscence je mnoho. Pro scin-
tila¢ni aplikace je ale ptirozené nejdiilezitéjsi radioluminiscence, respektive nékteré
z jejich subkategorii. Pro experimentalni testovani potencialnich scintila¢nich vzorku

je velmi vyhodné vyuzit fotoluminiscenc¢ni spektroskopii.



3.0.1 Fotoluminiscence vs. katodoluminiscence

Protoze tyto dva typy luminiscence jsou pro aplikaci a charakterizaci vzorku kli-
¢ové, rozebereme je ponékud vice. Elektrony maji oproti fotonim vétsi hybnost.
Kvili tomu pfi interakci s elektrony ve valenénim pasu plati jina selekéni pravidla.
Zaroven katodoluminiscence je z podstaty energeticky Sirokospektralni. Elektronovy
svazek se sice urychli na pozadovanou energii urychlovacim napéti, ale nez se energie
elektronu snizi natolik, aby odpovidala néjakému luminiscenénimu piechodu, pro-
béhne mnoho interakci elektronu s materidlem, takze energie excita¢nfho elektronu
v katodoluminiscenci neni dobie definované. Na rozdil od toho pii fotoluminiscenci
je mozné pouzivat pro excitaci tzko-spektralni laserové zareni, které dokize bu-
dit konkrétni prechody v pasové struktufe, a tedy dokaze dat specifickou informaci
o piechodu [16]. O konkrétnich metodach méfeni fotoluminiscen¢nich a katodolumi-
niscenc¢nich spekter pouzivanych v nasich laboratofich se dale referuje v kapitole 6.

3.0.2 Excitované stavy, exciton

Pro luminiscenci je naprosto nezbytnéa existence excitovanych stavi materidlu. A¢ ex-
citovanych stavi existuje mnoho, pro potieby této prace je nejvhodnéjsi vénovat se
pouze dvéma typum: excitovany par elektron-dira a exciton (vazany par elektron-
dira). Excitovany par elektron-dira ma dost energie, aby se elektron dostal zcela
mimo vliv diry, ze které byl vyrazen. Exciton je naopak vazany stav elektronu a diry.
Jako kvaziCastice ma neutralni elektricky nadboj a pii transportu skrze krystalickou
miizku dochéazi k prenosu energie, ale nedochazi k prenosu naboje. Pti kvantové
mechanickém studiu energii excitoni zjistime, ze stabilnich energetickych hladin
excitonu je celd nekonecnd rostouci posloupnost, pricemz limita energii této rady
odpovida energii volného elektronu.

Jedna z dulezitych vlastnosti excitonu, kterd odpovida spiSe klasické analogii nez
kvantové-mechanickému vypoctu, je polomér excitonu R. Muzeme si predstavit, ze
elektron a dira kolem sebe obihaji podobné jako elektron a proton v Bohrové mo-
delu atomu. V tomto okamziku ma polomér obéhu velky vliv na tvar dielektrické
konstanty vystupujici v rovnici Coulombické sily, ktera vazbu mezi elektronem a di-
rou realizuje [17]. Pro veliké hodnoty excitonového poloméru a malé vazebné energie
(napf. v polovodi¢ich) nazyvame tyto excitony Mott-Wanierovovy. Pro silné vazebné
energie a malé poloméry excitonu uzivame oznaceni Frenkelovy excitony, které se
vyskytuji napiiklad v iontovych krystalech. Hodnoty vazebnych energii pro nékteré
materialy pievzaté z [18] jsou uvedené v tabulce 3.1. ProtoZe jsou excitony z pod-
staty kvantové objekty, jsou i hodnoty moznych poloméri excitoni diskrétni a jed-
notlivé excitony s odliSnymi poloméry excitonti lze pfi piesnych méfenich absorpce
za nizkych teplot rozlisit. Tyto excitony se nékdy v literatuie oznacuji podle pismen
abecedy jako: A, B, C... napf. v [18].

Exciton vznikajici v objemovém GaN byl experimentalné naméfeny pomoci foto-
luminiscen¢ni spektroskopie v [19]. V dané studii sledovali vlastnosti t¥i nejvyzna-
méjsich excitoni A, B, C. Vazebna energie nejsilné¢jstho excitonu A je uvedena jako



Typ excitonu Wanier-Mott Frenkel
Materiél Si | Ge | GaAs | GaP | InP || KCl | KI | RbCl
Vazebna energie [meV| || 14,7 | 41 | 4,2 3,5 | 4,0 | 400 | 480 | 440

Tab. 3.1: Tabulka hodnot vazebnych elektroni, tak jak jsou uvedeny v [18|

28,0(10) meV pii teploté 7K. I kdyz je tato hodnota vyssi, nez jsou hodnoty Mott-
Wanierovskych excitont uvedenych v tabuce 3.1, muzeme stejné jako v [19] stéle
predpokladat, Ze se jedna o tento typ excitoni.

Pro vypocet vzajemné zavislosti energie a poloméru excitonu muzeme vyuzit upra-
vené vztahy pro vypocet z |20], kde pii vynasobeni obou vztahti v rovnici 11 dosta-
neme po Gpraveé vztah z rovnice 3.1.

R-F=— 3.1

8me (3.1)
Kde E je vazebné energie excitonu, R je jiz vySe zminény polomér, e je elementarni
naboj a € je elektrickd permitivita. Z této rovnice vyjadienim poloméru dostaneme
vysledek 2, 7 nm, coZ odpovidé i hodnoté 2, 8 nm uvadéné v [21]. P¥i méFeni poloméru
excitonu pii teploté 300K uvadi [22] hodnoty poloméru a vazebné energie: 2,4 nm
a 34 meV.

3.1 Scintilatory

Scintilator je detekéni prvek, jehoz vlastnost je schopnost konvertovat ionizujici za-
feni na snadnéji detekovatelné elektromagnetické zatreni, vétSinou ve viditelné ¢i
blizké UV oblasti. Scintilatory dokazi v principu pohlcovat nasledujici typy zafeni:
rentgenové, alfa, beta, gama zafeni, neutronové a protonové zareni. OvSem ucin-
nost jednotlivych scintilatorii se miize liSit pro rizné typy zafeni i pro ruzné energie
v ramci jednoho typu zareni. Po absorbovani primarniho ionizujiciho zéfeni dojde ke
generaci sekundarniho zareni. Vyzafené sekundarni zafeni je snadno detekovatelné
pomoci konvencénich metod, napt. pomoci fotonasobice, fotodiody nebo pomoci CCD
¢ipu, kde je signal preveden do elektrického forméatu. Timto zptisobem muzeme de-
tekovat ionizujici zafeni, které by za jinych okolnosti bylo tézké mérit [23].
Scintilatory maji Siroké vyuziti. Uplatnéni naleznou jako detektory ionizujictho za-
feni ve fyzice vysokych energii, v detektorech rentgenovského spektra [24] jak pro
védecké, medicinské i komer¢ni ucely. Napiiklad v PET (positron emmision tom-
mography) [25] nebo v elektronovych mikroskopech. Pro zajimavost, kolegové Ing.
Frantisek Hajek a Ing. Filip Dominec Ph.D. tspésné nahradili scintilator v elek-
tronovém mikroskopu vyuzivaném na FZU jednim ze zde vyrobenych InGaN/GaN
vzorkl a podafilo se tak mirné zlepSit kontrast obrazu. Trh se scintildtory v roce
2022 byl odhadnut 512 miliont dolari a odhady do budoucna pfedpovidaji nékoli-
kaprocentni narist. [26]

Ukazuje se, Ze je moZzné pouzit epitaxné piipravené heterostruktury InGaN/GaN



jako scintilator, ale aby mohl takovy vzorek konkurovat bézné pouzivanym krysta-
lickym scintildtorum typu Ce:YAP, ¢i Ce:YAG, musi je piekonat v zddoucich fyzi-
kélnich vlastnostech, nebot vySe zminéné materidly lze pripravit pomoci Czochral-
ského metody, ktera vychéazi fadoveé levnéji a dosahuje mnohem vétstho ristového
objemu nez p¥iprava pomoci organokovové epitaxe. InGaN/GaN scintilatory jsou
proto vhodnéjsi pro detekci ¢asticovych typu ionizujiciho zafeni s mensi penetracni
hloubkou.

3.1.1 Vlastnosti scintildtori

V nasledujici ¢asti se pokusim shrnout vlastnosti scintilatori tak, jak je uvadi prof.
Martin Nikl ve své publikaci [27]. Luminiscentni materialy maji nékolik vlastnosti,
které lze rozdélit na dvé kategorie: vlastnosti nezavisejici na ¢ase a vlastnosti na case
zavisejici. Casové nezavislé vlastnosti jsou napiiklad transmisni, emisni a excita¢ni
spektra, bézné mérena za pokojové teploty.

Mezi vlastnosti casové zavislé patii méfeni svételného zisku a luminiscenc¢nich do-
sviti. Svételny vytézek (v ang. light yield) je veli¢ina, kterd udava ucinnost scin-
tilatoru. Definuje se jako pocet fotoni (¢ fotoelektront v detektoru) generovanych
scintilatorem pii excitaci jedinym fotonem o energii 1MeV pii pevné nastavené in-
tegracni délce, kterd se pohybuje dle potfebné aplikace v rozmezi 100 ns az 10 ps.
Luminiscen¢ni dosvit je klicova vlastnost, kterd vyjadiuje rychlost s jakou scintila-
tor po excitaci vyzaii absorbovanou energii. Obecné plati, 7e tento ¢as zvany doba
dosvitu (light-decay time), je definovany pomoci poklesu intenzity luminiscen¢niho
zafeni v Case. Pokles intenzity scintila¢niho zafeni v ¢ase ma exponencialni pribéh.
Zaroven doba dosvitu primo souvisi s dobou zivota excitovaného stavu ¢i excitonu.
Vztah pro dobu dosvitu je v nasledujici rovnici 3.2 definovan jako soucet exponencial:

I(t) = Z A;exp <_7t> (3.2)

V této rovnici 3.2 I(t) odpovida dané intenzité v ¢ase. A; jsou linedrni koeficienty
jednotlivych slozek dosvitt, jejichz fyzikalni interpretace je netrividlni, ale v urdci-
tém piiblizeni muzeme piedpokladat, ze v luminiscenénim /scintila¢nim materialu
se nachézi vice prechodu s riznymi ¢asy dosvitu 7;, které jsou po excitaci obsazeny
v pomérech A; pro i-ty stav.

Pro charakterizaci délky ¢asového dosvitu definujeme i takzvany stiedni ¢as dosvitu
v rovnici 3.3.

Tm = (Z Aﬁf)/(z AiTi) (3.3)

Alternativou ke stfednimu ¢asu je méfeni poméru mezi scintila¢nim zafenim emito-
vanym v né€jakém casovém intervalu vici celkovému scintila¢nimu zafeni po excitaci.
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Tento pomér oznaceny jako P je vyjadren v nésledujici rovnici 3.4.

P ( /0 ' I(t)dt) / ( /0 h [(t)dt) (3.4)

Zaroven je dilezita zivotnost scintilatori. Protoze je potfeba na scintildtor pouzit
materidl, ktery dokaze dlouhodobé odolavat ionizovanému zareni. V nékterych apli-
kacich, jako je naptiklad fyzika vysokych energii, byva scintilator vystaven narazove
velmi intenzivnimu signalu, ktery mé casto vliv na kvalitu scintilatoru. Odolnost
scintilatoru je kvantifikovana pomoci absorpéniho koeficientu pu, ktery je definovan

v rovnici 3.5.
- (52)

V této rovnici d odpovida délce aktivni zony scintilatoru. Ty resp. T;,.. jsou transmisni
spektra pred a po ozareni davkou radiace, v zavislosti na A, vlnové délce. Tento pa-
rametr v podstaté porovnava narist absorpce na jednotku délky scintildtoru. Nartst
absorpce ve scintilatoru vede k reabsorpci scintilacniho zareni, k takzvanym pasiv-
nim ztratam. Disledek toho je pokles svételného zisku.

Kromé pasivnich ztrat mohou v materidlu vznikat i aktivni ztraty zptusobené naru-
Senim samotného scintila¢niho procesu, napiiklad vznik novych pasti nebo snizeni
efektivity transportu naboji.

Celkovéa scintilatorova t¢innost se definuje v rovnici 3.6.

1= BSQ (3.6)

Tyto parametry 3,5, Q) definuji a¢innost tii ruznych procesu nutnych k efektivni
luminiscenci scintilatoru. § definuje t¢innost s jakou se tvoii excitované pary elek-
tron dira, ¢i pfimo excitony. Parametr S odpovida tc¢innosti s jakou se vytvofené
excitované stavy transportuji na nekombinac¢ni centra. () odpovida t¢innosti zafivé
rekombinace na rekombinac¢nich centrech. Riizné procesy, ke kterym dochazi vlivem
excita¢niho procesu jsou zaznazornény na schématu na obrazku 3.1.

3.1.2 Scintilator na bazi InGaN/GaN

Takovyto scintilator vyuziva kvantovych jam jako center zarivé rekombinace. Struk-
tura v podstaté vyuziva princip InGaN/GaN LED, tedy sérii kvantovych jam. Rozdil
oproti LED strukturam je, ze pro scintila¢ni aplikace neni omezen pocet kvantovych
jam, naopak pri zachovani rustové kvality je mozné zvysit efektivitu scintila¢niho
procesu zvySenim poc¢tu kvantovych jam. Oproti aplikacim v LED, u scintildtoru
neni nutné ¢ast struktury dopovat na p-typ. Oproti klasickym scintilatorim jsou
tedy tato rekombinac¢ni centra pevné definovand nédvrhem heterostruktury.

Diky tomu, Ze kvantovi jama je jedinym zadanym centrem zafivé rekombinace,
mame mnoho moznosti jak nastavit parametry kvantové jamy tak, abychom ovliv-
nili jeji luminiscenci. Napiiklad koncentraci india a $iftkou kvantové jamy miizeme
ménit luminiscen¢ni vlnovou délku.

Mnohem zajimavéjsi je ale ménit tvar hrany zakdzaného pasu tak, abychom ma-
ximalizovali pfekryv mezi vinovou funkci elektronu a diry. Zaroven muzeme jasné

11



: e rentgenova fluorescence
rentgen Excitace vnl’trnlch e tgenova Huoresc N
——————————————— * - elektronovych obali

emise HE elektronﬁL

10-10"s

1-10 nm

SniZeni
energie nepruznymi
srazkami a sekundarni
excitaci

Separované netermalizované| externi fotoefekt

——————————————— o elektrony a diry

-1 -12
i o 10 -10 " s
termalizace elektrond > "

excitace v excitonovem | termalizované elektrony

absorpénim pasmu

——

samozachycené
NS i S — -
excitony

: luminiscence STE
\

achyt na
centrech

ionizovana

i centra . r ini
excitace v PV Try—— __lgr_r_llr}_lscence
absorptnim se———am———— ==*1 centra zafivého centra
r |
pasu centra '

nezariva rekombinace

Obr. 3.1: Schéma moznych procesi béhem scintilace. VUV znnac¢i Vacuum ultra
violet (A = 100—200nm. HE zna¢i high energy. STE znaci self-trapped exciton. Toto
schéma je velmi obecné a nékteré procesy v ném se scintilatori na bazi InGaN/GaN
kvantovych jam netykaji. Napiiklad samozachyceni excitoni v GaN se objevuje jen
v piipadech silné iontovych vazeb [28]. Schéma je prevzato z [29].
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definovat mista mimo kvantové jamy (bariéry, separa¢ni vrstvy, buffer, substrat) jako
mista, kde nechceme aby probihala rekombinace a zaroveii se mizeme pokusit tyto
struktury modifikovat, abychom podpofili mobilitu excitovanych stavi do kvanto-
vych jam. Vice o tomto tvarovani hran zakazaného pasu bude v kapitole o simulacich.
Problém se InGaN/GaN MQWs scintilatory je luminiscence, ktera nevznika pii re-
kombinaci elektroni a dér v kvantovych stavech jamy, ale vznika na jinych rekom-
bina¢nich centrech. V praxi tato parazitickd luminiscence mé 8iroké spektrum se
stfedem s nizsi energii a s dlouhou dobou dosvitu. Pravé dlouh& doba dosvitu je pro-
blém, ktery znemoziuje mnoha strukturdm obstat v konkuren¢nim boji komerc¢niho
sektoru. Vétsina prace spojené s pripravou vhodnych scintila¢nich vzorku je o potla-
¢eni defektnich pasu, které jsou obzvlast intenzivni pii nizkych hodnotach excitace.
Pfi vysokych intenzitach se pomalé luminiscenc¢ni slozky rychle saturuji a roste in-
tenzita rychlych slozek. Pti vysokych intenzitach excitace jsou dlouhé slozky dosvitu
rychle saturovany a prevlada ve spektru rychla luminiscence z kvantové jamy. Pro
nékteré aplikace je pozadovano detekovat i velmi nizké intenzity signalu, potom je
piitomnost dlouhych slozek dosvitu nezadouci.

Posledni analyzy vzorku publikované v [30] ukazuji, ze modry defektni pas je zpu-
soben kontaminaci kvantovych jam zinkem. Ptivodce zinkové kontaminace v naSich
vzorcich neni zcela jisté znam, ale podezieni padi na glowboxové rukavice, které
obsahuji zinek a pfitomnost zinku v nich byla potvrzena i na méfeni pomoci EDX.
Tyto rukavice byly vyménény za jiné, od té doby pozorujeme jisty pokles koncentrace
zinku ve strukturach na méveni pomoci metody SIMS.
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4. Organokovova epitaxe z plynné faze

Ptiprava polovodi¢i na bazi GaN je mozna nékolika technikami. Kromé organo-
kovové epitaxe z plynné faze (v anglické literatuie krom vysSe zminéné zkratky
MOVPE, je obvyklé pouzivat i termin: MOCVD Metal-organic chemical vapour de-
position), jsou pouzivané i jiné metody. Pro ilustraci tfeba MBE (molecular beam
epitaxy) a jeho varianty (PIMBE - plasma-induced MBE), nebo PLD (pulsed laser
deposition). Dalsi moznou technikou,ktera je vhodné k rastu tlustych GaN substratu
je HVPE (Hydrid vapour phase epitaxy), kdy se kovové gallium lepté chloridy a v re-
akci s amoniakem vznikd GaN. V této praci se ale budeme vénovat pouze MOVPE.

4.1 Epitaxni proces

Epitaxe je rist monokrystalické vrstvy na substratu. Epitaxni proces je relativné
pomaly a nedosahuje zdaleka takovych objemu jako metody vytahovani krystalu
z taveniny (napi. Czochralského metoda), ale oproti tomu maji vyrazné lepsi krys-
talografické vlastnosti, jako je napfiklad pocet defektu v krystalické m¥izi. Zaroven
epitaxni rist dokdze vytvafet jednotlivé vrstvy o tloustkidch atomarnich vrstev. Diky
tomu mohou vznikat i heterostruktury, jakymi jsou pravé kvantové jamy.

Duvody, pro¢ jsou krystalografické vlastnosti vyssi kvality, jsou nasledujici. Epitaxni
proces probiha pii nizsich teplotach nez pri krystalizaci z taveniny. Z toho divodu
vznika v monokrystalu méné miizkovych poruch jako jsou naptiklad: vakance, dis-
lokace, intersticialni atomy, anti-site defekty. Dalsim divodem je, Ze proces probiha
po vrstvach. Atom, ktery pristane na atomarné rovny povrch substratu se prichyti
fyzikalni silou na substrat, ale stdle ma dost energie, aby se mohl po povrchu po-
hybovat. Takovyto atom samoziejmé muze opét z povrchu desorbovat a v zavislosti
na ristovych parametrech bude ¢ast atomu z povrchu unikat. Protoze dokonale ato-
méarné rovny povrch neexistuje, fysisorpéné piichyceny atom pohybujici se po po-
vrchu narazi na ostrivek jinych atomi nebo schodovitou hranu, ke které se pfichyti.
Timto vznikaji nukleacni ostrivky, které jiz jsou tvoreny klustry atomi. U tako-
vych klastri jejich spole¢na hmotnost zabranuje dalsi migraci po povrchu a zacne
dochéazet k utvareni chemickych vazeb. Tento popis je ve své podstaté jen velmi pii-
blizny a procest, ke kterym dochazi béhem transportu prekurzort nebo na povrchu
epitaxniho ristu je mnoho. Vice se da docist napiiklad [31].
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4.1.1 Prekurzory

V MOVPE reaktorech probiha vyroba/rist polovodic¢ovych struktur z prekurzoru za
vysoké teploty a v ochranné dusikové nebo v redukéni vodikové atmosfére. Pro vy-
robu InGaN/GaN struktur je zapotiebi mit zdroj atomérniho dusiku, gallia a india,
piipadné pouzitych dopanti napi. kifemiku. Zdroje téchto atomu se oznacuji jako
prekurzory. Prekurzory, které pouzivime v nasi laboratofi, jsou obsazeny v nasle-
dujici tabulce ¢islo 4.1. Problém s Tri-methyl indiem je, Ze v zakladnim stavu je
v pevném skupenstvi, narozdil od ostatnich prekurzoru, které jsou tekuté. Kvuli
tomu je obtizné odhadovat, kolik india je ve skute¢nosti neseno do reaktoru a odha-
dujeme tuto hodnotu empiricky.

Atom N Ga In Al Si
Prekurzor || NHs | TMGa, TEGa | TMIn | TMAI | SiHy

Tab. 4.1: Tabulka prekurzori jednotlivych elementi. Zkratka TM znaci Tri-methyl,
TE znaci Tri-ethyl.

4.2 Bublacka, nosné plyny

Prekurzory jsou uchovavany v takzvanych bubla¢kach (bubbler v angli¢ting). Bublacky
obsahuji koncentrovany prekurzor v tekuté formé. Bublackou nechaviame probubla-
vat nosny plyn, ktery se danym prekurzorem nasyti a nasledné odnasi do reak-
toru. Mnozstvi prekurzoru, které se dostane do reaktoru, regulujeme pomoci teploty
a tlaku v bublacce. Bublacky s prekurzory kupujeme od firmy Dockweiler Chemicals
GmbH [32] a nebo od firmy Nouryon [33].

Nosné plyny, které se pouzivaji v procesu organokovové epitaxe jsou vodik a du-
sik. Vodik se pouziva prevazné v pribéhu ristu prvnich vrstev, koalescencéni vrstvy
a bufferu. V okamziku ristu kvantovych jam a bariér se pouzivi prevazné dusik.

4.3 Reaktor

V laboratofi organokovové epitaxe na pracovisti Fyzikalntho dstavu v Cukrovar-
nické ulici jsou vzorky ptipravovany pravé metodou organokovové epitaxe na pri-
stroji Close Coupled Showerhead®Flip Top Reactor od firmy AIXTRON ve verzi
3 x 2”7 ve kterém je naistalované zarizeni Laytec epicurveT'T pro méfeni reflektivity
epitaxniho povrchu, teploty susceptoru a zak¥iveni povrchu vzorku in situ. V tomto
zafizeni je mozné nainstalovat susceptor se tfemi sloty pro dvou-palcovy substrat
nebo susceptor s jednim slotem pro ¢tyi-palcovy substrat. CCS reaktor je vyfoceny
na obrazku 10.1 v p¥iloze.
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4.3.1 Specifika CCS reaktoru

Pro kvalitu vyrdbénych vzorku je extrémné dilezitda ploSnad homogenita vzorku.
Jedna se pfedevsim o homogenitu tloustky a slozeni vrstev. Divodem je, ze v apli-
kacich se pouzivaji jen malé segmenty ptvodné nékolika palcovych vzorka. Pokud
kvuli prostorové nehomogenité néktery segment nema kvalitu v normé musi se vy-
fadit a vyrobce pfichazi o penize zainvestované do vyroby vzorku.

Historicky pouzivané reaktory s horizontalnim tokem prekurzori trpély ztratou ho-
mogenity pii pokusech o zvétseni skaly vyroby [34].

Odpovédi na tyto problémy byl vyvoj CCS reaktori. Ty jsou zalozené na teore-
tické praci Schlichtinga [35]. Ta na zdkladé analytického FeSeni Navier-Stokesovych
rovnic piisla na to, Ze pii homogennim laminédrnim toku na kruhovou desku bude
rychlost toku ve sméru k desce nezavisla na poloméru. Zaroven bude vrstva atmo-
sféry, ve které dochézi ke zpomaleni toku prekurzori (takzvana "boundary layer"),
stejné Siroka podél celé desky. "Boundary layer'znac. § je vrstva vzduchu blizko po-
vrchu materialu, ve které klesa rychlost z volného toku az k nule pfimo na rozhrani
povrchu. Pravé konstantni Sitka 0 po celé ploSe reaktoru je nutnd podminka pro
plognou homogenitu vzorku. Rovnice (prevzatéa z [34]), podle které se da spocitat §
je obsazena v 4.1.

2
d ~ ; Reyers = &
Vv Revert ILLH
V této rovnici se vyskytuje: Re,.+ Neboli Reynoldsovo ¢islo, p hustota plynu, u
rychlost plynu ve vertikdlnim sméru, D polomér reaktoru, H je vyska reaktoru a u
je dynamicka viskozita.
Z rovnice 4.1 plyne, ze tloustka ¢ nezavisi na pozici na desce. Tento teoreticky pristup
mé ovSem v praxi své limity. Napiiklad pro vysoké reaktory je 6 na krajich suscep-
toru nerovnomérna. Zaroven uniformitu plynu naruSuje brzdny efekt na sténéch
reaktoru, opét vyznamny u vysokych reaktori. Z téchto duvodu se zdroj prekurzori-
showerhead umistuje co nejblize k substratim a susceptoru a z tohoto diuvody je CCS
pojmenovany "Close-coupled". Tato vzdalenost je omezena vzdalenosti, béhem které
se prekurzory po vystupu z showerheadu dokazi dokonale promichat. Kvili blizké
vzdalenosti showerheadu k susceptoru je zapottebi, aby byl showerhead chlazeny
vodou o teploté 50 °C. V piipadé, zZe by nebyl showerhead chlazeny, dochéazelo by
k dekompozici prekurzoru piimo v showerheadu a nasledné by se mohl showerhead
zanaset.

(4.1)

4.4 Substrat

Pro pripravu heterostruktury je mozné pouzit nékolik riznych substrati. Substrat
by mél mit podobné velikou miizkovou konstantu jako GaN, podobnou tepelnou
roztaznost a idedlné by nemél byt ptilis ndkladny. V nasi laboratofi pouzivame
nejcastéji safirovy substrat vytvoreny Kyropoulosovou metodou, dodavany firmou
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CRYSCORE. Jde o safir v c-roviné lestény z jedné strany. Parametry tohoto sub-
stratu jsou v nasledujici tabulce 4.4. Safirovy substrat vynika svou cenovou dostup-
nosti, ale ma miizkovou nesrovnalost 16%. Tepelna roztaznost GaN v rozmezi 300K
az T00K je 3,17 x 1075K ! a v rozmezi 700 K a7 900 K je to 7,75 x 107K~ [36].
Oproti tomu je tepelné roztaznost safiru o = 8,1 x 1076 K1 [37].

Safir je izolant a opticky transparentni [38]. Mezi jiné substraty patii napiiklad kar-
bid kiemiku (SiC), ktery ma rozdil v m¥izkové konstanté pouhé t¥i procenta, ale je
podstatné draz$i nez safir. V idedlnim p¥ipadé bychom chtéli rist pfimo na mono-
krystalu nitridu gallitého, ale kviili vysoké cené se tento postup obvykle nepraktikuje.

parametry || Cistota orientace tloustka ohnuti hrubost
safir 99,999% | C-rovina + 0,1% | 430 £+ 25 pum | <10 mm | Ra 0,2 nm

Tab. 4.2: Tabulka parametra safirového substratu

Epitaxni aparatura CCS je typickd pravé komponentou, kterd je oznacovana jako
"showerhead'neboli sprchova hlava. Showerhead spolu se susceptorem tvoii zéklad
reaktoru. Zatimco susceptor drzi a vyhiiva substrat na patti¢nou teplotu, showerhead
slouzi k rovnomérnému doruceni prekurzori na substrat. Showerhead se nachézi v ta-
kové vzdalenosti, Ze je zaroven zachovana homogenita toku prekurzori po celé plose
substratu a zaroven dojde k promiSeni plynt tésné nad povrchem substratu.

4.5 Strukturni poruchy

V kazdém epitaxnim procesu bojujeme proti riznym chybam a defektim v krys-
talické strukture. Tyto defekty jsou obzvlasté problematické pii luminiscencnich
aplikacich, protoze mnohé z nich jsou nezariva centra, kterd zhéaseji luminiscenci
a snizuji kvantovou uc¢innost. V pfipadé scintila¢nich aplikaci mohou byt na skodu
i zaliva centra, kterd maji dlouhé slozky dosvitu a znemoznuji pouziti vyrobenych
vzorkt, v aplikacich, které vyzaduji vysokou scintila¢ni rychlost.

4.5.1 V-pity

V-pit je strukturni defekt, ktery se bézné objevuje v InGaN/GaN heterostruktu-
rach. Jde o poruchu, ktera vznika kolem vlaknovych dislokaci (v ang. lit. "threading
dislocations") zvlasté pii rustu v dusikové atmosféfe za teploty nizsi nez 900 °C.
Na obrazku 4.1 je obrazek V-pitu vznikajiciho na dislokaci. Tato porucha méa tvar
pyramidy s hexagonélni zadkladnou a vznikda pokud ristové podminky podporuji
rust podél krystalografické roviny (10-11) [39]. Typicky vhodné ristové podminky
nastavaji béhem rustu InGaNovych vrstev, kdy se jako nosny plyn pouziva dusik.
Naopak pfi pouziti vodiku jako nosného plynu jsme schopni nechat V-pity opét za-
rast. V pripadé ze pouzivame vodik jako nosny plyn, dochazi za typickych ristovych
parametri k zartstdni V-piti, oproti tomu pii rustu kvantovych jam je zapotiebi
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pouzivat jako nosny plyn dusik a nizsi teplotu epitaxe. Za téchto rtustovych pod-
minek dochazi otevirani V-pitli. V naSich strukturach hloubka V-piti bézné zavisi
na poc¢tu kvantovych jam. Tato zavislost je patrna na obrazku 4.2, ktery pochazi
z ¢lanku [40]. Obrazek povrchu struktury s V-pity pofizeny na skenovacim elektro-
novém mikroskopu je na obrazku 4.3. V-pity maji mnoho vlastnosti, se kterymi

Obr. 4.1: Fotografie potizend na HRTEM-High Resoluton Transmission Electron
Microscope. Tento snimek zobrazuje profil V-pitu a nadzorné zachycuje diivod vzniku
tohoto defektu: vlaknovou dislokaci, ktera se tdhne nap¥i¢ celou strukturou. Foto po-
fidily N. Florini a Ph. Komninou v ramci prace na ¢lanku [43], ale nebyl v ramci
ného publikovan a zustal v archivu FZU.

je potieba pfi navrhu struktur pocitat. Zaprvé nékolik zdroji uvadi, ze pritomnost
V-pitii zabraiiuje migraci nosici naboje do vlaknovych disl okaci, které se nachazi
v centru V-piti a celkové podporuje kvantovou ucinnost luminiscence z kvanto-
vych jam v InGaN/GaN strukturach v riznych aplikacich, vice se lze docist napf.
v [41,42].

Dalsi vlastnost, kterou V-pity zptusobuji, pokud se nachazeji na povrchu struktury,
je zlepseni vyvazovani svétla ven ze struktury. Plati obecné, 7e hrubé povrchy lépe
vyvazuji svétlo, coz je elementéarnim disledkem Fresnelovych zékont.

4.6 Technologie ptipravy InGaN/GaN scintilatori

V této casti se budeme vénovat konkrétnim mechanismim a postupim ristu epi-
taxnich vrstev nitridi na dvoupalcovém safirovém substratu pomoci nasi MOVPE
aparatury od firmy AIXTRON s reaktorem typu showerhead. Protoze vzorek mii-
zeme rozdélit na nékolik ¢asti, které maji sva specifika béhem piipravy. Tyto c¢asti
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Obr. 4.2: Graf hloubek V-piti v zavislosti na poc¢tu kvantovych jam ve vzorcich.
Naméieno pomoci AFM (atomic force microscopy) pievzato z [40]

jsou: substrat a buffer (tlusta vrstva GaN rostla za vysoké teploty), kvantova oblast -
jamy a bariéry, separac¢ni vrstvy oddélujici od sebe série kvantovych jam a povrchova
zarovnavaci vrstva. Kazda z téchto ¢asti tvorici scintila¢ni strukturu je podrobné ro-
zebrana v samostatné podkapitole.

Diilezité je nejprve obecné zhodnotit, ¢im se od sebe tyto ¢asti lisi. K tomu muzeme
s vyhodou vyuzit in-situ monitoring rustu Laytec EpiCurveTT, ktery méii reflek-
tanci povrchu béhem rustu, teplotu povrchu a zakfiveni. Zaznam takového méfeni
béhem rustu lze nalézt na obrazku 4.4.

4.6.1 Technologie ristu na safirovém substratu

Pro typicky rist je na pracovisti v Cukrovarnické ulici pouzivan safirovy substrat.
Ten byl i pouzit na vyrobu vSech vzorku, kterymi se tato prace zabyva. Jak bylo
zminéno jiz diive, pFizpusobeni m¥izkové konstanty GaN a Al,O3 je 16%. Toto ¢islo
je relativné velké a je nutné tomu prizpisobit technologii péstovani struktury. Je né-
kolik moznosti, jak riist provést. Jedna z nich je pouziti tenké polykrystalické AlGaN
vrstvy, kterd vykrystalizuje az béhem nésledujiciho ristu GaN [38]. V nasi labora-
tofi se pouziva castéji metoda nizkoteplotni vrstvy GalN, kterou popsal prof. Shuji
Nakamura v [44]. Tato technologie se samoziejmé ¢asem vylepSovala a je nutné nasta-
vit technologické parametry pro konkrétni reaktor. Souc¢asnou podobu této metody
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Obr. 4.3: Obréazek pofizeny na fadkovacim elektronovém mikroskopu umisténém
v laboratofi luminiscence na FZU. Foto je potizené pii zvétseni 40 000 krat a urych-
lovacim napéti 10 kV na vzorku ¢islo 590, coz je vzorek s 10 kvantovymi jamami
oddélenymi separac¢ni vrstvou. Je vidét, Ze jiz pfi deseti jaméach jsou V-pity o veli-
kosti cca 400 nm a pokryvaji zna¢nou ¢ast vzorku.

stru¢né popisSu s vyuzitim ¢lanktu naseho oddéleni, kde jsou k nahlédnuti konkrétni
parametry danych rastu [45,46].

V prvni fazi ristu je zapotiebi pfivést substrat na vysokou teplotu, neboli vypéct.
Toto vypékani probihéa na teploté 1045 °C po dobu 300 sekund a zpusobi, ze povrch
substratu se zbavi necistot ¢i oxidu, které se na jeho povrchu mohly usadit béhem
jeho umisténi v reaktoru. Nésledné je k safiru pfiveden amoniak o teploté 528 °C.
Ten zreaguje se safirem a vytvofi se mono-atoméarni vrstva Al,O,N,, tedy hyb-
ridni sloucenina mezi oxidem a nitridem hlinitym. Dé&le se na této vrstvé pri stejné
teploté vytvori nizkoteplotni polykrystalicky GaN. Ten se néasledné necha vyzihat
(za teploty cca 1000 - 1050 °C) tak, Ze na povrchu zistane jen par malych ostravki
krystalického GaN, jejichz krystalograficka orientace je urcena substratem. Nésledné
béhem koalescenéni faze za vyssi teploty (1050 °C) dochéazi k rustu ostrivku, dokud
nepierostou v souvislou rovinnou vrstvu. Tato vrstva je souvisla, avsak obsahuje
dislokace. Jejich hustotu lze snizit dobou zfhani, zptisobem koalescence a také ris-
tem podkladové GaN vrstvy, pfi kterém dochazi postupné ke vzéjemné anihilaci
nékterych vlaknovych dislokaci. Je tedy dobré vytvorit dalsi vrstvu, tzn. "buffer",
ktery je tvofen GaN rostlym za vysoké teploty (vic nez 1000 °C), ktery mé méné de-
fekti. Zvolena tloustka podkladového GaN je dana kompromisem mezi vzristajicim
pnutim a klesajici hustotou dislokaci s tloustkou GaN na safiru. Na obr. 4.5 je uka-
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Obr. 4.4: Zaznam reflektance, zakiiveni a teploty béhem epitaxniho ristu pomoci
Laytec EpiCurveTT. Zdroj archiv FZU.

zana anihilace dvou vldknovych dislokaci v prubéhu epitaxe podkladové GaN vrstvy.
Jeho tloustka byva zhruba 2,5 ym. Timto je vytvorena dostateéné tlusta struktura
krystalickym GaN, na kterém muzeme rust dalsi heterostruktury, naptiklad InGaN
kvantové jamy.

Je empiricky dokazané, 7e po rustu vysokoteplotniho GaN se objevuji povrchové
defekty (pravdépodobné jde o vakance dusiku), které vyrazné zhaseji luminiscenci
z kvantovych jam. Tyto defekty se udrzuji béhem ristu na povrchu struktury a az
béhem ristu InGaN vrstev se tyto defekty zabudovavaji do struktury a zpusobuji
vyznamny pokles luminescence z kvantovych jam, ktery je zavisly pouze na zméné
teploty ristu predchazejici GaN vrstvy. Tento experiment provedli ve studii [47].

4.6.2 Technologie ristu kvantovych jam

Kvantové jamy QWs jsou specifickou strukturou, protoze na rozdil od zbytku vzorku
pouze QWs obsahuji indium. Pravé zabudovéni india do struktury je nesnadné a vy-
zaduje nizkou teplotu epitaxe (700-800 °C) a ¢isté dusikovou atmosféru [48], zatimco
optimélni teplota pro tvorbu GaN je v rozpéti 950-1050 °C. Prubéh epitaxniho pro-
cesu struktury s kvantovymi jamami zachyceného pomoci in situ méfeni reflektance,
teploty susceptoru a zakfiveni vzorku je znézornén na Obr. 4.4. Na vSech kiivkach
je zietelny vliv cyklovani teploty pii epitaxi aktivni ¢asti struktury s kvantovymi
jdmami. PTi zvySovani teploty se indium hite zabudovava do struktury a jiz zabudo-
vané indium mé tendence ze struktury unikat. Tento fakt ¢ini rust kvantovych jam
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Aly03 100 nm

Obr. 4.5: Foto z HRTEM. Zaznam ukazuje rozhrani safirového substratu a nekvalitni
koalescen¢ni GaN vrstvy a na ni tlusty buffer, ve kterém se béhem svého ristu
eliminuji nékteré dislokace, které by vyrazné snizily intenzitu luminiscence, pokud
by zasahovaly az do oblasti kvantovych jam. TD zna¢i threading dislocation.

obtizny m, protoze rust GaN bariéry za kvantovou jamou ovliviiuje koncentraci india
v kvantové jamé. Vliv teploty riistu na koncentraci india ve struktute je tak velky, ze
znemoznuje regulovat pomér In/Ga pomoci priutoku jednotlivych prekurzora. Efek-
tivné se tedy musi obsah india ve struktufe regulovat pomoci rustové teploty. Coz
je ponékud problematické, protoze zména teploty neni okamzita a zaroven teplota
vyhiivani topeni neni totozné s teplotou na epitaxnim povrchu. Na obrazku 4.6 pte-
vzatém z [49] je zobrazena zavislosti energie photoluminiscen¢nich fotont na rustové
teploté.

Protoze kvantové jamy musi byt umistény mezi bariérami, které rostou za vyssi tep-
loty, neni koncentrace india v kvantové jamé konstantni, i kdyz zachovavime vSechny
ristové parametry kvantové jamy konstantni. Vyssi teplota rustu bariér zptsobuje
hors$i depozici india na krajich kvantové jamy. V nasi skupiné rosteme kvantové jamy
tak, ze otevirame indiovou vétev uz béhem klesani teploty a nechavame ji otevie-
nou jesté béhem zvysovani teploty na rust bariér. Ve vysledku méa koncentraci india
zhruba parabolickou zavislost koncentrace india na pozici v kvantové jamé. To si lze
ovérit v grafu z méreni SIMS na obrazku 7.1.

Vliv teploty na zabudovani india je potieba brat v potaz i ristu jam s gradovanym
profilem india. Kvantové GaN bariéry se piipravuji rovnéz v dusikové atmosféie
z TEGa za teploty 800-850°C.
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Obr. 4.6: Graf zachycuje vliv teploty ristu na nizkoteplotni fotoluminiscenci zakéza-
ného pasu InGaN vrstvy. VSechny typy méfenych vzorku sleduji linearni zévislost az
do kritické teploty, kdy se jiz Zadné indium nezabudovava a energie fotonu dosahuje
energie 3.4 eV, tedy energie odpovidajici Sifce zakdzaného pasu GaN [49].

4.6.3 Technologie ristu separac¢nich vrstev

Pritomnost separacnich vrstev oddélujicich série kvantovych jam zvySuje luminis-
cenci kvantovych jam. Tento efekt nema zatim teoretické vysvétleni a neni pozorovan
vzdy, ale statisticky se vyrazné projevuje zlepSeni luminiscence pravé u vzorku se
separac¢nimi vrstvami. Pokud porovname ¢tyfti vzorky z obrazku 4.7, které byly vyro-
beny pro porovnéani vlivu separacnich vrstev, zjistime, ze v obou pfipadech srovnani
podobnych vzorkii se separacni vrstvou se vzorkem bez separac¢ni vrstvy, vzorky
se separa¢ni vrstvou maji na méfeni fotoluminiscence (A = 375 nm) vyrazné lepsi
pomér emise z kvantové jamy vudci emise z defektniho péasu.

4.7 Riustové parametry, priprava receptu

Riustové parametry jsou definované v receptu kombinace pritoki riznych plynu
a prekurzori, jejich tlaky, teploty vyhiivani susceptoru v tfech ruznych zéonach a
¢as, po jaky nechavame specifickou kombinaci parametri ptsobit. V ramci zachovani
know-how nasi laboratofe, nemohou byt konkrétni kombinace parametri ani pro-
informaci, které nam pomahaji vytvorit korelaci mezi ristovymi parametry a sku-
teénymi parametry struktury, jsou:
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Obr. 4.7: Porovnani vyrobenych struktur bez separacnich vrstev a s nimi. Na levém
grafu jsou srovnany vzorky 407 a 427 rostlé na bufferu s vysokou hustotou dislokaci,
oba vzorky obsahuji deset kvantovych jam. Vzorek 427 neobsahuje separa¢ni vrstvy,
vzorek 407 je obsahuje. Na pravém grafu je srovnani vzorku 136 a 162. Oba vzorky
obsahuji 50 kvantovych jam. Vzorek 162 ma délky kvantovych bariér vétsi, takze
celkova tloustka kvantové oblasti je stejna u obou vzorki, prestoze vzorek 162 nemé
separacni vrstvy.

e Méfeni z HRTEM
e Méfteni ze SIMS
e Meéieni ristové rychlosti z Laytec Epicurve

Méfeni z HRTEM a Laytec pouzivame k analyze tloustky jednotlivych epitaxnich
vrstev, zatimco méfeni ze SIMS nam odhaluje krom tloustky vrstev i koncentrace
jednotlivych materiala.
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5. Teorie a simulace

Modelovéani struktur je provadéno pomoci softwaru nextnano, konkrétné za pouziti
verze nextnano-+-+. Strukturu kvantovych jam jsme simulovali jako jednodimenzio-
nalni strukturu. Ackoliv v nasich vzorcich je substrat vét§inou safirovy, jako substrat
volime GaN, protoze bychom nedokézali nasimulovat onu nuklea¢ni a koalescenc¢ni
vrstvu, kterd tvoii zéklad naseho rustu. Zaroven nextano neumi spravné vypocitat
relaxaci této GaN vrstvy na safiru a pokud bychom zadali safir jako substrét, dostali
bychom neredlné hodnoty piezoelektrického pole.

Oblast zajmu v provadénych simulaci je dvoji. Analyzovat tvar hran valen¢niho a vo-
divostniho pasu a tvar vlnovych funkei elektront a dér. To ovliviiuje tvar kvantovych
jam a nésledné chovéani elektront a dér ve struktute. Tvar hran zakdzaného pasu dale
slouzi jako vstupni bod pro vypocet vlnovych funkci elektront a dér ve struktufe.
Uvodem k modelovani k v softwaru nextnano jmenujeme jeho nejcastéji vyuzivané
funkce a vlastnosti.

e vypocet elektrostatického potencidlu a hustoty ndboje pomoci Poissonovy rov-
nice

e Vypocet pasové struktury pomoci osmipasové k-p metody
e Vypocet pnuti ve vrstvach.
e Vypocet vinovych funkei ze Schrédingerovi rovnice

Standardni scintildtorova struktura ma charakter struktury na obrazku 5.1, pficemz
pocet sérif obsahujicich pétici kvantovych jam je volitelny, ale nej¢astéji volime dvé
série, stejné jako na obrazku.

Béhem simulaci scintilac¢nich struktur mizeme ménit skalu parametri u jednotlivych

¢asti struktury. Kombinace parametri u jednotlivych ¢asti struktury jsou uvedené
v nésledujici tabulce 5.1.

5.1 Vstupni soubor simulace

Simulované vysledky dostdavame na zékladé vstupniho souboru, neboli input file.
V tomto souboru jsou definované vlastnosti struktury i simulace. Zakladem je defi-
nice proménnych, které budeme v simulaci vyuzivat, abychom mohli snadno genero-
vat simulace zévislé na konkrétnim parametru. Dalsim krokem je definovat zakladni
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Kvantova jama
InGaN

Kvantova bariéra

Separacni vrstva

Koalescencni
vrstva

Substrat

Obr. 5.1: Obrazek typické InGaN/GaN scintila¢ni struktury

Oblast kvantového vyznamu

Klasicka oblast

Kvan. jamy | Kvan. bariéry | Separacni vr. | Kompenzaéni vr.
tloustka v v v v
konc. v X X v
gradace v X X v
dotace (Si, vakance) X v v v

Tab. 5.1: Tabulka nastavitelnych parametri v jednotlivych ¢astech heterostruktury.
Ve sloupcich jsou oblasti heterostruktury, v fadcich volitelné parametry. v'znadi, ze
dana kombinace parametru a vrstvy ma smysl simulovat, X znadi, ze tato kombinace

se nepouziva/nedava smysl.
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parametry simulace a struktury. Tyto parametry jsou definovany hned ze zaCatku
simulace ve vstupu global. Vystiizek ze vstupniho souboru je na obrazku 5.2.

34

35 |global{

36 simulatelD{]

37

38 |# definujeme orientaci krystalu podél [0001] : "Ga-face™ polarita

39 crystal_wz{

49 x_hkl = [ @, @, 1] # Miller-Bravais indices of z coordinate axis
a1 y hkl = [ 1, @, 8] # Miller-Bravais indices of x coordinate axis
42 ]

43 |# definujeme sloZeni substratu, v tomto pripadé jde o GaN buffer

44 substrate

45 name = "GaN"

46 1

47

48 temperature = 300.0E@ # Kelvin, simulace pocitd s pokojovou teplotou
49 |

50

51 |grid{ # jemnost bodu vypoctu; men3i = jemnéjsi sit

52 xgrid]

53 line{ pos = -150.8 spacing = 0.25 |

54 line{ pos = 100.0 spacing = 0.01 }

55 line{ pos = 100+$CELKOVA QR spacing = ©.01 )

56 [line{ pos = 230 spacing = 0.25 )

57 ]

58 |}

59

6@ |impurities{ # dopované prvky zadavame pomoci jejich typu, hladiny a degenerace
61 donor{ name = "n-type" energy = 0.034  degeneracy = 2 | # kremik
62 donor/{ name = "n-type2" energy = 0.03 degeneracy = 2 | # vakance v GaN
63 |

64

Obr. 5.2: Vystfizek ze vstupniho souboru 1.

V zacatku definujeme, Ze pozadujeme pouze 1D simulaci. V dalsich ¢astech definu-
jeme krystalickou strukturu jako wurtzitovou a orientaci ristu epitaxni vrstvy podél
osy [0001]. Dale definujeme substrat. I kdyz realné je substrat pro epitaxni rist sa-
fir, nezajima nas vypocet pasové struktury pro vysokoteplotni GaN buffer, takze
zac¢iname pséat strukturu az na konci bufferu, tedy v podstaté na GalN substratu.
Déle definujeme hustotu numerické sité "grid"pro vypocet, ktery zaroven slouzi pro
urceni absolutni vzdélenosti jednotlivych vrstev. Posledni véc pfed samotnym defi-
novanim struktury je definovani pouzivanych dopanti. Nextnano fesi pouze energii,
degeneraci a typ (n/p) dopantu.

Vlastni slozeni simulovaného vzorku je realizované pomoci funkce structure, ktera
v sobé zahrnuje jednotlivé vrstvy, které jsou definované pomoci funkce region. Viz
obrazek 5.3. Cely vyfoceny odstavec tvoii jednu vrstvu ve struktufe ohraniceny
funkei region{}. Funkce line urc¢uje umisténi struktury v ramci predem definovaného
"oridu". tertnary constant znaci, ze ve vrstvé bude ternarni struktura s konstantni
koncentraci india. array x znaci, ze se struktura bude opakovat, shift znaci o kolik
nm se struktura posune a maxz kolikrat opakovani probéhne.
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139 region{ #druhe jamy

140 line{ #rozmér ve kterém se vrstva nachazi

141 x = [100E@+5*$TLOUSTKA QW+4*$TLOUSTKA SL+$TLUSTA SL,

142 100E@+5*$ TLOUSTKA_QW+4*$TLOUSTKA_SL+$TLUSTA_SL+$TLOUSTKA_QW]
143 ¥ #celkové tloustka je jedna kvantova jéma $tlouska QW

144 doping{

145 remove{} #v kvantovych jamach doping neni

146 }

147 ternary_constant{ #ternarni struktura s konstantni koncentraci.
148 name = "In(x)Ga(l-x)N" #nazev struktury

149 alloy x = $SLOZENI #slozeni

150 }

151 array_xi{

152 shift = $TLOUSTKA QW+$TLOUSTKA SL max = $POCET QW - 1 # opakovani
153 }

154 }

155

Obr. 5.3: Vystfizek ze vstupniho souboru 2.

178 |contacts{ #definice kontaktl simulace quantum {

179 schottky{ #tento kontakt pouzivame debuglevel = 3  # kolik imformaci o

180 name = "top”™ #na simulaci #tchybach je hlaseno

181 bias = 0.0 #povrchovych stavi region{

182 barrier = 8.9 # energie bariéry name = “"quantum_region”

183 } x = [-100EG, SORE0]

184 |} no_density = yes

185 # zakazujeme QM vypoclet hustoty naboje
186 |classical{ #vypocet pasové struktury boundary{x = dirichlet}

187 Gamma{ } #okrajova podminka pro tvar vln. funkce
188 HH{ } Gamma{

189 LH{} num_ev = 2 # pofet vlastnich hodnot }
190 S0{} HH{ num_ev = 2}

191 output_bandedges{ averaged = no } LH{ num_ev = 2}

192 output_carrier_densities{} SO{ num_ev = 2}

193 output_intrinsic_density{}

194 output_bandgap{} output_wavefunctions{

195 |} max_num = 10

196 all_k_points = yes

197 |poisson{ #reSeni potencidlli a elektrického pole amplitudes = yes

198 output_potential{} probabilities = yes

199 output_electric_field{}

200 |} }

201 }

Obr. 5.4: Kombinovany vystfizek ze vstupniho souboru.

V zavéru vstupniho souboru je tieba definovat vypocetni parametry. Zaroven po defi-
nici struktury je tfeba zadat parametry kontaktu. K tomu slouzi funkce contacts. My
pouzivame Schottkyho kontakt pro simulaci piitomnosti rozhrani GaN /vzduch pro
zajisténi pripnuti Fermiho hladiny u povrchu do experimentalné zjisténé energetickeé
hladiny hlubokého donoru. Ve funkci classical definujeme, jaké struktury chceme
vypocitat. Funkce poisson slouzi k vypoctu elektrického potencialu a elektrického
pole. Funkce quantum definuje parametry vypoctu vinovych funkci elektroni a dér.
V této oblasti je diilezité zadefinovat typ okrajové podminky vinové funkce a hlavné
oblast vypoctu. Oba tyto parametry maji velky vliv na vysledny pribéh vlnové
funkce.
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5.2 Teoreticky model simulace

Priméarni tcel simulaci v nextnano je vypocet energii hladin valen¢ntho a vodivost-
niho péasu naSich navrhovanych heterostruktur. Nextnano vyuziva k vypoctu pasoveé
struktury metodu vypoctu k- p ve varianté 8-band, tedy o vypoctu osmi pasi. V na-

sledujici podkapitole je tato metoda ve strucnosti popsana, informace byly ¢erpany
z [50,51].

5.2.1 Aproximace a Blochiv teorém

Pevna krystalickd latka je slozena z mnoha atomii a elektroni, které spolu navza-
jem interaguji. Protoze feSeni Schrédingerovi rovnice takovéto struktury o mnoha
¢asticich neni analyticky mozné, je potieba aplikovat nékolik aproximaci, abychom
se dostali k vysledku. Obecné je totiz energie systému souc¢tem kinetickych energii
vSech ¢astic, potencidlnich energii jadernych sil, potencial elektroni v poli jader,
potencidl interakce elektroni a magnetickd energie pfifazena spinu a orbitu. V prvni
aproximaci predpoklddame, Ze je rychlost atomovych jader oproti rychlosti elek-
tronu zanedbatelna. Tedy elektron se dokdze automaticky pfizptsobit pohybu jadra
a vnim4 jadro jako staticky prvek. Diky tomu miizeme zavést takzvanou adiabatic-
kou aproximaci a separovat hamiltonian elektront a ionti.

Protoze nas zajimaji hlavné energetické stavy elektront a dér v ekvilibriu, stac¢i po-
kud se omezime na bezcasovou verzi rovnice pro energii elektroni. V rovnici 5.1
H znagi Hamiltonian, ¥ Schrédingerovu vlnovou funkei, p je operator hybnosti
(p = tho, pro 1D), m je hmotnost elektronu, V' je potencidlova funkce pro elek-
trony a FE je energie elektronu. Samotna vlnova funkce je potom funkei pouze poloh
elektronu r; a poloh jader R;.

~2

HY = (p—+V)\If:E\IJ (5.1)
2m

Dalsim zjednoduSenim piedchozi rovnice 5.1 je upfesnéni tvaru potencidlové funkce

V' pomoci predchozich aproximaci. Je potfeba interakci jednotlivych elektront na-

hradit néjakym konstantnim c¢lenem, ¢imz velmi zjednodusime zavislost potencialové

funkce V a muzeme definovat hamiltonian pro jediny elektron, ktera je v rovnici 5.2.

~0
N p
H, Vv, = L E Vi(ri, Ry) |V, = E,;V; 5.2

(2mo+ p (r >> ( )

Jako zacCatek postupné upravy vtahi pro tvar vinové funkce je vhodné aplikovat
Blochiiv teorém. Tento teorém je aplikovatelny pro vlnové funkce v periodickém po-
tencialu, jakym krystalicka struktura jisté je. Resenf vlnové funkee plynouci z tohoto
teorému je uveden v rovnicich 5.3 a 5.4. V téchto rovnicich je R vektor Bravaisovi
miizky, U je periodickd funkce s jedinou proménou r, k je vinovy vektor v prvni
Brillouinové zéné.

U, = Upi(r) exp(ik - 1) (5.3)
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U(R +r) = V(r)exp(ikR) (5.4)

Blochovy vinové funkce jsou vlastni funkce jedno-elektronové Schrédingerovi rovnice,
jsou tedy k sobé navzijem kolmé.

5.2.2 k - p metoda

Tato metoda je semi-empirickd metoda pro vypocet pasové struktury a efektivni
hmotnosti. Pokud se na okamzik pfesuneme bez ijmy na obecnosti do jedné dimenze,
muzeme upravit vyraz v rovnici 5.1 po dosazeni tvaru vlnové funkce z rovnice 5.3.
Vysledkem toho je néasledujici vztah z rovnice 5.5, ktery lze upravit na tvar v rovnici
5.6.

~2
H,,(r) = (QP—m + v) exp(ikr) Uy (r) (5.5)
2 h . h2k2
2]’—mUnk(r> + — (k- $)Unk + Uk + VUi = Bl (5.6)

V hamiltonianu upraveném podle rovnice 5.5 miuzeme oddélit od sebe ¢leny, které
zavisi na vlnovém vektoru k, a na ty, které na ném nezavisi. Jde tedy o tvary v rovnici
které tvoif energii volného elektronu v bodé gamma (k=0) H, v 5.7 a energii zavislou
na krystalu 5.7.

. p? A K2K2

Hy="2 +V: H,="(k-p
0 2m+’ k (p)+2m

(5.7)

m
k - p teorie je pojmenovana pravé podle toho, ze se pri této tpravé tento ¢len vy-
skytuje v hamiltonianu. Existuje vice metod jak dale postupovat, nejsnazsi pristup
je skrze poruchovou teorii, diky které dostaneme disperzni relaci energie E = E(k)
blizko Gama bodu, tak jak je to provedeno v [51].
Software nextnano pouziva ve svych vypoctech metodu pojmenovanou 8 x 8k - p the-
ory. O tomto pfistupu se muzete do¢ist vice v [52]. Hlavnim rozdilem v nastinéném
pristupu je zahrnuti i spin-orbitalni interakce, jejiz hamiltonian je v rovnici 5.8, ale
analyza tohoto postupu je daleko za hranu potieb této prace.

A h2

HSO:—(V'VXﬁ)%J' (58)

4m3c?

V rovnici 5.8 je o pauliho matice a c je rychlost svétla.
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6. Experimentalni charakterizace vzorku

Vzorky vyrobené v nasi laboratofi je potieba experimentalné charakterizovat, abychom
zjistili, zda vzorky maji potfebné fyzikdlni vlastnosti. Nékteré charakteriza¢ni me-
tody méme moznost provést v nasem oddéleni (fotoluminiscence, katodoluminis-
cence, SEM, transportni méteni), nékteré nam mé¥i clenové jinych oddéleni ve
FZU(AFM, radioluminiscence, ¢asové rozliSena luminiscence). Néktera specificka, ¢
exotickd méfeni provadi externi spolupracovnici, nebo jsou provadéna v komerénim
sektoru (SIMS, TEM). Tato méfeni jsou dilezitou zpétnou vazbou pro optimalizaci
navrhi a modelovani dalsich vzorkii.

6.1 Fotoluminiscenc¢ni spektroskopie

Fotoluminiscencéni spektroskopie je zakladni rutinni méfeni, které charakterizuje in-
tenzitu, vlnovou délku emise kvantové jamy a pomér emise kvantové jamy a de-
fektnich /nezadoucich luminiscenénich past. ProtoZe excitace z laserovych zdroju je
z podstaty véci tzkospektralni, je vhodné pro plnou charakterizaci vyuzit vice meé-
feni na riznych vlnovych délkach.

6.1.1 Makrofotografie pod UV lampou

Jako elementarni méfeni luminiscen¢ni homogenity slouzi makrofotografie. Toto mé-
teni probiha tak, Ze ve tmavé mistnosti se vzorek umisti do specidlné pro tento tucel
vyrobeného drzaku. Podklad pro vzorek slouzi ¢erné sklo, které se pokape toluenem,
abychom omezili nezddouci odrazy safir-vzduch. Vzorek se osviti Sirokospektralni
UV-zafivkou pro charakterizaci bankovek.

Cennou informaci, kterou nam tyto fotografie mohou poskytnout, je odhaleni lo-
kélnich luminiscenci zhagejicich defekti, které nasledné muzeme analyzovat pomoci
detailnéjsich metod, typicky na SEM.

6.1.2 Meéreni luminiscence pii excitaci na 325 nm
Méfeni luminisce na vinové délce A = 325 nm je soucasti rutinni charakterizace. La-

boratof je vybavena systémem LabRam od firmy Horiba, ovSsem s nékterymi prvky
vytvorenymi na miru. Napiiklad je misto standardniho He:Ne laseru vyuzit He:Cd
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laser. Krom He:Cd laseru je k dispozici i laser SHG-Nd:YaG s vinovou délkou 532
nm. Laser je ostfen na vzorek konfokalnim objektivem, tedy je mozné dosadhnout
vysokych plosnych vykoni excitace a méfit homogenitu luminiscence na mikrosko-
pické trovni, ¢ehoZz se vyuziva pii tvorbé luminiscen¢nich map. Principidlné je mozné
pomoci konfokalniho mikroskopu i 3D rozliSeni vzorku. Laborator je vybavena i pii-
stroji umoznujici mérit ramanovskou spektroskopii, tedy do urcité miry muzeme
analyzovat chemické slozeni vzorki. Kvuli geometrickému feSeni zafizeni je mozné
pouze méfeni luminiscen¢niho zareni ve stejné poloroviné, ze které je excitované.
Vlnova délka 325 nm excituje i samotny GaN. To znamend, Ze excitace na 325
nm nedokaze bézné excitovat celou strukturu, ale pouze nékolik prvnich (cca. 10)
kvantovych jam na vrchu struktury, zélezi na intenzité excitace, tloustce separad-
nich vrstev a tloustce povrchové GaN vrstvy. Toto méfeni tedy excituje podobnym
zpusobem, jako zamyslenéd aplikace, tedy ionizujici zafeni, jen s kratsi penetracni
délkou. Fotografie zafizeni je v priloze 10.4.

6.1.3 Meéieni luminiscence pii excitaci na 375 nm

Hlavnim rozdilem v méfeni na 375 a 325 nm vInové délky je, Ze vlnova délka 375 nm
excituje pouze kvantové jamy a zluty pas v GaN. MuZzeme tedy ziskat piehled celé
struktury, protoze se laserové zareni tolik neabsorbuje. Protoze byla nase standardné
pouzivana aparatura zaneprazdnéna meérenim jinych vzorkt, kolega Ing. FrantiSek
Héjek se nabidl, ze sestavi alternativni métici zafizeni. Jeho popis z emailové kore-
spondence cituji doslova:

"Luminiscen¢ni spektra excitovana polovodi¢ovym laserem s vlnovou délkou A“*¢ =
375 nm byla méfena v konfiguraci na prichod, tzn. struktury ze strany GaN vrstvy
a sbirdni luminiscence ze strany safirového substratu. Tato konfigurace se blizi re-
alné aplikaci scintilatoru. Svazek excitac¢niho laseru byl fokusovan parabolickym zr-
cadlem na povrch vzorku, maximalni excita¢ni intenzita ¢ini /57¢ — 0,75 Wem™2.
Luminiscence byla sbirana optickym vldknem s prumérem 200 pm a numerickou
aperturou 0,22 a detekovana vldknovym spektrometrem Thorlabs CCS200. Pied
optickym vldknem byl umistén hranovy filtr Semrock FF01-380/LP s propustnosti
od 390 nm kvli potlaceni intenzity excitacniho laseru dopadajicitho na spektrometr.
Pro méfeni s nizkou intenzitou excitace I/ = 0,0075 Wem™2 byl pouzit ND filtr
FSQ-ND20 s optickou hustotou 2. Pied kazdym méfenim bylo zméfeno pozadi, které
bylo néasledné odec¢teno. Kazdé méteni bylo desetkrat primérovano kvili potlaceni
Sumu."

Schéma méticiho zafizeni je umisténo na obrazku 10.3 v piiloze.

6.1.4 Casové rozlisena spektroskopie

Pro scintilacni tacely je velmi nutna casové rozliSenéd spektroskopie, abychom u jed-
notlivych spektralnich slozek znali ¢asy dosvitu. Toto méfeni nam zajistuje oddéleni
optickych materialii ve FZU. V této laboratoti maji k dispozici jak tzkospektralni
(Laserové diody s fixni vlnovou délkou), tak i Sirokospektréalni zdroje svétla (xeno-
nova vybojka). Navic 1ze toto méfeni realizovat za pomoci kryostatu pii definovanych
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teplotach, coz umoznuje urcit teplotu ionizace defektii. Problém s tepelné rozliSenou
analyzou je jeji casova narocnost.

6.2 Skenovaci elektronovy mikroskop

Nage oddéleni disponuje fadkovacim elektronovym mikroskopem od firmy FEI Com-
pany. Tento mikroskop je schopny pofizovat snimky povrchi vzorku v rozliseni fadu
desitek nanometri, v zavislosti na méfeném vzorku a schopnostech operatora. Mik-
roskop je schopen urychlovat elektronovy svazek az na hodnotu 30 keV, ale v nasich
méfenich nepouziviame vice nez 20 keV.

Tento mikroskop je z vyroby vybaven moznosti méfeni EDX a byl kolegy Hajkem
a Domincem upraven tak, aby na ném bylo mozné provozovat i katodoluminiscenc¢ni
méfeni. Emitované svétlo je sbirdno dutym zrcadlem do optického vldkna, kterym
je vyvedeno z vikuové komory do monochromatoru, a nasledné jde svételny svazek
do fotonasobice. Protoze je vldkno umisténo pod thlem, muze byt informace z ka-
todoluminiscencni spektroskopie ovlivnéna nerovnosti povrchu pii velkém zaostieni
svazku a nadmirné hrubosti povrchu vzorku zpiisobené V-pity.

EDX (Energy-dispersive X-ray spectroscopy) pouzivime v piipadé analyzy lokal-
nich poruch luminiscence vzorku zpusobenych mikroskopickymi casticemi, které se
nachytaly na povrch pied ristem nebo v jeho priitbéhu.

6.3 Hmotnostni spektroskopie sekundarnich ionti -
SIMS

Méfeni, které nam realizuje firma EAG. Vzorek je ostfelovan urychlenymi ionty,
vétsinou kysliku nebo cesia. Tyto ionty odprasuji a ionizuji atomy ve vzorku, které
jsou nasledné urychlovany v elektrickém poli, nésledné separovany a analyzovany
podle poméru atomové hmotnosti a naboje. Tato méfeni jsou pro nas nesmirné
cennd, protoze mohou ukazat koncentraci nezadoucich piimési ve vrstvach a zjistit
zakonitosti jejich zabudovani, napt. odhalit pritomnost zinku v kvantovych jamach
7.1. Zaroven jsou tato méfeni pro nas potvrzeni, zZe naSe vzorky obsahuji spravné
koncentrace prvki, tak jak bylo zamysleno v ptipravé receptu. Problém je, Ze tato
méfeni jsou velmi finan¢né naro¢nd a neni proto mozné touto metodou rutinné
analyzovat vSechny nase vzorky.
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7. Shrnuti dosavadniho know-how

Protoze scintila¢nim strukturdm na béazi InGaN/GaN kvantovych jam se vénuje
oddéleni polovodicu, laboratoir MOVPE jiz od roku 2016, je zapotiebi shrnout pied-
chozi teoretické i technologické poznatky. Bez téchto znalosti a zkuSenosti by nebylo
mozné navrhovat dalsi, vylepSené struktury.

7.1 Defektni pas

Jak bylo zminéno v kapitole 3.1.2, struktury pfipravené na MOVPE aparatuie ve
FZU vykazuji pii nizkych excitacich slabou luminiscenci z kvantové jamy oproti lu-
miniscenci defektniho pasu, ktery ma dlouhy c¢as dosvitu a znemoziuje primyslové
vyuziti vzorka. Diky podobnosti defektniho pasu s publikovanymi vysledky napf [53],
bylo odhaleno, ze zdrojem této defektni luminiscence jsou atomy zinku zabudované
v kvantovych jaméch. Klicovym clankem, ktery byl publikovan na zakladé tohoto
odhaleni je [30]. Zinek je akceptor ktery vytvaii hladinu 0.3 az 0.4 eV nad maxi-
mem valen¢niho pasu a vytvaii Siroky modry luminiscenéni pas [54]. Protoze zinek,
jako pficina vzniku téchto pomalych slozek byl identifikovan teprve v roce 2020,
je potieba revidovat mechanismy, které byly pouzity k potlaceni zakidzaného péasu
a prijit s novou teorii, kterd by fungovani téchto mechanismi dokazala vysvétlit
a predpovédét chovani dalsich vzorki. V tomto hledéni bylo kli¢ové pouziti simulaci
v nextnano, jakozto i méreni vzorku starsiho data.

Pro odhaleni puvodu defektniho luminiscenc¢niho pasu byla klicova méfeni SIMS,
kterd prokazala pritomnost zinku u vSech méfenych vzorki. Zaroven tato meéfeni
ukazala, ze kontaminace je koncentrovana v oblasti kvantovych jam. Reprezenta-
tivni data k zinkové kontaminaci namérfené pomoci SIMS firmou EAG naleznete
na obrazku 7.1. V grafu je vidét, ze zinek se nezabudovava do GaN, ale pouze do
vrstev obsahujici indium. Zaroven z faktu, ze zinek se nezabudovava do GaN vrstev
a prvni narostla kvantova jama obsahuje zpravidla nejvice india mizeme usoudit, 7e
zinek je fyzisorpcné drzen na povrchu béhem epitaxntho rustu, ale zabudovava se az
pii ristu kvantovych jam, tedy pti kontaktu s indiem. Z grafu je patrné, ze nejvyssi
kontaminaci Zn ma vzdy spodni kvantova jama. Vliv zinku na katodoluminiscenci
je k nahlédnuti v pfiloze v obrazku na grafu 10.2.
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Obr. 7.1: Namétena data pomoci metody SIMS - secondary ion mass spectroscopy.
Naméteno v EAG

7.2 Vliv dotace kfemikem na pasovou strukturu

Protoze kfemik se v GaN chova jako elektronovy donor, dopovani kiemikem zpi-
sobuje, ze GaN se stava n-typovym polovodi¢em. V literatute se vétsSinou znaci ta-
kovéa struktura jako nGaN, nedopovany GaN se znaci jako uGaN. Piesny teoreticky
vliv dopovani kfemikem na naSe scintila¢ni struktury nam neni znam, ale piedchozi
vysledky nasvéd¢uji tomu, ze dopovani v nékterych mistech struktury zvysuje lu-
miniscenci z kvantovych jam. Ve vétSiné piipadu zesiluje i defektni pas. Srovnéani
Sesti struktur o deseti kvantovych jamach s dopovéani kiemikem v riznych ¢astech
struktury se da nalézt na obrazku 7.2 s piipojenou tabulkou v popisku. Obecné
dotovani kiemikem snizuje energii hran zakdzaného pasu jak pro elektrony, tak pro
diry. Pokud srovname experimentalni data z grafu 7.2 se simulaci na obrazku 7.3,
muzeme vyslovit nasledujici hypotézu.

Zaprvé je potieba na grafu se simulacemi vypozorovat, Ze kvantové jamy, které
nejsou rostlé na kiemikem dopovaném bufferu, maji nejvyssi hodnotu energie hrany
vodivostniho pésu v prvni (nejspodnéjsi) kvantové jamé. Poté energie hrany vodi-
vostniho péasu klesa s kazdou kvantovou jamou. Kviili tomuto energetickému rozdilu

35



4000

3500 —
3000 —

2500 —

PL intenzita [arb.]

T T T T T T T T T
400 450 500 550 600 650
Vinova délka [nm]

¢islo vz. 124 132 145 153 161 178
dop. Si || buffer | nikde | cap & buffer | cap | buffer, cap & QB | buffer (3x)

Obr. 7.2: Srovnéni méreni fotoluminiscencni spektroskopie pii A = 375 nm. Vzorky
jsou ze série o deseti kvantovych jamach. Méfeno na FZU.

budou mit elektrony tendenci tunelovat do vrchnich jam, podobné jako v élanku [55].
Pokud budeme ptfedpokladat, ze diry se budou drzet naopak v prvni jamé a prav-
dépodobné budou do prvni jamy i difundovat, protoze bariéry ve valenénim péasu,
alespon dle simulace nejsou zdaleka tak vyrazné jako bariéry pro elektrony. Cel-
kové naklonéni série kvantovych jam vede k separaci elektroni a dér, a tedy nutné
i ke slabsi luminiscenci. Oproti tomu dopovéani kiemikem pied sérii kvantovych jam
povede k vyrovnani hodnot energii v jednotlivych kvantovych jaméach a omezi tedy
separaci elektronii a dér. Experimentalni data ukazuji, Ze vzorky dotované kiemikem
v bufferu (oblast pred kvantovymi jimami) maji ze vSech nejsilnéjsi luminiscenci,
krom vzorku 161, ktery byl dopovany i v bariérach, coz pravdépodobné vedlo diftizi
kiemiku z bariér do kvantovych jam a oslabeni luminiscence, nejspise vytvorenim
nezafivych rekombina¢nich center v jamach. Dopovani Si v bariérach vedlo také k ze-
sileni defektniho modrého péasu, coz bylo ziejmé zptsobeno zménou Fermiho meze
pri rastu struktury, a tim zesileni zabudovani zinku do kvantovych jam.
Samoziejmé, 7e toto zesileni ovlivni znac¢né i defektni pas zptisobeny zinkem. 7
meéteni na SIMS vime, Ze zinek je koncentrovan prevazné v prvnich kvantovych ja-
méch. Tomu napovida i fakt, Ze ze vSech vzorki mély nejsilnéjsi defektni pas prave
ty s bufferem dopovanym kiemikem. Tyto zavéry, pokud jsou spravné, by mohly vést
k dalsimu vylepSeni scintilacnich struktur. Navrhu scintilacnich struktur na zakladé
téchto informaci se budu dale vénovat v kapitole Vysledky (kap. 8).
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Obr. 7.3: Simulace vlivu dotovani kifemikem a piitomnosti rozhrani se vzduchem
na vliv tvaru hran zakizaného pasu. Hodnota dotace kiemikem je 5.10'® atomt
na kubicky centimetr. Ze simulaci je nazorné vidét, jakym zptsobem ovliviiuje pii-
tomnost kfemiku naklon série kvantovych jam. Podobné je vidét, jakym zplsobem
ovliviiuje naklon struktury kvantovych jam i pfitomnost povrchu. Povrch struktury
mé tendenci série kvantovych jam zvedat, zatimco pfitomnost kifemiku je snizuje.

V dusledku povrchovych stavii se Fermiho hladina nachazi ptiblizné 0.9 eV pod hra-
nou vodivostniho pasu, coz vyznamné ovliviiuje pribéh energie hrany vodivostniho
a valen¢niho pasu v blizkosti povrchu polovodice. Podle [56] je u GaN vytvorenym
pomoci metody MOVPE hodnota Fermiho hladiny pripnuta na hodnotu 2.7 eV
od valen¢niho péasu. Na doporuceni kolegy Ing. Frantiska Hajka jsem do simulaci
v grafu 7.3 nastavil hodnotu Fermiho pripnuti jako 0.9 eV od hladiny vodivost-
niho péasu. Tvar ohybu zakidzaného péasu vlivem pritomnosti rozhrani se vzduchem
je ilustrovano na obrazku 7.4.

7.3 Gradovani india v QW

Dalsi moznosti, jak se muzeme pokusit o vylepSeni luminiscen¢nich vlastnosti, je
pomoci modifikace kvantovych jam, resp. gradovani jejich sloZeni, ¢imz se méni
tvar kvantové jamy (priubéh energie hrany vodivostniho a valen¢niho pasu v InGaN
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Obr. 7.4: Schéma deformace tvaru hran zakdzaného pasu zptusobené pritomnosti po-
vrchovych stavii na rozhrani GaN-vzduch. Plati, Ze ohyb zakdzaného pasu je ovlivnén
dopovéanim, nebo i iluminaci. Prevzato z [56].

vrstve). Tvarovani a modelovani exotickych tvart kvantovych jam pomoci simulac-
niho softwaru je samoziejmé mozné, ovsem pokud nejsme schopni v nagi aparatuie
danou heterostrukturu vyrobit, nema smysl se pokouset ji simulovat. Jak jiz bylo
zminéno v kapitole 4, zabudovani india do struktury je mozné jen pii nizsich teplo-
tach, a je tedy problém vytvorit tenkou InGaN kvantovou jamu, ktera bude uzaviena
GaN bariérou. V praxi pro tloustky kvantovych jam kolem dvou nanometri jsme
se schopni dostat na koncentrace india ve strukture InGaN/GaN na 5%, pro rusty
typu InGaN/InGaN je maximum zatim dosazené koncentrace india 12% v kvantové
jame.

Pro standardni kvantové jamy, jaké pouzivame v nasich strukturach, je gradace slo-
zeni realizovina pevné definovanym profilem pribéhu teploty béhem rustu kvantoveé
Jjamy. éasovy priibéh teploty udava profil slozeni i tvar hrany vodivostniho a va-
len¢ntho pasu v kvantové jameé. Obzvlasté to plati na svrchni strané kvantové jamy,
ktera je vice ovlivnéna teplotou rustu GaN vrchni bariéry. Modelovani prostorové
zavislé koncentrace india je v kapitole vysledky.

7.4 Struktury s mnoha QWs, vliv separacnich vrs-
tev

Jiz diive byly pfipraveny na nasi aparatufe jsou vzorky s 50 kvantovymi jamami
o tloustce 1,6 nm. Jejichz rozdil spo¢iva v odlisnych bariérach a separacnich vrst-
vach. Vzorek ¢islo 136 mé standardni strukturu s péticemi kvantovych jam oddé-
lenych od sebe bariérami o tlouStce 6 nm a samotné série jsou od sebe oddéleny
separa¢nimi vrstvami o tloustce 25 nm. Vzorek 162 mé oproti tomu kvantové bari-
éry tlusté 12 nanometri a nemé vubec zadné separacni vrstvy. Tloustka aktivnich
oblasti i pocet kvantovych jam jsou u obou vzorki stejné. Tyto vzorky jsou velmi za-
jimavym podnétem, protoze jsou jediné tlusté vzorky, které jsme v minulosti mohli
zmérit na excitacné-emisnich fotoluminiscenénich mapach, ¢asové rozlisenou fotolu-
miniscenci (méfeni dosviti) a katodoluminiscenci na Univerzité v Lyonu.
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Obr. 7.5: Excita¢né-emisni fotoluminiscen¢ni mapy. Vzorek 136 je nahote, vzorek
162 je dole. Zdroj: archiv FZU
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Je dilezité si uvédomit, ze rozdilné zplisoby excitace a intenzity excitace scintilac-
nich vzorki vedou k odlisnym vysledktim. Navrh a priprava struktur musi byt proto
optimalizovina vzhledem k vysledkiim méteni, které co nejvice odpovidaji podmin-
kadm, ve kterych budou scintila¢ni heterostruktury v souc¢astkach fungovat.

Na obrézku 7.5 jsou 3D grafy fotoluminiscené¢ni spektroskopie v zavislosti na vlnové
délce excita¢niho zafeni. To je na x-ové ose (na obrézcich je tato osa vlevo). Na y-ové
ose je vlnova délka luminiscencniho zafeni a na z-ové ose je intenzita luminiscence.
Na luminiscen¢nich mapach obou vzorki jsou patrné dva hiebeny luminiscen¢nich
maxim odpovidajicich emisi elektron-dérové rekombinace v kvantové jamé (kratsi
vlnova délka kolem 410 nm) a defektni luminiscenci na neionizovanych Zn akcep-
torovych centrech s maximem kolem 500 nm. Spektra byla méfena za podminek
velmi nizké intenzity excitace (Xe lampa s monochroméatorem), proto mé defektni
pas relativné vysokou intenzitu.

Zajimavym zjisténim je mirny pokles luminiscence defektniho pasu pfi excitaci vyssi
energii zafeni. To muZze souviset s tim, Ze pfi excitaci do GaN je jiz defektni pas sa-
turovany, ale tato hypotéza ¢ekd na ovéreni.

Je ziejmé, 7e kvalitngjsi luminiscence (silngjsi emise z kvantové jamy, nizsi intenzita
defektniho pasu) byla dosazena u vzorku 136 se separa¢nimi vrstvami mezi péticemi
kvantovych jam. Pokusil jsem se nasimulovat pribéh hran pési v obou strukturach
136 a 162.

Vysledky simulace a naklonény prubéh pasu v péticich kvantovych jam umoznuje
vysvétlit potlaceni defektniho pasu, viz kapitola 8, avSak nepodafilo se mi témito
simulacemi vysvétlit zesileni luminiscence kvantovych jam. Jedna se tedy prozatim
jen o experimentalni vysledek, nicméné je to vysledek pozitivni, ktery nam umoziuje
vyuziti separac¢nich vrstev pro navrh tlustych scintilac¢nich struktur.

Na nasledujicim obrazku 7.7 jsou porovnany katodoluminiscenc¢ni spektra téchto
vzorkl pfi vysoké intenzité buzeni. Zajimavé je opac¢né chovani vzorki: Vzorek 136
se separac¢nimi vrstvami mé vyrazné nizsi intenzitu luminiscence. Domnivam se, 7e
toto chovani mize byt zpusobeno odliSnym nabijenim vzorku silnym elektronovym
paprskem, které se efektivné projevi podobné, jako by bylo ptivedeno k povrchu
zaporné napéti zpusobujictho naklon kvantovych jam a zesileni jak defektni tak
excitonové luminiscence z kvantové jamy. Vyraznéjsi je toto nabijeni u vzorku 162,
coz se také projevuje na vyraznéjSim posunu vlnové délky dané Starkovym jevem.
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Obr. 7.7: Katodoluminiscenéni méfeni vzorka 136 (vlevo) a 162 (vpravo). Naroz-
luminiscence z kvantovych jam, ale skoro zadny defektni pés. Vzorek 162 méa zde
zase intezivn{ luminiscenci z kvantovych jam a vyrazny defektni pés, ale pomér mezi
intenzitami defektniho pasu a luminiscence z kvantové jamy je lepsi nez u fotolumi-
niscen¢niho méteni. Zdroj: archiv FZU
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8. Vysledky

V této kapitole se vénuji analyze vysledki své prace. Praci na simulacich v programu
jsem rozdélil na dvé ¢asti. V prvni ¢asti modelacnich praci jsem se pokusil zpétné
nasimulovat nékteré starsi vzorky a pokusit se pomoci simulaci objasnit nékteré za-
hadné chovani vzorkiu a vyuzit ziskané znalosti k dalsi optimalizaci navrhovanych
struktur. V druhé ¢asti jsem vyuzil simulaci k vytvoreni zcela novych struktur, mj.
obsahujici AlGaN kompenzaéni vrstvu. Zaroven jsme se v tymu pokusili revidovat
staré zavéry pomoci novych znalosti a vymyslet nové odivodnéni namérenych dat.
V ramci projektu BROMI jsme méli za cil vytvofit tlustou (idedlné v rameci nékolik
nm) scintila¢ni strukturu s mnoha kvantovymi jamami, jejiz cilem by bylo deteko-
vat ionizujici zafeni s vysokou délkou penetrace. Tyto struktury vyzaduji specialné
pripravené tlusté separacni vrstvy. Jejich navrhu a testovani je vénovan posledni
odstavec této kapitoly.

8.1 Vysledky simulaci inovativnich navrhi

Protoze rast InGaN/GaN kvantovych jam je slozita ¢innost se spoustou promén-
nych, existuje mnoho zptisobti, jak zménit vstupni parametry struktury, abychom
doséhli lepsich vysledki. Protoze je ale samotny rist pomérné draha zalezitost (po-
hybujeme se v cenach okolo deseti tisic korun pouze za material u struktur s 10 az
15 kvantovymi jamami), vyplati se vyzkouset si pfedem nasimulovat zménu para-
metri za pomoci softwaru. Poté co optimalizujeme parametry v simulaci, ovéii se
funkénost navrhu na struktufe s niz§im poc¢tem kvantovych jam a teprve posléze lze
pristoupit k epitaxi celé struktury, kterd miize trvat bez preruseni i nékolik dni.

8.1.1 Separacni vrstva obohacena o AlGaN

Prvnim problémem, kterym jsem se zabyval v ramci vyvoje scintilatorii na bazi
InGaN/GaN kvantovych jam je tloustka scintilatoru. Protoze aplikace na které mi-
fime maji zpravidla velkou délku penetrace do materialu, jsou struktury s omezenou
tloustkou a malym poc¢tem kvantovych jam na tyto aplikace nevhodné. Tloustka ma-
teridlu mize byt nastavena Sirokou separacni vrstvou, ta ale nemiize byt neomezené.
Excitované stavy vygenerované mimo kvantové jamy mohou do kvantovych jam di-
fundovat, ale pouze jistou omezenou délku, ktera navic zavisi na mnoha parametrech.
Jako zdroj informaci pro diftzni délku excitoni v GaN jsem pouzil studii [57], ktera
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méfeni provadéla za riznych teplot. Za pokojové teploty uvadi narast luminiscence
pii CL excitaci mista vzdaleného 100nm od kvantové jamy. Pokud chceme tlustou
separacni vrstvu, je vhodné volit jeji tloustku mensi nez 200 nm, aby kazdy bod byl
vzdéalen maximalné 100 nm od kvantové jamy. Na zakladé toho jsme zvolili tloustku
separac¢ni vrstvy 190 nm, coz je blizko horni hranici diftze excitoni a zarovein nadm
to umozni ménit ristové parametry tak, abychom mohli zartstat a otevirat V-pity
k dosazeni optimalni luminiscence z kazdé série kvantovych jam.

Novym prvkem, ktery jsem na zakladé konzultaci s Tomésem Hubéckem Ph. D. uc-
ninil, je pfidani AlGaN vrstvy, ktera mé za tcel kompenzovat energii pnuti ve struk-
tute. Protoze InGaN ma vétsi krystalickou mfiZ a jeho pfizpiisobeni na mfizkovou
konstantu GaN vede ke vzniku pnuti. S velkym pnutim roste i pocet dislokaci, tedy
i vzniku nezafivych rekombinacnich center, jak je referovano napt. v [58]. Pokud
by vzorek obsahoval mnoho kvantovych jam, energie tohoto pnuti by nartistala. S
tim by nartstal i pocet dislokaci a tbytek luminiscence. Pridanim vrstvy AlGaN
s mensi miizkovou konstantou naopak napinidme strukturu opa¢nym smérem, a je
tedy mozné kompenzovat energii pnuti ve struktufe. V principu tak mizeme vytva-
fet vzorky o vétsi tloustce, aniz by dochazelo k ubytku luminiscence.

Nabizi se samoziejmé hned jako prvni moznost vlozit tuto kompenzacni vrstvu
do vvsepara¢ni vrstvy, kterd od sebe oddéluje série kvantovych jam. V této ¢asti
zajistime, ze zadny zbytkovy hlinik nebude difundovat do kvantovych jam. Dalsi
problém, se kterym se setkdvame, je, Ze polarizacni pole vniklé inkorporaci hliniku
bude tvofit ohybéani pasové struktury (viz. 2.2.1 - Polarizace a Starkuv jev). Ohnuti
pasové struktury vlivem polarizace ma pti nizkych koncentracich hlinfku daleko sil-
néjsi efekt nez zvyseni energie zakazaného pasu. Proto vznikaji v pasové struktuie
potencidlové /kvantové jamy, které by zachytavaly excitované nosic¢e naboje a branily
by jejich rekombinaci v InGaN kvantovych jaméch, ¢imz bychom snizili Z&danou lu-
miniscenci InGaN kvantovych jam. Ukolem tedy je vytvofit takovou strukturu obsa-
hujici AlGaN, ktera nebude v pasové struktuie vytvaret potencidlové jamy. Naopak,
vytvofeni potencidlové bariéry mize podpofit migraci excitovanych stavi do InGaN
kvantovych jam.

V prvni fazi jsem simuloval rizné zpusoby, jak vytvorit optimélni strukturu. Pri
simulacich jsem vyzkousSel ruzna slozeni, jejich gradaci a n-typové dopovani. V grafu
na obrazku 8.1 lze pozorovat jistou evoluci vrstev, tak jak jsem je simuloval. Prvni
simulace obsahovala 20 nm vrstvu AlGaN s konstantni koncentraci 5% Al, tato si-
mulace je v grafu oznacena:"obdélnikovy profil". Dalsi simulace je upravena tak,
7e AlGaN mé gradovanou koncentraci, prvnich 10 nm vzrista koncentrace linearné
na 5% Al a dalgich 10 nm klesa opét na nulu. Tato k¥ivka je v grafu pojmenovana
jako: "trojuhelnikovy profil". Posledni simulace mé opét trojihelnikovy profil, ale
nabdézna ¢ast je dlouhd 20 nm a opét je maximum 5% Al V dalgich deseti nm klesa
koncentrace Al na nulu, ale zaroven je tato vrstva silné dopovana na n-typ kfemikem
s koncentraci 10 ecm 3.

Pro detailni zobrazeni a dalsi optimalizaci vybraného typu struktury jsem nasimu-
lova 1 dalsi parametry, které maji vliv na tvar hran zakdzaného pasu. Konkrétné jde
o dvé AlGaN vrstvy. Jedna s gradovanou koncentraci hliniku od 0 do 5 %. Simu-
lace ukéazala, Zze u této Casti lze eliminovat potencidlové jamy pomoci manipulace
délky této vrstvy. Druhd ¢ast AlGaN vrstvy mé opacnou gradaci. Podle simulaci lze
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Obr. 8.1: Vysledky t¥f simulaci v programu nextnano

zabranit vzniku nezadoucich potencidlovych jam dotovanim této vrstvy kiemikem.
Simulace jsou na grafech 8.2, 8.3. Podle téchto simulaci byl i navrzen vzorek pro
vyrobu.

8.1.2 Gradovani india v QW

Za ucelem optimalizace luminiscen¢nich vlastnosti jsem modeloval mnoho riznych
modifikaci kvantovych jam. Z téch, které jsou vyrobitelné v nasi laboratori ma, dle
mého nazoru, nejvétsi vyznam série simulaci s klesajici hladinou koncentrace india
béhem rustu kvantové jamy. Tyto simulace jsou k nahlédnuti v grafu na obrazku
8.4. Pro zvySeni kompaktnosti prace jsem simuloval strukturu, kde sousedni jamy
maji odlisné parametry, v reidlnych strukturach jsou kvantové jamy v sérii vzdy
stejné. Parametry simulace byly nastavené tak, ze ve struktuie neni zadné dopovani
kiemikem. Tloustka kvantové jamy je 1.5 nm, tlouStka bariéry je 5.5 nm. Kazda
simulace mé stejnou koncentraci india na spodni strané (z pohledu grafu vlevo)
vSech kvantovych jam. Prvni simulace mé koncentraci india 6%, simulace ¢islo dva
maé koncentraci 4% a simulace ¢slo t¥i mé koncentraci 2% india na spodku kvantové
jamy. Oproti tomu horni strana kvantovych jam méa hodnoty koncentrace india v In-
GaN vrstvé: 6%, 4%, 2% pocitano ze spodni ¢asti jamy k horni, (v grafu myslenu
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Obr. 8.2: Graf simulované pasové struktury pro rizné hodnoty dopovani kiemikem.
Z grafu je patrné, ze pti nizkych koncentracich dopovani hrozi vytvoreni potencidlové
jamy pro diry, které by mohly snizit luminiscenci prvku, je tedy vhodné pouzit
dopovéni kiemikem alespott 5.10*® ¢m ™3
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Obr. 8.3: Graf simulované pasové struktury pro rizné hodnoty délky nabéhové hrany

AlGaN vrstvy. Podle simulaci vychazi jako optimalni tloustka této ¢asti mezi 25 az
30 nanometry, kde se netvoii potencidlové jamy ani pro elektrony, ani pro diry.



zleva). Timto zpusobem je kazda kvantova jama ve struktufe unikatni; ma jiné pro-
fily koncentrace india. Dalsi netrivialni pozorovani, které plyne z téchto simulaci, je,
7e hodnota hrany vodivostniho pasu ve spodku prvni jaAmy nezavisi na koncentraci
india, pouze velikost pfedchézejici bariéry se meéni.

Z grafu 8.4 plyne, Ze pokud bychom dokézali nastavit parametry ristu tak, aby kon-
centrace india v InGaN béhem ristu kvantové jamy klesla ze Sesti procent na ¢tyfi,
dosahli bychom mensi separace elektronti a dér v kvantové jameé kvili polariza¢nimu
poli a teoreticky bychom mohli dosdhnout lepsi luminiscence z kvantové jamy.
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M I ' 1 ' I M I M 1
95 100 105 110 115 120

vzdaleost [nm]

Obr. 8.4: Simulace linearni gradace koncentrace india v kvantovych jaméch.

8.1.3 Optimalizace struktury typu 2x5 QW

V predchozich ¢astech jsme diskutovali vliv dopovani kifemikem a piitomnost povr-
chovych stavi na tvar pasové struktury. Dale bylo zminéno, Ze je dobry diivod se
domnivat, ze naklon série kvantovych jam vede k tunelovani nosi¢i naboje do kvan-
tového stavu nejnizsi energie, dochéazi tedy k separaci elektronu a dér. Proto pokud
chceme maximalizovat ti¢innost luminiscence, chceme mit série kvantovych jam, po-
kud mozno, na stejné energetické hladiné. Zaroven ale mizeme naopak vyuzit sepa-
raci elektront a dér k potla¢eni defektniho pasu. Protoze prvni vrstvy ve vzorku ob-
sahujici indium v sobé pohlcuji mnoho zinku i dusikovych vakanci, jak je referovano
v [59], prvni série kvantovych jam vzdy bude obsahovat defektni pas a vykazovat
Spatnou luminiscenci.
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Obr. 8.5: Simulace mého navrhu vylepsené struktury s deseti kvantovymi jamami.

Zinek-absorbujici vrstva InGalN

Na zakladé téchto avah jsem navrhl strukturu na obrazku 8.5. Tato struktura se
sklada z 15 nm InGaN vrstvy, pficemz poslednich pét nm je dopovano kiemikem.
Dale je dvacet nm GaN dopovanych kiemikem. 10 nm nedopovaného GaN. Poté
nasleduji dvé série kvantovych jam se standardnimi parametry, Sitka jamy je 1,5 nm
Sitka bariéry je 5,5 nm, série jsou oddélené separacni vrstvou o 15 nm. Poté nésle-
duje 25 nm nedopovaného GaN a struktura je zakoncena 5 nm GaN dopovanym
kfemikem. Koncentrace india jsou vSude v InGaN struktuie konstantni 4%, dopo-
vani kiemikem je viude 5.10%cm 3.

Ucelem 15 nm tlusté InGaN je absorbovat potencialni zinek na povrchu struktury
a defekty. Zaroven pokud tato struktura bude obsahovat zinek, chceme, aby svitila
co nejméné, zvlast v defektnim péasu. Protoze ma defektni pas vysoky cas dosvitu, je
potieba ho co nejvice potlacit. Nejsnazsi cesta, jak potlac¢it luminiscenci defektniho
pasu, je pripravit tlustsi InGaN vrstvu, ve které dojde k separaci elektronu a dér, ale
zaroven i k dilezitému prostorovému oddéleni elektront od ionizovanych Zn akcep-
torovych center, viz obrazek 8.6. Toho dosdhneme tim, Ze budeme dopovat GaN nad
touto vrstvou. Diky tomu bude v této struktufe maximalizované pole, tudiz by mélo
dochazet k roztrzeni excitonii a nasledné separaci elektront a dér. Tedy k celkovému
potlaceni luminiscence.

Jesté efektivnéji bude potlacena defektni luminiscence na neionizovanych Zn akcep-
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Obr. 8.6: Schéma migrace dér ze zinkového defektiho pasu. Pro vétsi nadzornost je
délka struktury 20 nm.

torech, protoze v horni ¢asti kvantové jamy, kde jsou lokalizované elektrony, vyrazné
ubude koncentrace neionizovanych akceptorovych center - diry z nich budou od-
¢erpany do energeticky vyhodnéjsi dérové hladiny ve spodni ¢asti InGaN vrstvy.
Defektni luminiscence je takto efektivné potlacena, protoze elektrony lokalizované
v horni ¢asti vrstvy nemohou rembinovat do ionizovanych Zn center. Podobny me-
chanismus, i kdyz ne tak uc¢inny, jsme pozorovali jiz dfive u kvantovych jam s vétsi
tloustkou nebo s velkym naklonem, kterého bylo dosazeno riznymi zpiisoby, napf.
vhodnym dopovanim okolnich vrstev nebo vyssi koncentraci In v kvantové jameé.
Nevyhodou, ktera potencialné vyplyva z inkorporace této "absorpéni"vrstvy, je, ze
vytvari velkou potencidlovou jdmu na diry, a mensi kvantovou jdmu na elektrony. Na-
Stésti jsou tyto jamy od sebe prostorové separované tloustkou dané vrstvy, v tomto
pripadé jde o 15 nm, tudiz by nemélo dochazet k luminiscenci. Redlné hrozi, ze po-
tencialova jama ve valen¢nim pésu zachyti diry, které by jinak mély Sanci doputovat
do série kvantovych jam. Tento problém by se mohl vyftesit pridanim vétsi separacni
vrstvy mezi zinek-zachytavajici vrstvu a sérii kvantovych jam.

Dotovani kifemikem a povrchové stavy

Dalsim tkolem je vyrovnani hladin v sérii kvantovych jam. K tomu miizeme vyuzit
dopovanou vrstvu nad vyse zminénou absorpéni InGaN vrstvou. Pokud vhodné zvo-
lime tloustku této vrstvy a jeji vzdéalenost od prvni série kvantovych jam, muZzeme
dopovani kiemikem vyuzit ke sniZeni energie spodni ¢asti kvantovych jam. Timto
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mizeme nastavit spodni sérii kvantovych jam tak, aby vSechny kvantové jaAmy mély
velmi podobnou hladinu energie jak ve vodivostnim, tak i ve valené¢nim péasu.
Druhou sérii kvantovych jam muzeme optimalizovat pomoci spravné kombinace
délky separa¢ni vrstvy mezi sériemi kvantovych jam a tloustkou "capu" (povrchovou
vrstvou GaN), protoZe povrchové stavy zvySuji hodnotu energie v obou pésech
na rozhrani GaN-vzduch.

8.2 Porovnani simulaci s experimentem

V ramci této ¢asti diskutujeme vlastnosti vyrobenych vzorki v nasi laboratori. Pro-
toZze nase epitaxni aparatura byla od zacatku ledna 2022 az do 12. dubna mimo pro-
voz kviili riznym zavadam, nejdiive se rozbil hardware u Laytec Epicurve, nésledné
se rozbilo topeni. 12. dubna 2022 jsme po vyméné topeni opét zacali vyrabét scinti-
la¢ni vzorky do této diplomové prace, kdy jsme vytvorili tii vzorky do série tlustych
separacnich vrstev. Bohuzel hned 19. dubna doslo k dalsi havarii topeni pii zihani
reaktoru, tudiz zbytek nasimulovanych struktur neni mozné do data odevzdani této
prace vytvorit. Tedy i kdyZz navrzenych struktur je vice, mizeme experimentalni
srovnani provést pouze u jednoho typu navrzenych struktur.

8.2.1 Série tlustych separac¢nich vrstev

Byla vyrobena jedna série obsahujici tfi dvoupalcové vzorky s 15 kvantovymi ja-
mami. Cilem série bylo ovéfeni simulaci a optimalizace pripravy separac¢nich vrstev
pro struktury s tlustou aktivni oblasti, které jsou vyvijeny pro detekci hluboce proni-
kajictho ionizujiciho zafeni. V tlustych strukturach nastavaji problémy se vzriistajici
energii pnuti z InGaN kvantovych jam a zaroven se vzristajici velikosti V-piti, které
pak souvisle pokryvaji povrch vzorku. Na zakladé simulaci byly navrzeny struk-
tury s tlustymi separa¢nimi vrstvami, které zvétsuji tloustku aktivni oblasti, ale
také vhodné zvolenymi technologickymi podminkami (ristem ¢asti separa¢ni vrstvy
ve vodikové atmosféte) je ladéna optimalni velikost V- pitti. Druhé struktura navic
obsahovala Si dopovanou vrstvu pro vyrovnani elektrického pole v této vrstvé a ze-
sileni luminiscence kvantovych jam. Sekundarnim tkolem bylo ovéfit, zda muze byt
do separa¢ni vrstvy umisténa vrstva AlGaN tak, abychom mohli kompenzovat vzni-
kajici energii pnuti ve struktufe zpisobenou vrstvami InGaN. Na zakladé simulaci
jsem navrhl AlGaN vrstvu ve tfetim vzorku. VSechny tii struktury jsou schématicky
nakresleny v obrazku 8.7, kde je v popisku oznaceni, které se pouziva k identifikaci
ve vysledcich méfeni. Navrzené struktury se od sebe liSi pouze sloZzenim separacnich
vrstev. Posledni vzorek obsahuje dopovani kiemikem a AlGaN navrzenou podle si-
mulaci 8.2, 8.3 tak, aby délka, po které narista koncentrace aluminia, byla 20 nm.
Hodnoty dopovani kiemikem v druhé c¢asti, kdy koncentrace aluminia klesid bylo
zvoleno tak, aby vysledné koncentrace k¥emiku odpovidala hodnoté 5 x 108 [em ™3],
ale protoze naSe skupina nemé predchozi zkuSenosti s dopovanim AlGaN kfemikem,
je potfeba tuto hodnotu brat s velkou rezervou, protoze v momenté psani této prace
nebyla provedena méfeni SIMS, ktera by koncentraci mohla ovérit.
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Obr. 8.7: Schéma vyrobenych struktur s riznymi tlustymi separa¢nimi vrstvami.
Cisla vzorku jsou zleva: 738, 739, 740.

Vysledky méfeni fotoluminiscen¢i spektroskopie téchto vzorku jsou na grafech 8.8
pro A°*¢ =375 nm. Krom téchto vzorki jsme nechali zmérit i dva starsi vzorky. Kon-
krétné jde o vzorky 135 a 196. Oba vzorky maji 20 kvantovych jam. Vzorek 196
mé navic 100 nm tlusté separacni vrstvy. Nejsilnéjsi luminiscenci vykazuje vzorek
135, ale jen proto, Ze obsahuje o pétici kvantovych jam vice. Vzorek 196 s tlus-
tou separa¢ni vrstvou ma slabou luminiscenci, obzvlast pti nizkych excitacich, kdy
luminiscenci vykazuje pouze defektni pas. Defektni pas starsich vzorku je vyrazné
silnéjsi, nez u novych. Pokud porovndme jen vzorky 738-740, jsou vidét nasledujici
poznatky. Na fotoluminiscenci pii 375 nanometrech vykazuje nejsilnéjsi luminiscenci
z QW vzorek 739, zarovenh mé i nejsilnéjsi luminiscenci defektniho pasu. Vzorek ob-
sahujici AlGaN kompenza¢ni vrstvu méa o néco slabsi luminiscenci. Rozdil ale neni
vétsi, nez jsou bézné vychylky intenzity u stejnych receptu v riznych iteracich. Za-
jimavy jev je Cerveny posun luminiscence kvantovych jam o cca 5-10 nm ve vzorku
740. To mize byt znamka toho, ze dochéazi ke kompenzaci energie pnuti, protoze
Cerveny posun je bézné asociovan s pnutim ve struktuie [60].

Meéteni katodoluminiscence opét ukazuje vétsi vinovou délku u vzorku 740. Pii nizké
excitaci vykazuje vzorek 740 stejnou intenzitu jako vzorek 739, vzorek 738 ma inten-
zitu luminiscence nejslabsi. Zaroven vzorek 740 ma na katodoluminiscenci nejslabsi
defektni pas. Fotoluminiscence pfi A“*¢ = 325 nm je na obrazcich . V tomto méfeni
mé vzorek 740 nejslabsi luminiscenci, srovnatelnou se vzorkem 738. Vlivem mitze
byt existence nezafivych rekombinac¢nich center, vznikajicich v AlGaN vrstvé. Tyto
stavy nemohla méteni pii A*** = 375 nm odhalit, protoze budi excitované stavy jen
v kvantovych jamach. I pfesto muze byt ve vysledku tato vrstva uzitec¢né, pokud
nam umozni vytvorit tlustou strukturu, kde si jednotlivé série udrzi stalou intenzitu
luminiscence.

Vzorky obecné trpi na prostorovou nehomogenitu, protoze jesté nebyly poradné vy-
ladény teplotni z6ny reaktoru.

o1



PL intanzita [arb.]

—738

— 739

— 740

— 196A

135A

1®¢ = 0.75 Wem2
A%*¢ =375 nm
Pokojova teplota

T
450

5(I)0
VInova délka [nm]

T T T 1
550 600 650 700

PL intanzita [arb.]

0.20

0.15 4

0.10 4

0.05

0.00

— 738

— 739

— 740

— 196A

135A

1®*¢ = 0.0075 Wem™2
A*¢ = 375 nm
Pokojova teplota

40

0

T
450

T
500

1
700

T T T
550 600 650

Vinova délka [nm]

Obr. 8.8: Vysledky méteni fotoluminiscence s excitaci A = 375 nm vzorki ze série
tlustych separacnich vrstev.
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Obr. 8.9: Vysledky méfeni katodoluminiscence na levém obrazku jde o méfeni pii
vysoké intenzité a vpravo o nizké intenzité excitace.
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9. Zavér

V diplomové préci jsem se zabyval velmi Sirokym tématem pfipravy, modelovani
a experimentalni charakterizace scintila¢nich heterostruktur zalozenych na principu
luminiscence z kvantovych jam nitridu inditého/gallitého v matrici nitridu gallitého
pripravené na safirovém substratu. Tato struktura méla byt vyrobena metodou or-
ganokovové epitaxe z plynné faze. Ukolem bylo takovou heterostrukturu navrhnout,
pripravit a charakterizovat, zaroven ale provést celkovou reSersi tématu.

V ramci prace se podafilo spojit experimentalni data z dob minulych a propojit je
s teoretickymi daty ze simulaci, které jsem vytvofil v nextnano. To vedlo k novym
poznatkim a hypotézam o fyzikalnich principech v nasich vzorcich. Dilezitou hypo-
tézou, kterd ¢eka na experimentalni ovéreni je vliv dotovani kiemikem. Ze simulaci
a dostupné literatury vyplyva, ze dotovani kiemikem vede k naklanéni vodivost-
niho a valen¢niho pasu celé pétice kvantovych jam, které v nejhorsim ptipadé vede
k tunelovani elektroni a dér skrze bariéry a k jejich nasledné separaci. V idealnim
piipadé muzeme vyuzit dotovani kfemikem ke kompenzaci nativné se vyskytujiciho
naklonu pasové struktury v oblasti kvantovych jam a tento jev potlacit.

S tim souvisi i zakomponovani tlusté InGaN vrstvy pfed samotnym ristem kvan-
tovych jam. Pfi spravném dopovani kiemikem (na horni strané vrstvy) muzeme
vychytat mnoho rustovych defekti, které se zabudovavaji pouze do InGaN a vyuzit
separaci nosi¢i naboje k utlumeni luminiscence s dlouhym ¢asem dosvitu.

Pokusil jsem se optimalizovat slozeni kvantovych jam za tcelem maximalizace pte-
kryvu dérové a elektronové vinové funkce, ¢imz by doslo k zesileni intenzity luminis-
cence z kvantové jamy. Protoze v kvantové jamé je silné polarizacni pole (vodivost-
niho a valen¢niho pas je v kvantové jamé naklonén), dochazi v ni k separaci nosi¢u
naboje a mensimu pirekryvu vinovych funkci. Pomoci simulaci jsem navrhl zptisob,
jak gradovat koncentraci india, abychom vyrovnali ndklon hrany vodivostniho pasu.
Zéaroven by tato gradace neméla byt prilis technologicky obtizna.

Dalsim tématem feSenym v diplomové praci je piiprava scintilacnich struktur vhod-
nych pro zachyt ionizujictho zafeni s velkou penetra¢ni hloubkou. P#i vyrobé tlustych
struktur vznikaji problémy s rostouci energii pnuti a s rostouci velikosti V-piti, pti-
pravili jsme v tymu specidlni tlustou separa¢ni vrstvu, kterd kombinuje rustoveé
parametry tak, aby v kazdé pétici kvantovych jam byly V-pity s velikosti korelu-
jici s nejvétsi intenzitou luminiscence. Zaroven jsem nasimuloval i optimalni AlGaN
vrstvu jako soucast separacni vrstvy, ktera bude kompenzovat i energii pnuti. Tyto
navrzené vzorky byly vytvoieny pomoci MOVPE. Struktura s AlGaN ma kvalitni
luminiscenci z kvantovych jam.

Kv1li poruse epitaxni aparatury nemohly byt pripraveny ostatni navrzené vzorky.
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10. Priloha

Obr. 10.1: fotografie otevieného reaktoru
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Obr. 10.2: Zavislost katodoluminiscence vzorku na urychlovacim napéti elektront.
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Obr. 10.3: Schéma experimentalniho uspofddani pro métreni pii excitacni vlnové
délce 375 nm
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