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Abstrakt

Diplomová práce se zabývá technologií p°ípravy scintila£ních heterostruktur na bázi
InGaN/GaN kvantových jam metodou organokovové epitaxe z plynné fáze. Dále se
zabývá modelováním t¥chto heterostruktur pomocí softwaru nextnano. Cílem práce
je na základ¥ nabytých zku²eností navrhnout a p°ipravit heterostruktury s vylep²e-
nými vlastnostmi pro scintila£ní aplikace. V rámci práce byly navrºeny r·zné scinti-
la£ní struktury a moºné optimalizace dosud pouºívaných struktur, nebo jejich £ástí.
V rámci práce byly vyrobeny t°i vzorky, které následn¥ byly charakterizovány spek-
troskopickými metodami.

klí£ová slova: Kvantové jámy, InGaN/GaN, MOVPE, Scintilátory

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. Di�erent scintilating structu-
res were proposed, as well as some upgrades to the previous structures, or their parts.
Three smaples were manufactured and characterised.

keywords: Quantum wells, InGaN/GaN, MOVPE, Scintillators
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1. Úvod

Úkolem této diplomové práce bylo seznámit se s technologií p°ípravy InGaN/GaN
heterostruktur metodou organokovové epitaxe z plynné fáze (MOVPE), s jejich mo-
delováním pomocí softwaru nextnano a na základ¥ nabytých zku²eností navrhnout
a p°ipravit tyto heterostruktury s vylep²enými vlastnostmi pro scintila£ní aplikace.
První £ást (kapitola 2) diplomové práce je v¥nována seznámení se základními vlast-
nostmi pouºívaných materiál·, hlavn¥ s krystalogra�ckými a elektronickými vlast-
nostmi nitridu gallitého a slitinových polovodi£·: nitridu gallito-inditého a gallito-
hlinitého.
V kapitole 3 se de�nují scintilátory, uvádí se jejich vyuºití a optimální parametry,
které by scintila£ní struktury m¥ly mít. De�nují se pojmy jako £as dosvitu, st°ední
£as dosvitu nebo ú£innost scintilátoru.
V kapitole 4 se zabývám technologií p°ípravy zmín¥ných polovodi£· pomocí organo-
kovové epitaxe z plynné fáze. Popisuji detailn¥ typ reaktoru, na kterém vytvá°íme
epitaxní vzorky, typy prekurzor·, ze kterých se vzorky vyrábí, a dal²í parametry,
které ovliv¬ují jejich fyzikální vlastnosti, jako je tlak, nastavení teplotních pro�l·
nebo pouºití konkrétních nosných plyn·.
Kapitola 5 obsahuje informace o modelování nanostruktur pomocí softwaru next-
nano. V t¥chto simulacích se zajímám p°edev²ím o vliv r·zných parametr· struk-
tury na pr·b¥h pásové struktury v závislosti na vzdálenosti ve struktu°e. V této
kapitole je zmín¥ná teorie výpo£tu pásové struktury pouºívaná programem next-
nano. Kapitola 6 obsahuje stru£né informace o m¥°ících metodách, které pouºíváme
k analýze vytvo°ených vzork·. Rozebírá se fotoluminiscence, katodoluminiscence,
snímky po°ízené °ádkovacím elektronovým mikroskopem, nebo m¥°ení hmotnostní
spektroskopie sekundárních iont·.
Následuje kapitola 7, ve které se snaºím shrnout know-howMOVPE skupiny z oblasti
r·st· scintila£ních struktur. Analyzuji dosavadní r·sty a na jejich základ¥ zkoumám,
které parametry struktury mají vliv na luminiscenci. P°edev²ím jde o zp·soby, jak
zvý²it ú£innost luminiscence z kvantových jam, potla£it luminiscen£ní sloºky s vel-
kým £asem dosvitu. N¥které druhy scintilátor· pro detekci hluboce penetrujícího
ionizujícího zá°ení vyºadují p°ípravu velmi tlustých aktivních oblastí s mnoha kvan-
tovými jámami, coº je technologicky náro£né.
V osmé kapitole popisuji výsledky simulací a jejich srovnání s jiº d°íve realizovanými
r·sty. Na základ¥ simulací jsem navrhl nové struktury, z nichº n¥které byly vyro-
beny v na²í laborato°i. Vyrobené vzorky byly zm¥°eny pomocí metod luminiscen£ní
spektroskopie.
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2. Nitrid gallitý, inditý a hlinitý

Nitridové polovodi£e vznikají vazbou dusíkového atomu s jiným atomem ze t°etí
skupiny. Typicky jde o prvky gallium, indium, hliník nebo bór. V na²í laborato°i
jsme schopni p°ipravovat následující slou£eninové binární polovodi£e, pop°ípad¥ je-
jich ternární a kvaternární slitiny: nitrid gallitý (dále jen GaN), nitrid hlinitý (AlN),
nitrid inditý (InN). Pro na²i práci je d·leºitá znalost t¥chto základních polovodi£·,
p°estoºe z nich jsme schopni vytvo°it pouze GaN. D·vod je, ºe vlastnosti námi pou-
ºívaných ternárních struktur InGaN a AlGaN jsou ovlivn¥né vlastnostmi uvedených
binárních struktur.
Vazby v GaN tvo°í sm¥s kovalentních a iontových vazeb [1]. Pro InN je vazba do-
minantn¥ iontová a slab¥ kovalentní a kovová [2]. Pro AlN jsou vazby p°eváºn¥
kovalentní a £áste£n¥ iontové [3]. Polovodi£ové sou£ástky na bázi nitridu gallitého
(hovorov¥ gallium nitrid, dále jen GaN) mají proti dominantn¥ pouºívanému k°e-
míku (Si) n¥kolik výhod. Jedná se o polovodi£e s p°ímým a ²irokým zakázaným
pásem vhodné pro luminiscenci v modré £i �alové. Díky ²irokému zakázanému pásu,
silným vazbám mezi atomy a vysoké satura£ní rychlosti elektron· jsou vhodné pro
vysokovýkonové a vysokofrekven£ní aplikace. Srovnání vlastností nejpouºívan¥j²ích
polovodi£· Si, SiC a GaN je na obrázku 2.1. V¥t²í energie zakázaného pásu je nutná

Obr. 2.1: porovnání r·zných fyzikálních vlastností GaN, SiC, Si, nazna£ující výhody
GaN pro n¥které aplikace. Hodnoty jsou spí²e orienta£ní. P°evzato z [4].

nap°íklad pro luminiscenci v modré, �alové £i v blízké UV barv¥. Hodnota zakáza-
ného pásu GaN £iní 3,42 eV p°i 300 K [5], je tedy moºné emitovat fotony o vlnové
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délce aº 362 nm. Zárove¬ vy²²í hodnota zakázaného pásu umoº¬uje vyuºívat tran-
zistory na bázi GaN p°i vy²²ích teplotách neº u Si.
Výroba nitridových polovodi£· se za£ala prudce rozvíjet poté, co se poda°ilo v de-
vadesátých letech vyrobit první komer£n¥ dostupnou modrou sv¥tlo-emitující diodu
(LED) [6], [7]. Krom¥ toho má GaN díky svým vlastnostem vyuºití i v jiných apli-
kacích jako jsou vysokofrekven£ní produkty, nap°. 5G sít¥, nebo ve speciálních tran-
zistorech typu HEMT-High Electron Mobility Transistors. Nitridy gallitý a inditý
mají i potenciál ve fotovoltaice.

2.1 Krystalogra�cké vlastnosti

GaN, InN, AlN mohou tvo°it t°i r·zné krystalické struktury. Pokud se budeme drºet
notace Hermanna-Maugina jde o hexagonalní wurtzitovou strukturu P63mc (p°esný
tvar grupy se nazývá dihexagonální pyramida), o sfaleritovou strukturu v anglické
literatu°e ozna£ovanou jako zincblende s ozna£ením F 4̄3m a o kubickou strukturu
typu Fm3̄m, která vzniká pouze za velmi vysokých tlak·. V epitaxních procesech
MOVPE (metal organic vapour-phase epitaxy - organokovová epitaxe z plyné fáze),
které jsou pro tuto práci klí£ové, jsou v naprosté v¥t²in¥ vytvá°eny wurtzitové struk-
tury. V n¥kolika £láncích byly potvrzeny i sfaleritové struktury vytvo°ené pomocí
organokovové epitaxe, nap°. [8].

Obr. 2.2: Schéma elementární bu¬ky nitridu gallitého ve wurtzitové hexagonální
struku°e. [9]

Pro pot°eby epitaxního r·stu je zapot°ebí znát i m°íºkové konstanty, abychom mohli
vybrat substrát s vhodným m°íºkovým p°izp·sobením. V literatu°e se hexagonální
wurtzitová struktura popisuje dv¥ma parametry: délkou hrany podstavového hexa-
gonu a vý²kou ²estibokého hranolu, která je ozna£ována jako c. Délka krystalické
m°íºe pro GaN je experimentáln¥ i teoreticky ur£ena jako 3.199 Å. Pom¥r c/a je
roven 1.633 [5].
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V organokovové epitaxi je b¥ºné, ºe materiál roste podél osy c. Protoºe GaN je
v této ose polární (krystalová m°íº není symetrická p°i zrcadlení podle základové
roviny procházející skrze prost°edek jedné krystalové bu¬ky, více na obrázku 2), je
d·leºité znát v jaké polarit¥ je materiál p¥stován. Nej£ast¥ji je GaN p°ipravován
r·stem podél krystalické osy [0001], takzvan¥ Ga-face.

2.2 Elektronické vlastnosti

Pro výrobu heterostruktur (v na²em p°ípad¥ kvantových jam) je zapot°ebí GaN (bi-
nární strukturu) v n¥kterých místech nahradit materiálem s odli²nými vlastnostmi.
Kvantové jámy v GaN tvo°í n¥kolik nanometr· ²iroké vrstvy slitiny nitridu inditého-
gallitého (dále jen InGaN) tím, ºe indium substituuje gallium na n¥kterých místech
m°íºky. Takovýto slitinový polovodi£ se ozna£uje jako ternární struktura ve tvaru
InxGa1−xN, kde x je relativní mnoºství india ve struktu°e. Velikost m°íºe je d·le-
ºitá pro p°izp·sobení jednotlivých vrstev materiálu a velké rozdíly vedou k vytvo°ení
r·zných defekt· b¥hem výroby. Pokud chceme ur£it m°íºkovou konstantu ternárního
InGaN, lze k tomu vyuºít Vegardovo pravidlo [5]:

c(x) = 3, 189 + 0, 3862xÅ, c(x) = 5, 2262 + 0, 574xÅ (2.1)

Kde x je koncentrace india. Krom¥ zm¥ny m°íºkových konstant je pro nás extrémn¥
d·leºité, jak se s koncentrací india m¥ní energie zakázaného pásu. B¥ºn¥ se v litera-
tu°e pouºívá následující vzorec, nap°íklad v [5], £i v [10].

Eg = xEg
InN + (1− x)Eg

GaN − bx(1− x) (2.2)

V rovnici 2.2 vystupují parametry: Eg ²í°ka zakázaného pásu, x je koncentrace india
stejn¥ jako v rovnici 2.1 a b je takzvaný bowing parametr, který ur£uje míru kvadra-
tického chování a má v r·zných zdrojích r·zné hodnoty. Hadis Morkoç ( [5]) uvádí
hodnotu 1,43 eV, zatímco v numerické simulaci v [10] uvád¥jí hodnotu 1,21 ± 0,03
eV. Ze stejné publikace pochází i následující obrázek 2.3.

Dal²í materiál, kterým má smysl se v této práci zabývat, je nitrid hlinitý, respek-
tive jeho slitinová slou£enina AlGaN, tedy nitrid hlinito-gallitý. AlGaN má na rozdíl
od InGaN rostoucí energii zakázaného pásu s rostoucí koncentrací india v ternární
slou£enin¥. Ov²em na rozdíl od InGaN, kde panuje p°ibliºná shoda nad hodno-
tami bowing parametru, je u AlGaN hodnota tohoto parametru odli²ná r·zných
experimentálních skupin a v r·zných metodách p°ípravy AlGaN. Pro p°ípravu Al-
GaN na safírové podloºce referuje [11] hodnoty kolem 1.3 eV v závislosti na r·stové
teplot¥. Protoºe ale v na²ich strukturách pouºíváme AlGaN pouze okrajov¥, tedy
nepouºíváme ho v kvantových jamách, není pro na²e pot°eby d·leºité znát p°esný
tvar bowing parametru.
Ale je d·leºité znát graf energie závislosti ²í°ky zakázaného pásu a velikost m°íº-
kové konstanty na koncentraci hliníku a india, který je v grafu 2.4. Je d·leºité si
v²imnout, ºe AlGaN a InGaN posouvají hodnotu m°íºkové konstanty kaºdý jiným
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Obr. 2.3: Závislosti energie zakázaného pásu na koncentraci india v InGaN. S ros-
toucím mnoºstvím india se hodnota energie sniºuje nelineárn¥. P°evzato [10].

Obr. 2.4: Graf obsahující moºné hodnoty m°íºkové konstanty a hodnoty energie
zakázaného pásu slou£enin AlGaN/InGaN/AlInGaN. P°evzato z [12].
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sm¥rem. Toto pozorování bude vyuºito dále v kapitole 8. Dal²í d·leºitá vlastnost
GaN je, ºe krystal není symetrický podle roviny [0001]. Proto se v anglofonní lite-
ratu°e rozli²ují dv¥ varianty krystalického GaN: Ga-face a N-face, coº se dá voln¥
p°eloºit jako strana s galliovým, resp. nitridovým £elem. Na obrázku 2.2 odpovídá
horní strana galliovému £elu, a tedy spodní odpovídá nitridovému £elu. Orientace
krystalu je d·leºitá pro ur£ení polariza£ního pole a pr·b¥hu hran vodivostního a va-
len£ního pásu v heterostrukturách kombinujících vrstvy s r·zným sloºením (InGaN,
GaN, AlGaN). Silné polariza£ní pole v nitridových polovodi£ích významn¥ ovliv¬uje
jejich vlastnosti.

2.2.1 Polarizace materiálu a Stark·v jev

V p°ípad¥ rozhraní mezi GaN a InGaN dochází ke vzniku polariza£ního pole závis-
lého na koncetraci india. Toto elektrické pole dosahuje obrovských hodnot, kolem
MV/cm. Nap°íklad v £lánku [13] uvádí hodnotu 1.08 MV/cm pro koncentraci india
13%. Pro praktické ú£ely m·ºeme povaºovat velikost tohoto pole za lineární v zá-
vislosti na koncentraci india. Krom¥ polarizace zp·sobené piezoelektrickým efektem
je nutné zapo£ítat i efekt spontánní polarizace, která má opa£né znaménko, ov²em
v p°ípad¥ rozhraní InGaN/GaN je piezoelektrický p°ísp¥vek dominantní a není vel-
kou chybu spontánní polarizaci zanedbat p°i teoretických úvahách [14].
V kvantových jamách dojde vlivem polariza£ního pole k naklon¥ní hran zakázaného
pásu. Poté kvantovou jámu jiº nelze povaºovat za obdélníkovou, ale má trojúhelní-
kový pro�l. To vede k nerovnom¥rnému rozloºení náboj· v samotné jám¥ a následn¥
ke zmen²enému p°ekryvu vlnových funkcí elektron· a d¥r, ale díky bariérám nedo-
chází k úplné separaci elektron· a d¥r. Dále dochází k sníºení energetických hladin
elektron· a d¥r. Následkem tohoto posunu se zm¥ní emisní vlnová délka foton·
sm¥rem k vy²²ím hodnotám, coº se v literatu°e ozna£uje jako "quantum-con�ned
Stark e�ect". Je tedy nasnad¥ tento jev omezit. To lze nap°íklad sníºením obsahu
india, zmen²ením tlou²´ky kvantových jam £i r·stem podle jiné krystalické roviny,
který je ale technologicky velmi obtíºný a nedosahuje takových kvalit jako r·st po-
dél c-roviny. P°íklad deformované kvantové jámy vlivem piezoelektrického pole je
na následujícím obrázku 2.5.

Obr. 2.5: Schéma naklon¥né hrany vodivostního pásu v kvantové jám¥ InGaN/GaN
s koncentrací india 4% a tlou²´kou 1,6 nm. Svislá osa je energie vodivostního pásu
[eV]. Vodorovná je vzdálenost [nm]
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3. Luminiscence a scintila£ní aplikace

Pro správnou funkci scintilátoru je podstatnou fyzikální vlastností luminiscence. Lu-
miniscence je de�novaná v [15] jako emise elektromagnetického zá°ení z daného ma-
teriálu v infra£ervené, optické £i ultra�alové oblasti (n¥kdy se nazývá luminiscence
i emise v krat²ích vlnových délkách, neº je UV, nap°. rentgenové zá°ení), která není
zp·sobena termálním zá°ením p°i dané teplot¥. Zárove¬ musí být doba mezi ab-
sorpcí energie a emise zá°ení výrazn¥ del²í, neº je vlnová perioda sv¥tla, abychom
rozli²ili luminiscenci a �erenkovovo zá°ení.
Luminiscenci vykazují v²echny druhy (fáze) hmoty. Pro luminiscenci krystalických
materiál· je vlastnost krystalové m°íºe zcela zásadní a rozpu²t¥né nebo roztavené
krystaly svou schopnost luminiscence ztrácejí, zatímco n¥které organické materiály
jsou schopné si udrºet své luminiscen£ní vlastnosti i v roztoku. V praxi rozli²ujeme
n¥kolik druh· luminiscence podle r·zných kritérií. Pro na²e pot°eby je výhodné
rozli²ovat podle typu exitace materiálu, kde terminologii p°ebírám op¥t z [15]:

� fotoluminiscence energie je získána absorpcí fotonu

� radioluminiscence energie je získána absorpcí ionizujícího zá°ení:

katodoluminiscence - elektron

X-ray (rentgenová) luminiscence - rentgenovský foton

� chemiluminiscence energie je získána chemickou reakcí

� termoluminiscence energie je získána zah°átím materiálu, vlivem £ehoº do-
jde k uvoln¥ní nosi£· náboje z pastí a jejich rekombinací

� triboluminiscence energie je získána mechanicky

� sonoluminiscence energie je získána akustickým p·sobením

Jak je vid¥t ze seznamu, moºných zp·sob· buzení luminiscence je mnoho. Pro scin-
tila£ní aplikace je ale p°irozen¥ nejd·leºit¥j²í radioluminiscence, respektive n¥které
z jejich subkategorií. Pro experimentální testování potenciálních scintila£ních vzork·
je velmi výhodné vyuºít fotoluminiscen£ní spektroskopii.

7



3.0.1 Fotoluminiscence vs. katodoluminiscence

Protoºe tyto dva typy luminiscence jsou pro aplikaci a charakterizaci vzork· klí-
£ové, rozebereme je pon¥kud více. Elektrony mají oproti foton·m v¥t²í hybnost.
Kv·li tomu p°i interakci s elektrony ve valen£ním pásu platí jiná selek£ní pravidla.
Zárove¬ katodoluminiscence je z podstaty energeticky ²irokospektrální. Elektronový
svazek se sice urychlí na poºadovanou energii urychlovacím nap¥tí, ale neº se energie
elektronu sníºí natolik, aby odpovídala n¥jakému luminiscen£nímu p°echodu, pro-
b¥hne mnoho interakcí elektronu s materiálem, takºe energie excita£ního elektronu
v katodoluminiscenci není dob°e de�novaná. Na rozdíl od toho p°i fotoluminiscenci
je moºné pouºívat pro excitaci úzko-spektrální laserové zá°ení, které dokáºe bu-
dit konkrétní p°echody v pásové struktu°e, a tedy dokáºe dát speci�ckou informaci
o p°echodu [16]. O konkrétních metodách m¥°ení fotoluminiscen£ních a katodolumi-
niscen£ních spekter pouºívaných v na²ich laborato°ích se dále referuje v kapitole 6.

3.0.2 Excitované stavy, exciton

Pro luminiscenci je naprosto nezbytná existence excitovaných stav· materiálu. A£ ex-
citovaných stav· existuje mnoho, pro pot°eby této práce je nejvhodn¥j²í v¥novat se
pouze dv¥ma typ·m: excitovaný pár elektron-díra a exciton (vázaný pár elektron-
díra). Excitovaný pár elektron-díra má dost energie, aby se elektron dostal zcela
mimo vliv díry, ze které byl vyraºen. Exciton je naopak vázaný stav elektronu a díry.
Jako kvazi£ástice má neutrální elektrický náboj a p°i transportu skrze krystalickou
m°íºku dochází k p°enosu energie, ale nedochází k p°enosu náboje. P°i kvantov¥
mechanickém studiu energií exciton· zjistíme, ºe stabilních energetických hladin
excitonu je celá nekone£ná rostoucí posloupnost, p°i£emº limita energií této °ady
odpovídá energii volného elektronu.
Jedna z d·leºitých vlastností excitonu, která odpovídá spí²e klasické analogii neº
kvantov¥-mechanickému výpo£tu, je polom¥r excitonu R. M·ºeme si p°edstavit, ºe
elektron a díra kolem sebe obíhají podobn¥ jako elektron a proton v Bohrov¥ mo-
delu atomu. V tomto okamºiku má polom¥r ob¥hu velký vliv na tvar dielektrické
konstanty vystupující v rovnici Coulombické síly, která vazbu mezi elektronem a dí-
rou realizuje [17]. Pro veliké hodnoty excitonového polom¥ru a malé vazebné energie
(nap°. v polovodi£ích) nazýváme tyto excitony Mott-Wanierovovy. Pro silné vazebné
energie a malé polom¥ry excitonu uºíváme ozna£ení Frenkelovy excitony, které se
vyskytují nap°íklad v iontových krystalech. Hodnoty vazebných energií pro n¥které
materiály p°evzaté z [18] jsou uvedené v tabulce 3.1. Protoºe jsou excitony z pod-
staty kvantové objekty, jsou i hodnoty moºných polom¥r· exciton· diskrétní a jed-
notlivé excitony s odli²nými polom¥ry exciton· lze p°i p°esných m¥°eních absorpce
za nízkých teplot rozli²it. Tyto excitony se n¥kdy v literatu°e ozna£ují podle písmen
abecedy jako: A, B, C... nap°. v [18].

Exciton vznikající v objemovém GaN byl experimentáln¥ nam¥°ený pomocí foto-
luminiscen£ní spektroskopie v [19]. V dané studii sledovali vlastnosti t°í nejvýzna-
m¥j²ích exciton· A, B, C. Vazebná energie nejsiln¥j²ího excitonu A je uvedena jako
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Typ excitonu Wanier-Mott Frenkel

Materiál Si Ge GaAs GaP InP KCl KI RbCl

Vazebná energie [meV] 14,7 4,1 4,2 3,5 4,0 400 480 440

Tab. 3.1: Tabulka hodnot vazebných elektron·, tak jak jsou uvedeny v [18]

28, 0(10) meV p°i teplot¥ 7K. I kdyº je tato hodnota vy²²í, neº jsou hodnoty Mott-
Wanierovských exciton· uvedených v tabuce 3.1, m·ºeme stejn¥ jako v [19] stále
p°edpokládat, ºe se jedná o tento typ exciton·.
Pro výpo£et vzájemné závislosti energie a polom¥ru excitonu m·ºeme vyuºít upra-
vené vztahy pro výpo£et z [20], kde p°i vynásobení obou vztah· v rovnici 11 dosta-
neme po úprav¥ vztah z rovnice 3.1.

R · E =
e2

8πε
(3.1)

Kde E je vazebná energie excitonu, R je jiº vý²e zmín¥ný polom¥r, e je elementární
náboj a ε je elektrická permitivita. Z této rovnice vyjád°ením polom¥ru dostaneme
výsledek 2, 7 nm, coº odpovídá i hodnot¥ 2, 8 nm uvád¥né v [21]. P°i m¥°ení polom¥ru
excitonu p°i teplot¥ 300K uvádí [22] hodnoty polom¥ru a vazebné energie: 2, 4 nm
a 34 meV.

3.1 Scintilátory

Scintilátor je detek£ní prvek, jehoº vlastnost je schopnost konvertovat ionizující zá-
°ení na snadn¥ji detekovatelné elektromagnetické zá°ení, v¥t²inou ve viditelné £i
blízké UV oblasti. Scintilátory dokáºí v principu pohlcovat následující typy zá°ení:
rentgenové, alfa, beta, gama zá°ení, neutronové a protonové zá°ení. Ov²em ú£in-
nost jednotlivých scintilátor· se m·ºe li²it pro r·zné typy zá°ení i pro r·zné energie
v rámci jednoho typu zá°ení. Po absorbování primárního ionizujícího zá°ení dojde ke
generaci sekundárního zá°ení. Vyzá°ené sekundární zá°ení je snadno detekovatelné
pomocí konven£ních metod, nap°. pomocí fotonásobi£e, fotodiody nebo pomocí CCD
£ipu, kde je signál p°eveden do elektrického formátu. Tímto zp·sobem m·ºeme de-
tekovat ionizující zá°ení, které by za jiných okolností bylo t¥ºké m¥°it [23].
Scintilátory mají ²iroké vyuºití. Uplatn¥ní naleznou jako detektory ionizujícího zá-
°ení ve fyzice vysokých energií, v detektorech rentgenovského spektra [24] jak pro
v¥decké, medicínské i komer£ní ú£ely. Nap°íklad v PET (positron emmision tom-
mography) [25] nebo v elektronových mikroskopech. Pro zajímavost, kolegové Ing.
Franti²ek Hájek a Ing. Filip Dominec Ph.D. úsp¥²n¥ nahradili scintilátor v elek-
tronovém mikroskopu vyuºívaném na FZÚ jedním ze zde vyrobených InGaN/GaN
vzork· a poda°ilo se tak mírn¥ zlep²it kontrast obrazu. Trh se scintilátory v roce
2022 byl odhadnut 512 milion· dolar· a odhady do budoucna p°edpovídají n¥koli-
kaprocentní nár·st. [26]
Ukazuje se, ºe je moºné pouºít epitaxn¥ p°ipravené heterostruktury InGaN/GaN
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jako scintilátor, ale aby mohl takový vzorek konkurovat b¥ºn¥ pouºívaným krysta-
lickým scintilátor·m typu Ce:YAP, £i Ce:YAG, musí je p°ekonat v ºádoucích fyzi-
kálních vlastnostech, nebo´ vý²e zmín¥né materiály lze p°ipravit pomocí Czochral-
ského metody, která vychází °ádov¥ levn¥ji a dosahuje mnohem v¥t²ího r·stového
objemu neº p°íprava pomocí organokovové epitaxe. InGaN/GaN scintilátory jsou
proto vhodn¥j²í pro detekci £ásticových typ· ionizujícího zá°ení s men²í penetra£ní
hloubkou.

3.1.1 Vlastnosti scintilátor·

V následující £ásti se pokusím shrnout vlastnosti scintilátor· tak, jak je uvádí prof.
Martin Nikl ve své publikaci [27]. Luminiscentní materiály mají n¥kolik vlastností,
které lze rozd¥lit na dv¥ kategorie: vlastnosti nezávisející na £ase a vlastnosti na £ase
závisející. �asov¥ nezávislé vlastnosti jsou nap°íklad transmisní, emisní a excita£ní
spektra, b¥ºn¥ m¥°ená za pokojové teploty.
Mezi vlastnosti £asov¥ závislé pat°í m¥°ení sv¥telného zisku a luminiscen£ních do-
svit·. Sv¥telný výt¥ºek (v ang. light yield) je veli£ina, která udává ú£innost scin-
tilátoru. De�nuje se jako po£et foton· (£i fotoelektron· v detektoru) generovaných
scintilátorem p°i excitaci jediným fotonem o energii 1MeV p°i pevn¥ nastavené in-
tegra£ní délce, která se pohybuje dle pot°ebné aplikace v rozmezí 100 ns aº 10 µs.
Luminiscen£ní dosvit je klí£ová vlastnost, která vyjad°uje rychlost s jakou scintilá-
tor po excitaci vyzá°í absorbovanou energii. Obecn¥ platí, ºe tento £as zvaný doba
dosvitu (light-decay time), je de�novaný pomocí poklesu intenzity luminiscen£ního
zá°ení v £ase. Pokles intenzity scintila£ního zá°ení v £ase má exponenciální pr·b¥h.
Zárove¬ doba dosvitu p°ímo souvisí s dobou ºivota excitovaného stavu £i excitonu.
Vztah pro dobu dosvitu je v následující rovnici 3.2 de�nován jako sou£et exponenciál:

I(t) =
∑
i

Ai exp

(
−t
τi

)
(3.2)

V této rovnici 3.2 I(t) odpovídá dané intenzit¥ v £ase. Ai jsou lineární koe�cienty
jednotlivých sloºek dosvit·, jejichº fyzikální interpretace je netriviální, ale v ur£i-
tém p°iblíºení m·ºeme p°edpokládat, ºe v luminiscen£ním/scintila£ním materiálu
se nachází více p°echod· s r·znými £asy dosvitu τi, které jsou po excitaci obsazeny
v pom¥rech Ai pro i-tý stav.
Pro charakterizaci délky £asového dosvitu de�nujeme i takzvaný st°ední £as dosvitu
v rovnici 3.3.

τm = (
∑
i

Aiτ
2
i )/(

∑
i

Aiτi) (3.3)

Alternativou ke st°ednímu £asu je m¥°ení pom¥ru mezi scintila£ním zá°ením emito-
vaným v n¥jakém £asovém intervalu v·£i celkovému scintila£nímu zá°ení po excitaci.
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Tento pom¥r ozna£ený jako P je vyjád°en v následující rovnici 3.4.

P =

(∫ T

0

I(t)dt

)/(∫ ∞
0

I(t)dt

)
(3.4)

Zárove¬ je d·leºitá ºivotnost scintilátor·. Protoºe je pot°eba na scintilátor pouºít
materiál, který dokáºe dlouhodob¥ odolávat ionizovanému zá°ení. V n¥kterých apli-
kacích, jako je nap°íklad fyzika vysokých energií, bývá scintilátor vystaven nárazov¥
velmi intenzivnímu signálu, který má £asto vliv na kvalitu scintilátoru. Odolnost
scintilátoru je kvanti�kovaná pomocí absorp£ního koe�cientu µ, který je de�nován
v rovnici 3.5.

µ(λ) =
1

d
ln

(
T0(λ)

Tirr(λ)

)
(3.5)

V této rovnici d odpovídá délce aktivní zóny scintilátoru. T0 resp. Tirr jsou transmisní
spektra p°ed a po ozá°ení dávkou radiace, v závislosti na λ, vlnové délce. Tento pa-
rametr v podstat¥ porovnává nár·st absorpce na jednotku délky scintilátoru. Nár·st
absorpce ve scintilátoru vede k reabsorpci scintila£ního zá°ení, k takzvaným pasiv-
ním ztrátám. D·sledek toho je pokles sv¥telného zisku.
Krom¥ pasivních ztrát mohou v materiálu vznikat i aktivní ztráty zp·sobené naru-
²ením samotného scintila£ního procesu, nap°íklad vznik nových pastí nebo sníºení
efektivity transportu náboj·.
Celková scintilátorová ú£innost se de�nuje v rovnici 3.6.

µ = βSQ (3.6)

Tyto parametry β, S,Q de�nují ú£innost t°í r·zných proces· nutných k efektivní
luminiscenci scintilátoru. β de�nuje ú£innost s jakou se tvo°í excitované páry elek-
tron díra, £i p°ímo excitony. Parametr S odpovídá ú£innosti s jakou se vytvo°ené
excitované stavy transportují na nekombina£ní centra. Q odpovídá ú£innosti zá°ivé
rekombinace na rekombina£ních centrech. R·zné procesy, ke kterým dochází vlivem
excita£ního procesu jsou zaznázorn¥ny na schématu na obrázku 3.1.

3.1.2 Scintilátor na bázi InGaN/GaN

Takovýto scintilátor vyuºívá kvantových jam jako center zá°ivé rekombinace. Struk-
tura v podstat¥ vyuºívá princip InGaN/GaN LED, tedy sérii kvantových jam. Rozdíl
oproti LED strukturám je, ºe pro scintila£ní aplikace není omezen po£et kvantových
jam, naopak p°i zachování r·stové kvality je moºné zvý²it efektivitu scintila£ního
procesu zvý²ením po£tu kvantových jam. Oproti aplikacím v LED, u scintilátor·
není nutné £ást struktury dopovat na p-typ. Oproti klasickým scintilátor·m jsou
tedy tato rekombina£ní centra pevn¥ de�novaná návrhem heterostruktury.
Díky tomu, ºe kvantová jáma je jediným ºádaným centrem zá°ivé rekombinace,
máme mnoho moºností jak nastavit parametry kvantové jámy tak, abychom ovliv-
nili její luminiscenci. Nap°íklad koncentrací india a ²í°kou kvantové jámy m·ºeme
m¥nit luminiscen£ní vlnovou délku.
Mnohem zajímav¥j²í je ale m¥nit tvar hrany zakázaného pásu tak, abychom ma-
ximalizovali p°ekryv mezi vlnovou funkcí elektronu a díry. Zárove¬ m·ºeme jasn¥
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Obr. 3.1: Schéma moºných proces· b¥hem scintilace. VUV znna£í Vacuum ultra
violet (λ = 100−200nm. HE zna£í high energy. STE zna£í self-trapped exciton. Toto
schéma je velmi obecné a n¥které procesy v n¥m se scintilátor· na bázi InGaN/GaN
kvantových jam netýkají. Nap°íklad samozachycení exciton· v GaN se objevuje jen
v p°ípadech siln¥ iontových vazeb [28]. Schéma je p°evzato z [29].
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de�novat místa mimo kvantové jámy (bariéry, separa£ní vrstvy, bu�er, substrát) jako
místa, kde nechceme aby probíhala rekombinace a zárove¬ se m·ºeme pokusit tyto
struktury modi�kovat, abychom podpo°ili mobilitu excitovaných stav· do kvanto-
vých jam. Více o tomto tvarování hran zakázaného pásu bude v kapitole o simulacích.
Problém se InGaN/GaN MQWs scintilátory je luminiscence, která nevzniká p°i re-
kombinaci elektron· a d¥r v kvantových stavech jámy, ale vzniká na jiných rekom-
bina£ních centrech. V praxi tato parazitická luminiscence má ²iroké spektrum se
st°edem s niº²í energií a s dlouhou dobou dosvitu. Práv¥ dlouhá doba dosvitu je pro-
blém, který znemoº¬uje mnoha strukturám obstát v konkuren£ním boji komer£ního
sektoru. V¥t²ina práce spojené s p°ipravou vhodných scintila£ních vzork· je o potla-
£ení defektních pásu, které jsou obzvlá²´ intenzivní p°i nízkých hodnotách excitace.
P°i vysokých intenzitách se pomalé luminiscen£ní sloºky rychle saturují a roste in-
tenzita rychlých sloºek. P°i vysokých intenzitách excitace jsou dlouhé sloºky dosvitu
rychle saturovány a p°evládá ve spektru rychlá luminiscence z kvantové jámy. Pro
n¥které aplikace je poºadováno detekovat i velmi nízké intenzity signálu, potom je
p°ítomnost dlouhých sloºek dosvitu neºádoucí.
Poslední analýzy vzork· publikované v [30] ukazují, ºe modrý defektní pás je zp·-
soben kontaminací kvantových jam zinkem. P·vodce zinkové kontaminace v na²ich
vzorcích není zcela jist¥ znám, ale podez°ení padá na glowboxové rukavice, které
obsahují zinek a p°itomnost zinku v nich byla potvrzena i na m¥°ení pomocí EDX.
Tyto rukavice byly vym¥n¥ny za jiné, od té doby pozorujeme jistý pokles koncentrace
zinku ve strukturách na m¥°ení pomocí metody SIMS.
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4. Organokovová epitaxe z plynné fáze

P°íprava polovodi£· na bázi GaN je moºná n¥kolika technikami. Krom¥ organo-
kovové epitaxe z plynné fáze (v anglické literatu°e krom vý²²e zmín¥né zkratky
MOVPE, je obvyklé pouºívat i termín: MOCVD Metal-organic chemical vapour de-
position), jsou pouºívané i jiné metody. Pro ilustraci t°eba MBE (molecular beam
epitaxy) a jeho varianty (PIMBE - plasma-induced MBE), nebo PLD (pulsed laser
deposition). Dal²í moºnou technikou,která je vhodná k r·stu tlustých GaN substrát·
je HVPE (Hydrid vapour phase epitaxy), kdy se kovové gallium leptá chloridy a v re-
akci s amoniakem vzniká GaN. V této práci se ale budeme v¥novat pouze MOVPE.

4.1 Epitaxní proces

Epitaxe je r·st monokrystalické vrstvy na substrátu. Epitaxní proces je relativn¥
pomalý a nedosahuje zdaleka takových objem· jako metody vytahování krystal·
z taveniny (nap°. Czochralského metoda), ale oproti tomu mají výrazn¥ lep²í krys-
talogra�cké vlastnosti, jako je nap°íklad po£et defekt· v krystalické m°íºi. Zárove¬
epitaxní r·st dokáºe vytvá°et jednotlivé vrstvy o tlou²´kách atomárních vrstev. Díky
tomu mohou vznikat i heterostruktury, jakými jsou práv¥ kvantové jámy.
D·vody, pro£ jsou krystalogra�cké vlastnosti vy²²í kvality, jsou následující. Epitaxní
proces probíhá p°i niº²ích teplotách neº p°i krystalizaci z taveniny. Z toho d·vodu
vzniká v monokrystalu mén¥ m°íºkových poruch jako jsou nap°íklad: vakance, dis-
lokace, intersticiální atomy, anti-site defekty. Dal²ím d·vodem je, ºe proces probíhá
po vrstvách. Atom, který p°istane na atomárn¥ rovný povrch substrátu se p°ichytí
fyzikální silou na substrát, ale stále má dost energie, aby se mohl po povrchu po-
hybovat. Takovýto atom samoz°ejm¥ m·ºe op¥t z povrchu desorbovat a v závislosti
na r·stových parametrech bude £ást atom· z povrchu unikat. Protoºe dokonale ato-
márn¥ rovný povrch neexistuje, fysisorp£n¥ p°ichycený atom pohybující se po po-
vrchu narazí na ostr·vek jiných atom· nebo schodovitou hranu, ke které se p°ichytí.
Tímto vznikají nuklea£ní ostr·vky, které jiº jsou tvo°eny klustry atom·. U tako-
vých klastr· jejich spole£ná hmotnost zabra¬uje dal²í migraci po povrchu a za£ne
docházet k utvá°ení chemických vazeb. Tento popis je ve své podstat¥ jen velmi p°i-
bliºný a proces·, ke kterým dochází b¥hem transportu prekurzor· nebo na povrchu
epitaxního r·stu je mnoho. Více se dá do£íst nap°íklad [31].
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4.1.1 Prekurzory

V MOVPE reaktorech probíhá výroba/r·st polovodi£ových struktur z prekurzor· za
vysoké teploty a v ochranné dusíkové nebo v reduk£ní vodíkové atmosfé°e. Pro vý-
robu InGaN/GaN struktur je zapot°ebí mít zdroj atomárního dusíku, gallia a india,
p°ípadn¥ pouºitých dopant· nap°. k°emíku. Zdroje t¥chto atom· se ozna£ují jako
prekurzory. Prekurzory, které pouºíváme v na²í laborato°i, jsou obsaºeny v násle-
dující tabulce £íslo 4.1. Problém s Tri-methyl indiem je, ºe v základním stavu je
v pevném skupenství, narozdíl od ostatních prekurzor·, které jsou tekuté. Kv·li
tomu je obtíºné odhadovat, kolik india je ve skute£nosti neseno do reaktoru a odha-
dujeme tuto hodnotu empiricky.

Atom N Ga In Al Si

Prekurzor NH3 TMGa, TEGa TMIn TMAl SiH4

Tab. 4.1: Tabulka prekurzor· jednotlivých element·. Zkratka TM zna£í Tri-methyl,
TE zna£í Tri-ethyl.

4.2 Bubla£ka, nosné plyny

Prekurzory jsou uchovávány v takzvaných bubla£kách (bubbler v angli£tin¥). Bubla£ky
obsahují koncentrovaný prekurzor v tekuté form¥. Bubla£kou necháváme probublá-
vat nosný plyn, který se daným prekurzorem nasytí a následn¥ odná²í do reak-
toru. Mnoºství prekurzoru, které se dostane do reaktoru, regulujeme pomocí teploty
a tlaku v bubla£ce. Bubla£ky s prekurzory kupujeme od �rmy Dockweiler Chemicals
GmbH [32] a nebo od �rmy Nouryon [33].
Nosné plyny, které se pouºívají v procesu organokovové epitaxe jsou vodík a du-
sík. Vodík se pouºívá p°eváºn¥ v pr·b¥hu r·stu prvních vrstev, koalescen£ní vrstvy
a bu�eru. V okamºiku r·stu kvantových jam a bariér se pouºívá p°eváºn¥ dusík.

4.3 Reaktor

V laborato°i organokovové epitaxe na pracovi²ti Fyzikálního ústavu v Cukrovar-
nické ulici jsou vzorky p°ipravovány práv¥ metodou organokovové epitaxe na p°í-
stroji Close Coupled Showerhead®Flip Top Reactor od �rmy AIXTRON ve verzi
3× 2” ve kterém je naistalované za°ízení Laytec epicurveTT pro m¥°ení re�ektivity
epitaxního povrchu, teploty susceptoru a zak°ivení povrchu vzorku in situ. V tomto
za°ízení je moºné nainstalovat susceptor se t°emi sloty pro dvou-palcový substrát
nebo susceptor s jedním slotem pro £ty°-palcový substrát. CCS reaktor je vyfocený
na obrázku 10.1 v p°íloze.
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4.3.1 Speci�ka CCS reaktoru

Pro kvalitu vyráb¥ných vzork· je extrémn¥ d·leºitá plo²ná homogenita vzorku.
Jedná se p°edev²ím o homogenitu tlou²´ky a sloºení vrstev. D·vodem je, ºe v apli-
kacích se pouºívají jen malé segmenty p·vodn¥ n¥kolika palcových vzork·. Pokud
kv·li prostorové nehomogenit¥ n¥který segment nemá kvalitu v norm¥ musí se vy-
°adit a výrobce p°ichází o peníze zainvestované do výroby vzorku.
Historicky pouºívané reaktory s horizontálním tokem prekurzor· trp¥ly ztrátou ho-
mogenity p°i pokusech o zv¥t²ení ²kály výroby [34].
Odpov¥dí na tyto problémy byl vývoj CCS reaktor·. Ty jsou zaloºené na teore-
tické práci Schlichtinga [35]. Ta na základ¥ analytického °e²ení Navier-Stokesových
rovnic p°i²la na to, ºe p°i homogenním laminárním toku na kruhovou desku bude
rychlost toku ve sm¥ru k desce nezávislá na polom¥ru. Zárove¬ bude vrstva atmo-
sféry, ve které dochází ke zpomalení toku prekurzor· (takzvaná "boundary layer"),
stejn¥ ²iroká podél celé desky. "Boundary layer"zna£. δ je vrstva vzduchu blízko po-
vrchu materiálu, ve které klesá rychlost z volného toku aº k nule p°ímo na rozhraní
povrchu. Práv¥ konstantní ²í°ka δ po celé plo²e reaktoru je nutná podmínka pro
plo²nou homogenitu vzorku. Rovnice (p°evzatá z [34]), podle které se dá spo£ítat δ
je obsaºena v 4.1.

δ ∼ 1√
Revert

Revert =
ρuD2

µH
(4.1)

V této rovnici se vyskytuje: Revert Neboli Reynoldsovo £íslo, ρ hustota plynu, u
rychlost plynu ve vertikálním sm¥ru, D polom¥r reaktoru, H je vý²ka reaktoru a µ
je dynamická viskozita.
Z rovnice 4.1 plyne, ºe tlou²´ka δ nezávisí na pozici na desce. Tento teoretický p°ístup
má ov²em v praxi své limity. Nap°íklad pro vysoké reaktory je δ na krajích suscep-
toru nerovnom¥rná. Zárove¬ uniformitu plynu naru²uje brzdný efekt na st¥nách
reaktoru, op¥t významný u vysokých reaktor·. Z t¥chto d·vod· se zdroj prekurzor·-
showerhead umís´uje co nejblíºe k substrát·m a susceptoru a z tohoto d·vody je CCS
pojmenovaný "Close-coupled". Tato vzdálenost je omezená vzdáleností, b¥hem které
se prekurzory po výstupu z showerheadu dokáºí dokonale promíchat. Kv·li blízké
vzdálenosti showerheadu k susceptoru je zapot°ebí, aby byl showerhead chlazený
vodou o teplot¥ 50 °C. V p°ípad¥, ºe by nebyl showerhead chlazený, docházelo by
k dekompozici prekurzor· p°ímo v showerheadu a následn¥ by se mohl showerhead
zaná²et.

4.4 Substrát

Pro p°ípravu heterostruktury je moºné pouºít n¥kolik r·zných substrát·. Substrát
by m¥l mít podobn¥ velikou m°íºkovou konstantu jako GaN, podobnou tepelnou
roztaºnost a ideáln¥ by nem¥l být p°íli² nákladný. V na²í laborato°i pouºíváme
nej£ast¥ji safírový substrát vytvo°ený Kyropoulosovou metodou, dodávaný �rmou
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CRYSCORE. Jde o safír v c-rovin¥ le²t¥ný z jedné strany. Parametry tohoto sub-
strátu jsou v následující tabulce 4.4. Safírový substrát vyniká svou cenovou dostup-
ností, ale má m°íºkovou nesrovnalost 16%. Tepelná roztaºnost GaN v rozmezí 300K
aº 700K je 3, 17× 10−6K−1 a v rozmezí 700 K aº 900 K je to 7, 75× 10−6K−1 [36].
Oproti tomu je tepelná roztaºnost safíru α = 8, 1× 10−6K−1 [37].
Safír je izolant a opticky transparentní [38]. Mezi jiné substráty pat°í nap°íklad kar-
bid k°emíku (SiC), který má rozdíl v m°íºkové konstant¥ pouhá t°i procenta, ale je
podstatn¥ draº²í neº safír. V ideálním p°ípad¥ bychom cht¥li r·st p°ímo na mono-
krystalu nitridu gallitého, ale kv·li vysoké cen¥ se tento postup obvykle nepraktikuje.

parametry £istota orientace tlou²´ka ohnutí hrubost

safír 99,999% C-rovina ± 0,1% 430 ± 25 µm <10 mm Ra 0,2 nm

Tab. 4.2: Tabulka parametr· safírového substrátu

Epitaxní aparatura CCS je typická práv¥ komponentou, která je ozna£ovaná jako
"showerhead"neboli sprchová hlava. Showerhead spolu se susceptorem tvo°í základ
reaktoru. Zatímco susceptor drºí a vyh°ívá substrát na pat°i£nou teplotu, showerhead
slouºí k rovnom¥rnému doru£ení prekurzor· na substrát. Showerhead se nachází v ta-
kové vzdálenosti, ºe je zárove¬ zachována homogenita toku prekurzor· po celé plo²e
substrátu a zárove¬ dojde k promí²ení plyn· t¥sn¥ nad povrchem substrátu.

4.5 Strukturní poruchy

V kaºdém epitaxním procesu bojujeme proti r·zným chybám a defekt·m v krys-
talické struktu°e. Tyto defekty jsou obzvlá²t¥ problematické p°i luminiscen£ních
aplikacích, protoºe mnohé z nich jsou nezá°ivá centra, která zhá²ejí luminiscenci
a sniºují kvantovou ú£innost. V p°ípad¥ scintila£ních aplikací mohou být na ²kodu
i zá°ivá centra, která mají dlouhé sloºky dosvitu a znemoº¬ují pouºití vyrobených
vzork·, v aplikacích, které vyºadují vysokou scintila£ní rychlost.

4.5.1 V-pity

V-pit je strukturní defekt, který se b¥ºn¥ objevuje v InGaN/GaN heterostruktu-
rách. Jde o poruchu, která vzniká kolem vláknových dislokací (v ang. lit. "threading
dislocations") zvlá²t¥ p°i r·stu v dusíkové atmosfé°e za teploty niº²í neº 900 °C.
Na obrázku 4.1 je obrázek V-pitu vznikajícího na dislokaci. Tato porucha má tvar
pyramidy s hexagonální základnou a vzniká pokud r·stové podmínky podporují
r·st podél krystalogra�cké roviny (10-11) [39]. Typicky vhodné r·stové podmínky
nastávají b¥hem r·stu InGaNových vrstev, kdy se jako nosný plyn pouºívá dusík.
Naopak p°i pouºití vodíku jako nosného plynu jsme schopni nechat V-pity op¥t za-
r·st. V p°ípad¥ ºe pouºíváme vodík jako nosný plyn, dochází za typických r·stových
parametr· k zar·stání V-pit·, oproti tomu p°i r·stu kvantových jam je zapot°ebí
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pouºívat jako nosný plyn dusík a niº²í teplotu epitaxe. Za t¥chto r·stových pod-
mínek dochází otevírání V-pit·. V na²ich strukturách hloubka V-pit· b¥ºn¥ závisí
na po£tu kvantových jam. Tato závislost je patrná na obrázku 4.2, který pochází
z £lánku [40]. Obrázek povrchu struktury s V-pity po°ízený na skenovacím elektro-
novém mikroskopu je na obrázku 4.3. V-pity mají mnoho vlastností, se kterými

Obr. 4.1: Fotogra�e po°ízená na HRTEM-High Resoluton Transmission Electron
Microscope. Tento snímek zobrazuje pro�l V-pitu a názorn¥ zachycuje d·vod vzniku
tohoto defektu: vláknovou dislokaci, která se táhne nap°í£ celou strukturou. Foto po-
°ídily N. Florini a Ph. Komninou v rámci práce na £lánku [43], ale nebyl v rámci
n¥ho publikován a z·stal v archivu FZU.

je pot°eba p°i návrhu struktur po£ítat. Zaprvé n¥kolik zdroj· uvádí, ºe p°ítomnost
V-pit· zabra¬uje migraci nosi£· náboje do vláknových disl okací, které se nachází
v centru V-pit· a celkov¥ podporuje kvantovou ú£innost luminiscence z kvanto-
vých jam v InGaN/GaN strukturách v r·zných aplikacích, více se lze do£íst nap°.
v [41, 42].
Dal²í vlastnost, kterou V-pity zp·sobují, pokud se nacházejí na povrchu struktury,
je zlep²ení vyvazování sv¥tla ven ze struktury. Platí obecn¥, ºe hrubé povrchy lépe
vyvazují sv¥tlo, coº je elementárním d·sledkem Fresnelových zákon·.

4.6 Technologie p°ípravy InGaN/GaN scintilátor·

V této £ásti se budeme v¥novat konkrétním mechanism·m a postup·m r·stu epi-
taxních vrstev nitrid· na dvoupalcovém safírovém substrátu pomocí na²í MOVPE
aparatury od �rmy AIXTRON s reaktorem typu showerhead. Protoºe vzorek m·-
ºeme rozd¥lit na n¥kolik £ástí, které mají svá speci�ka b¥hem p°ípravy. Tyto £ásti
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Obr. 4.2: Graf hloubek V-pit· v závislosti na po£tu kvantových jam ve vzorcích.
Nam¥°eno pomocí AFM (atomic force microscopy) p°evzato z [40]

jsou: substrát a bu�er (tlustá vrstva GaN rostlá za vysoké teploty), kvantová oblast -
jámy a bariéry, separa£ní vrstvy odd¥lující od sebe série kvantových jam a povrchová
zarovnávací vrstva. Kaºdá z t¥chto £ástí tvo°ící scintila£ní strukturu je podrobn¥ ro-
zebrána v samostatné podkapitole.
D·leºité je nejprve obecn¥ zhodnotit, £ím se od sebe tyto £ásti li²í. K tomu m·ºeme
s výhodou vyuºít in-situ monitoring r·stu Laytec EpiCurveTT, který m¥°í re�ek-
tanci povrchu b¥hem r·stu, teplotu povrchu a zak°ivení. Záznam takového m¥°ení
b¥hem r·stu lze nalézt na obrázku 4.4.

4.6.1 Technologie r·stu na safírovém substrátu

Pro typický r·st je na pracovi²ti v Cukrovarnické ulici pouºíván safírový substrát.
Ten byl i pouºit na výrobu v²ech vzork·, kterými se tato práce zabývá. Jak bylo
zmín¥no jiº d°íve, p°izp·sobení m°íºkové konstanty GaN a Al2O3 je 16%. Toto £íslo
je relativn¥ velké a je nutné tomu p°izp·sobit technologii p¥stování struktury. Je n¥-
kolik moºností, jak r·st provést. Jedna z nich je pouºití tenké polykrystalické AlGaN
vrstvy, která vykrystalizuje aº b¥hem následujícího r·stu GaN [38]. V na²í labora-
to°i se pouºívá £ast¥ji metoda nízkoteplotní vrstvy GaN, kterou popsal prof. Shuji
Nakamura v [44]. Tato technologie se samoz°ejm¥ £asem vylep²ovala a je nutné nasta-
vit technologické parametry pro konkrétní reaktor. Sou£asnou podobu této metody
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Obr. 4.3: Obrázek po°ízený na °ádkovacím elektronovém mikroskopu umíst¥ném
v laborato°i luminiscence na FZU. Foto je po°ízené p°i zv¥t²ení 40 000 krát a urych-
lovacím nap¥tí 10 kV na vzorku £íslo 590, coº je vzorek s 10 kvantovými jamami
odd¥lenými separa£ní vrstvou. Je vid¥t, ºe jiº p°i deseti jamách jsou V-pity o veli-
kosti cca 400 nm a pokrývají zna£nou £ást vzorku.

stru£n¥ popí²u s vyuºitím £lánk· na²eho odd¥lení, kde jsou k nahlédnutí konkrétní
parametry daných r·st· [45,46].
V první fázi r·stu je zapot°ebí p°ivést substrát na vysokou teplotu, neboli vypéct.
Toto vypékání probíhá na teplot¥ 1045 °C po dobu 300 sekund a zp·sobí, ºe povrch
substrátu se zbaví ne£istot £i oxid·, které se na jeho povrchu mohly usadit b¥hem
jeho umíst¥ní v reaktoru. Následn¥ je k safíru p°iveden amoniak o teplot¥ 528 °C.
Ten zreaguje se safírem a vytvo°í se mono-atomární vrstva Al2OxNy, tedy hyb-
ridní slou£enina mezi oxidem a nitridem hlinitým. Dále se na této vrstv¥ p°i stejné
teplot¥ vytvo°í nízkoteplotní polykrystalický GaN. Ten se následn¥ nechá vyºíhat
(za teploty cca 1000 - 1050 °C) tak, ºe na povrchu z·stane jen pár malých ostr·vk·
krystalického GaN, jejichº krystalogra�cká orientace je ur£ena substrátem. Následn¥
b¥hem koalescen£ní fáze za vy²²í teploty (1050 °C) dochází k r·stu ostr·vku, dokud
nep°erostou v souvislou rovinnou vrstvu. Tato vrstva je souvislá, av²ak obsahuje
dislokace. Jejich hustotu lze sníºit dobou ºíhání, zp·sobem koalescence a také r·s-
tem podkladové GaN vrstvy, p°i kterém dochází postupn¥ ke vzájemné anihilaci
n¥kterých vláknových dislokací. Je tedy dobré vytvo°it dal²í vrstvu, tzn. "bu�er",
který je tvo°en GaN rostlým za vysoké teploty (víc neº 1000 °C), který má mén¥ de-
fekt·. Zvolená tlou²´ka podkladového GaN je dána kompromisem mezi vzr·stajícím
pnutím a klesající hustotou dislokací s tlou²´kou GaN na safíru. Na obr. 4.5 je uká-
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Obr. 4.4: Záznam re�ektance, zak°ivení a teploty b¥hem epitaxního r·stu pomocí
Laytec EpiCurveTT. Zdroj archiv FZU.

zána anihilace dvou vláknových dislokací v pr·b¥hu epitaxe podkladové GaN vrstvy.
Jeho tlou²´ka bývá zhruba 2,5 µm. Tímto je vytvo°ená dostate£n¥ tlustá struktura
krystalickým GaN, na kterém m·ºeme r·st dal²í heterostruktury, nap°íklad InGaN
kvantové jámy.
Je empiricky dokázané, ºe po r·stu vysokoteplotního GaN se objevují povrchové
defekty (pravd¥podobn¥ jde o vakance dusíku), které výrazn¥ zhá²ejí luminiscenci
z kvantových jam. Tyto defekty se udrºují b¥hem r·stu na povrchu struktury a aº
b¥hem r·stu InGaN vrstev se tyto defekty zabudovávají do struktury a zp·sobují
významný pokles luminescence z kvantových jam, který je závislý pouze na zm¥n¥
teploty r·stu p°edcházející GaN vrstvy. Tento experiment provedli ve studii [47].

4.6.2 Technologie r·stu kvantových jam

Kvantové jámy QWs jsou speci�ckou strukturou, protoºe na rozdíl od zbytku vzorku
pouze QWs obsahují indium. Práv¥ zabudování india do struktury je nesnadné a vy-
ºaduje nízkou teplotu epitaxe (700-800 °C) a £ist¥ dusíkovou atmosféru [48], zatímco
optimální teplota pro tvorbu GaN je v rozp¥tí 950-1050 °C. Pr·b¥h epitaxního pro-
cesu struktury s kvantovými jámami zachyceného pomocí in situ m¥°ení re�ektance,
teploty susceptoru a zak°ivení vzorku je znázorn¥n na Obr. 4.4. Na v²ech k°ivkách
je z°etelný vliv cyklování teploty p°i epitaxi aktivní £ásti struktury s kvantovými
jámami. P°i zvy²ování teploty se indium h·°e zabudovává do struktury a jiº zabudo-
vané indium má tendence ze struktury unikat. Tento fakt £iní r·st kvantových jam
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Obr. 4.5: Foto z HRTEM. Záznam ukazuje rozhraní safírového substrátu a nekvalitní
koalescen£ní GaN vrstvy a na ní tlustý bu�er, ve kterém se b¥hem svého r·stu
eliminují n¥které dislokace, které by výrazn¥ sníºily intenzitu luminiscence, pokud
by zasahovaly aº do oblasti kvantových jam. TD zna£í threading dislocation.

obtíºný m, protoºe r·st GaN bariéry za kvantovou jámou ovliv¬uje koncentraci india
v kvantové jám¥. Vliv teploty r·stu na koncentraci india ve struktu°e je tak velký, ºe
znemoº¬uje regulovat pom¥r In/Ga pomocí pr·tok· jednotlivých prekurzor·. Efek-
tivn¥ se tedy musí obsah india ve struktu°e regulovat pomocí r·stové teploty. Coº
je pon¥kud problematické, protoºe zm¥na teploty není okamºitá a zárove¬ teplota
vyh°ívání topení není totoºná s teplotou na epitaxním povrchu. Na obrázku 4.6 p°e-
vzatém z [49] je zobrazena závislosti energie photoluminiscen£ních foton· na r·stové
teplot¥.
Protoºe kvantové jámy musí být umíst¥ny mezi bariérami, které rostou za vy²²í tep-
loty, není koncentrace india v kvantové jám¥ konstantní, i kdyº zachováváme v²echny
r·stové parametry kvantové jámy konstantní. Vy²²í teplota r·stu bariér zp·sobuje
hor²í depozici india na krajích kvantové jámy. V na²í skupin¥ rosteme kvantové jámy
tak, ºe otevíráme indiovou v¥tev uº b¥hem klesání teploty a necháváme ji otev°e-
nou je²t¥ b¥hem zvy²ování teploty na r·st bariér. Ve výsledku má koncentraci india
zhruba parabolickou závislost koncentrace india na pozici v kvantové jám¥. To si lze
ov¥°it v grafu z m¥°ení SIMS na obrázku 7.1.
Vliv teploty na zabudování india je pot°eba brát v potaz i r·stu jam s gradovaným
pro�lem india. Kvantové GaN bariéry se p°ipravují rovn¥º v dusíkové atmosfé°e
z TEGa za teploty 800-850°C.
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Obr. 4.6: Graf zachycuje vliv teploty r·stu na nízkoteplotní fotoluminiscenci zakáza-
ného pásu InGaN vrstvy. V²echny typy m¥°ených vzork· sledují lineární závislost aº
do kritické teploty, kdy se jiº ºádné indium nezabudovává a energie foton· dosahuje
energie 3.4 eV, tedy energie odpovídající ²í°ce zakázaného pásu GaN [49].

4.6.3 Technologie r·stu separa£ních vrstev

P°ítomnost separa£ních vrstev odd¥lujících série kvantových jam zvy²uje luminis-
cenci kvantových jam. Tento efekt nemá zatím teoretické vysv¥tlení a není pozorován
vºdy, ale statisticky se výrazn¥ projevuje zlep²ení luminiscence práv¥ u vzork· se
separa£ními vrstvami. Pokud porovnáme £ty°i vzorky z obrázku 4.7, které byly vyro-
beny pro porovnání vlivu separa£ních vrstev, zjistíme, ºe v obou p°ípadech srovnání
podobných vzork· se separa£ní vrstvou se vzorkem bez separa£ní vrstvy, vzorky
se separa£ní vrstvou mají na m¥°ení fotoluminiscence (λ = 375 nm) výrazn¥ lep²í
pom¥r emise z kvantové jámy v·£i emise z defektního pásu.

4.7 R·stové parametry, p°íprava receptu

R·stové parametry jsou de�nované v receptu kombinace pr·tok· r·zných plyn·
a prekurzor·, jejich tlaky, teploty vyh°ívání susceptoru v t°ech r·zných zónách a
£as, po jaký necháváme speci�ckou kombinaci parametr· p·sobit. V rámci zachování
know-how na²í laborato°e, nemohou být konkrétní kombinace parametr· ani pro-
gramové p°edpisy epitaxe v rámci diplomové práce zve°ejn¥ny. Nejd·leºit¥j²í zdroje
informací, které nám pomáhají vytvo°it korelaci mezi r·stovými parametry a sku-
te£nými parametry struktury, jsou:
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Obr. 4.7: Porovnání vyrobených struktur bez separa£ních vrstev a s nimi. Na levém
grafu jsou srovnány vzorky 407 a 427 rostlé na bu�eru s vysokou hustotou dislokací,
oba vzorky obsahují deset kvantových jam. Vzorek 427 neobsahuje separa£ní vrstvy,
vzorek 407 je obsahuje. Na pravém grafu je srovnání vzork· 136 a 162. Oba vzorky
obsahují 50 kvantových jam. Vzorek 162 má délky kvantových bariér v¥t²í, takºe
celková tlou²´ka kvantové oblasti je stejná u obou vzork·, p°estoºe vzorek 162 nemá
separa£ní vrstvy.

� M¥°ení z HRTEM

� M¥°ení ze SIMS

� M¥°ení r·stové rychlosti z Laytec Epicurve

M¥°ení z HRTEM a Laytec pouºíváme k analýze tlou²´ky jednotlivých epitaxních
vrstev, zatímco m¥°ení ze SIMS nám odhaluje krom tlou²´ky vrstev i koncentrace
jednotlivých materiál·.
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5. Teorie a simulace

Modelování struktur je provád¥no pomocí softwaru nextnano, konkrétn¥ za pouºití
verze nextnano++. Strukturu kvantových jam jsme simulovali jako jednodimenzio-
nální strukturu. A£koliv v na²ich vzorcích je substrát v¥t²inou safírový, jako substrát
volíme GaN, protoºe bychom nedokázali nasimulovat onu nuklea£ní a koalescen£ní
vrstvu, která tvo°í základ na²eho r·stu. Zárove¬ nextano neumí správn¥ vypo£ítat
relaxaci této GaN vrstvy na safíru a pokud bychom zadali safír jako substrát, dostali
bychom nereálné hodnoty piezoelektrického pole.
Oblast zájmu v provád¥ných simulací je dvojí. Analyzovat tvar hran valen£ního a vo-
divostního pásu a tvar vlnových funkcí elektron· a d¥r. To ovliv¬uje tvar kvantových
jam a následné chování elektron· a d¥r ve struktu°e. Tvar hran zakázaného pásu dále
slouºí jako vstupní bod pro výpo£et vlnových funkcí elektron· a d¥r ve struktu°e.
Úvodem k modelování k v softwaru nextnano jmenujeme jeho nej£ast¥ji vyuºívané
funkce a vlastnosti.

� výpo£et elektrostatického potenciálu a hustoty náboje pomocí Poissonovy rov-
nice

� Výpo£et pásové struktury pomocí osmipásové k·p metody

� Výpo£et pnutí ve vrstvách.

� Výpo£et vlnových funkcí ze Schrödingerovi rovnice

Standardní scintilátorová struktura má charakter struktury na obrázku 5.1, p°i£emº
po£et sérií obsahujících p¥tici kvantových jam je volitelný, ale nej£ast¥ji volíme dv¥
série, stejn¥ jako na obrázku.

B¥hem simulací scintila£ních struktur m·ºeme m¥nit ²kálu parametr· u jednotlivých
£ástí struktury. Kombinace parametr· u jednotlivých £ástí struktury jsou uvedené
v následující tabulce 5.1.

5.1 Vstupní soubor simulace

Simulované výsledky dostáváme na základ¥ vstupního souboru, neboli input �le.
V tomto souboru jsou de�nované vlastnosti struktury i simulace. Základem je de�-
nice prom¥nných, které budeme v simulaci vyuºívat, abychom mohli snadno genero-
vat simulace závislé na konkrétním parametru. Dal²ím krokem je de�novat základní
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Obr. 5.1: Obrázek typické InGaN/GaN scintila£ní struktury

Oblast kvantového významu Klasická oblast

Kvan. jámy Kvan. bariéry Separa£ní vr. Kompenza£ní vr.

tlou²´ka X X X X

konc. X X X X

gradace X X X X

dotace (Si, vakance) X X X X

Tab. 5.1: Tabulka nastavitelných parametr· v jednotlivých £ástech heterostruktury.
Ve sloupcích jsou oblasti heterostruktury, v °ádcích volitelné parametry. Xzna£í, ºe
daná kombinace parametru a vrstvy má smysl simulovat, X zna£í, ºe tato kombinace
se nepouºívá/nedává smysl.
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parametry simulace a struktury. Tyto parametry jsou de�novány hned ze za£átku
simulace ve vstupu global. Výst°iºek ze vstupního souboru je na obrázku 5.2.

Obr. 5.2: Výst°iºek ze vstupního souboru 1.

V za£átku de�nujeme, ºe poºadujeme pouze 1D simulaci. V dal²ích £ástech de�nu-
jeme krystalickou strukturu jako wurtzitovou a orientaci r·stu epitaxní vrstvy podél
osy [0001]. Dále de�nujeme substrát. I kdyº reáln¥ je substrát pro epitaxní r·st sa-
fír, nezajímá nás výpo£et pásové struktury pro vysokoteplotní GaN bu�er, takºe
za£ínáme psát strukturu aº na konci bu�eru, tedy v podstat¥ na GaN substrátu.
Dále de�nujeme hustotu numerické sít¥ "grid"pro výpo£et, který zárove¬ slouºí pro
ur£ení absolutní vzdálenosti jednotlivých vrstev. Poslední v¥c p°ed samotným de�-
nováním struktury je de�nování pouºívaných dopant·. Nextnano °e²í pouze energii,
degeneraci a typ (n/p) dopantu.

Vlastní sloºení simulovaného vzorku je realizované pomocí funkce structure, která
v sob¥ zahrnuje jednotlivé vrstvy, které jsou de�nované pomocí funkce region. Viz
obrázek 5.3. Celý vyfocený odstavec tvo°í jednu vrstvu ve struktu°e ohrani£ený
funkcí region{}. Funkce line ur£uje umíst¥ní struktury v rámci p°edem de�novaného
"gridu". tertnary_constant zna£í, ºe ve vrstv¥ bude ternární struktura s konstantní
koncentrací india. array_x zna£í, ºe se struktura bude opakovat, shift zna£í o kolik
nm se struktura posune a max kolikrát opakování prob¥hne.
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Obr. 5.3: Výst°iºek ze vstupního souboru 2.

Obr. 5.4: Kombinovaný výst°iºek ze vstupního souboru.

V záv¥ru vstupního souboru je t°eba de�novat výpo£etní parametry. Zárove¬ po de�-
nici struktury je t°eba zadat parametry kontakt·. K tomu slouºí funkce contacts. My
pouºíváme Schottkyho kontakt pro simulaci p°ítomnosti rozhraní GaN/vzduch pro
zaji²t¥ní p°ipnutí Fermiho hladiny u povrchu do experimentáln¥ zji²t¥né energetické
hladiny hlubokého donoru. Ve funkci classical de�nujeme, jaké struktury chceme
vypo£ítat. Funkce poisson slouºí k výpo£tu elektrického potenciálu a elektrického
pole. Funkce quantum de�nuje parametry výpo£tu vlnových funkcí elektron· a d¥r.
V této oblasti je d·leºité zade�novat typ okrajové podmínky vlnové funkce a hlavn¥
oblast výpo£tu. Oba tyto parametry mají velký vliv na výsledný pr·b¥h vlnové
funkce.
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5.2 Teoretický model simulace

Primární ú£el simulací v nextnano je výpo£et energií hladin valen£ního a vodivost-
ního pásu na²ich navrhovaných heterostruktur. Nextnano vyuºívá k výpo£tu pásové
struktury metodu výpo£tu k ·p ve variant¥ 8-band, tedy o výpo£tu osmi pás·. V ná-
sledující podkapitole je tato metoda ve stru£nosti popsána, informace byly £erpány
z [50,51].

5.2.1 Aproximace a Bloch·v teorém

Pevná krystalická látka je sloºena z mnoha atom· a elektron·, které spolu navzá-
jem interagují. Protoºe °e²ení Schrödingerovi rovnice takovéto struktury o mnoha
£ásticích není analyticky moºné, je pot°eba aplikovat n¥kolik aproximací, abychom
se dostali k výsledku. Obecn¥ je totiº energie systému sou£tem kinetických energií
v²ech £ástic, potenciálních energií jaderných sil, potenciál elektron· v poli jader,
potenciál interakce elektron· a magnetická energie p°i°azená spinu a orbitu. V první
aproximaci p°edpokládáme, ºe je rychlost atomových jader oproti rychlosti elek-
tronu zanedbatelná. Tedy elektron se dokáºe automaticky p°izp·sobit pohybu jádra
a vnímá jádro jako statický prvek. Díky tomu m·ºeme zavést takzvanou adiabatic-
kou aproximaci a separovat hamiltonián elektron· a iont·.
Protoºe nás zajímají hlavn¥ energetické stavy elektron· a d¥r v ekvilibriu, sta£í po-
kud se omezíme na bez£asovou verzi rovnice pro energii elektron·. V rovnici 5.1
Ĥ zna£í Hamiltonián, Ψ Schrödingerovu vlnovou funkci, p̂ je operátor hybnosti
(p̂ = i~∂x pro 1D), m je hmotnost elektronu, V je potenciálová funkce pro elek-
trony a E je energie elektronu. Samotná vlnová funkce je potom funkcí pouze poloh
elektron· ri a poloh jader Ri.

ĤΨ =

(
p̂2

2m
+ V

)
Ψ = EΨ (5.1)

Dal²ím zjednodu²ením p°edchozí rovnice 5.1 je up°esn¥ní tvaru potenciálové funkce
V pomocí p°edchozích aproximací. Je pot°eba interakci jednotlivých elektron· na-
hradit n¥jakým konstantním £lenem, £ímº velmi zjednodu²íme závislost potenciálové
funkce V a m·ºeme de�novat hamiltonián pro jediný elektron, která je v rovnici 5.2.

ĤeiΨi =

(
p̂2i

2m0

+
∑
i

Vi(ri,Ri)

)
Ψi = EeiΨi (5.2)

Jako za£átek postupné úpravy vtah· pro tvar vlnové funkce je vhodné aplikovat
Bloch·v teorém. Tento teorém je aplikovatelný pro vlnové funkce v periodickém po-
tenciálu, jakým krystalická struktura jist¥ je. �e²ení vlnové funkce plynoucí z tohoto
teorému je uveden v rovnicích 5.3 a 5.4. V t¥chto rovnicích je R vektor Bravaisovi
m°íºky, U je periodická funkce s jedinou prom¥nou r, k je vlnový vektor v první
Brillouinov¥ zón¥.

Ψnk = Unk(r) exp(ik · r) (5.3)
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Ψ(R + r) = Ψ(r) exp(ikR) (5.4)

Blochovy vlnové funkce jsou vlastní funkce jedno-elektronové Schrödingerovi rovnice,
jsou tedy k sob¥ navzájem kolmé.

5.2.2 k · p metoda

Tato metoda je semi-empirická metoda pro výpo£et pásové struktury a efektivní
hmotnosti. Pokud se na okamºik p°esuneme bez újmy na obecnosti do jedné dimenze,
m·ºeme upravit výraz v rovnici 5.1 po dosazení tvaru vlnové funkce z rovnice 5.3.
Výsledkem toho je následující vztah z rovnice 5.5, který lze upravit na tvar v rovnici
5.6.

ĤΨnk(r) =

(
p̂2

2m
+ V

)
exp(ikr)Unk(r) (5.5)

p2

2m
Unk(r) +

~
m

(k · p̂)Unk +
~2k2

2m
Unk + V Unk = EnkUnk (5.6)

V hamiltoniánu upraveném podle rovnice 5.5 m·ºeme odd¥lit od sebe £leny, které
závisí na vlnovém vektoru k, a na ty, které na n¥m nezávisí. Jde tedy o tvary v rovnici
které tvo°í energii volného elektronu v bod¥ gamma (k=0) Ĥ0 v 5.7 a energii závislou
na krystalu 5.7.

Ĥ0 =
p2

2m
+ V ; Ĥk =

~
m

(k · p̂) +
~2k2

2m
(5.7)

k · p teorie je pojmenována práv¥ podle toho, ºe se p°i této úprav¥ tento £len vy-
skytuje v hamiltoniánu. Existuje více metod jak dále postupovat, nejsnaz²í p°ístup
je skrze poruchovou teorii, díky které dostaneme disperzní relaci energie E = E(k)
blízko Gama bodu, tak jak je to provedeno v [51].
Software nextnano pouºívá ve svých výpo£tech metodu pojmenovanou 8×8k ·p the-
ory. O tomto p°ístupu se m·ºete do£íst více v [52]. Hlavním rozdílem v nastín¥ném
p°ístupu je zahrnutí i spin-orbitální interakce, jejíº hamiltonián je v rovnici 5.8, ale
analýza tohoto postupu je daleko za hranu pot°eb této práce.

ĤSO =
~2

4m2
0c

2
(∇ · V × p̂) · σ (5.8)

V rovnici 5.8 je σ pauliho matice a c je rychlost sv¥tla.
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6. Experimentální charakterizace vzork·

Vzorky vyrobené v na²í laborato°i je pot°eba experimentáln¥ charakterizovat, abychom
zjistili, zda vzorky mají pot°ebné fyzikální vlastnosti. N¥které charakteriza£ní me-
tody máme moºnost provést v na²em odd¥lení (fotoluminiscence, katodoluminis-
cence, SEM, transportní m¥°ení), n¥které nám m¥°í £lenové jiných odd¥lení ve
FZU(AFM, radioluminiscence, £asov¥ rozli²ená luminiscence). N¥která speci�cká, £i
exotická m¥°ení provádí externí spolupracovníci, nebo jsou provád¥na v komer£ním
sektoru (SIMS, TEM). Tato m¥°ení jsou d·leºitou zp¥tnou vazbou pro optimalizaci
návrh· a modelování dal²ích vzork·.

6.1 Fotoluminiscen£ní spektroskopie

Fotoluminiscen£ní spektroskopie je základní rutinní m¥°ení, které charakterizuje in-
tenzitu, vlnovou délku emise kvantové jámy a pom¥r emise kvantové jámy a de-
fektních/neºádoucích luminiscen£ních pás·. Protoºe excitace z laserových zdroj· je
z podstaty v¥ci úzkospektrální, je vhodné pro plnou charakterizaci vyuºít více m¥-
°ení na r·zných vlnových délkách.

6.1.1 Makrofotogra�e pod UV lampou

Jako elementární m¥°ení luminiscen£ní homogenity slouºí makrofotogra�e. Toto m¥-
°ení probíhá tak, ºe ve tmavé místnosti se vzorek umístí do speciáln¥ pro tento ú£el
vyrobeného drºáku. Podklad pro vzorek slouºí £erné sklo, které se pokape toluenem,
abychom omezili neºádoucí odrazy safír-vzduch. Vzorek se osvítí ²irokospektrální
UV-zá°ivkou pro charakterizaci bankovek.
Cennou informací, kterou nám tyto fotogra�e mohou poskytnout, je odhalení lo-
kálních luminiscenci zhá²ejících defekt·, které následn¥ m·ºeme analyzovat pomocí
detailn¥j²ích metod, typicky na SEM.

6.1.2 M¥°ení luminiscence p°i excitaci na 325 nm

M¥°ení luminisce na vlnové délce λ = 325 nm je sou£ástí rutinní charakterizace. La-
borato° je vybavena systémem LabRam od �rmy Horiba, ov²em s n¥kterými prvky
vytvo°enými na míru. Nap°íklad je místo standardního He:Ne laseru vyuºit He:Cd
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laser. Krom He:Cd laseru je k dispozici i laser SHG-Nd:YaG s vlnovou délkou 532
nm. Laser je ost°en na vzorek konfokálním objektivem, tedy je moºné dosáhnout
vysokých plo²ných výkon· excitace a m¥°it homogenitu luminiscence na mikrosko-
pické úrovni, £ehoº se vyuºívá p°i tvorb¥ luminiscen£ních map. Principiáln¥ je moºné
pomocí konfokálního mikroskopu i 3D rozli²ení vzork·. Laborato° je vybavena i p°í-
stroji umoº¬ující m¥°it ramanovskou spektroskopii, tedy do ur£ité míry m·ºeme
analyzovat chemické sloºení vzork·. Kv·li geometrickému °e²ení za°ízení je moºné
pouze m¥°ení luminiscen£ního zá°ení ve stejné polorovin¥, ze které je excitované.
Vlnová délka 325 nm excituje i samotný GaN. To znamená, ºe excitace na 325
nm nedokáºe b¥ºn¥ excitovat celou strukturu, ale pouze n¥kolik prvních (cca. 10)
kvantových jam na vrchu struktury, záleºí na intenzit¥ excitace, tlou²´ce separa£-
ních vrstev a tlou²´ce povrchové GaN vrstvy. Toto m¥°ení tedy excituje podobným
zp·sobem, jako zamý²lená aplikace, tedy ionizující zá°ení, jen s krat²í penetra£ní
délkou. Fotogra�e za°ízení je v p°íloze 10.4.

6.1.3 M¥°ení luminiscence p°i excitaci na 375 nm

Hlavním rozdílem v m¥°ení na 375 a 325 nm vlnové délky je, ºe vlnová délka 375 nm
excituje pouze kvantové jámy a ºlutý pás v GaN. M·ºeme tedy získat p°ehled celé
struktury, protoºe se laserové zá°ení tolik neabsorbuje. Protoºe byla na²e standardn¥
pouºívaná aparatura zaneprázdn¥na m¥°ením jiných vzork·, kolega Ing. Franti²ek
Hájek se nabídl, ºe sestaví alternativní m¥°ící za°ízení. Jeho popis z emailové kore-
spondence cituji doslova:
"Luminiscen£ní spektra excitovaná polovodi£ovým laserem s vlnovou délkou λexc =
375 nm byla m¥°ena v kon�guraci na pr·chod, tzn. struktury ze strany GaN vrstvy
a sbírání luminiscence ze strany safírového substrátu. Tato kon�gurace se blíºí re-
álné aplikaci scintilátoru. Svazek excita£ního laseru byl fokusován parabolickým zr-
cadlem na povrch vzorku, maximální excita£ní intenzita £iní Iexcmax = 0,75 Wcm−2.
Luminiscence byla sbírána optickým vláknem s pr·m¥rem 200 µm a numerickou
aperturou 0,22 a detekována vláknovým spektrometrem Thorlabs CCS200. P°ed
optickým vláknem byl umíst¥n hranový �ltr Semrock FF01-380/LP s propustností
od 390 nm kv·li potla£ení intenzity excita£ního laseru dopadajícího na spektrometr.
Pro m¥°ení s nízkou intenzitou excitace Iexclow = 0,0075 Wcm−2 byl pouºit ND �ltr
FSQ-ND20 s optickou hustotou 2. P°ed kaºdým m¥°ením bylo zm¥°eno pozadí, které
bylo následn¥ ode£teno. Kaºdé m¥°ení bylo desetkrát pr·m¥rováno kv·li potla£ení
²umu."
Schéma m¥°icího za°ízení je umíst¥no na obrázku 10.3 v p°íloze.

6.1.4 �asov¥ rozli²ená spektroskopie

Pro scintila£ní ú£ely je velmi nutná £asov¥ rozli²ená spektroskopie, abychom u jed-
notlivých spektrálních sloºek znali £asy dosvit·. Toto m¥°ení nám zaji²´uje odd¥lení
optických materiál· ve FZU. V této laborato°i mají k dispozici jak úzkospektrální
(Laserové diody s �xní vlnovou délkou), tak i ²irokospektrální zdroje sv¥tla (xeno-
nová výbojka). Navíc lze toto m¥°ení realizovat za pomocí kryostatu p°i de�novaných
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teplotách, coº umoº¬uje ur£it teplotu ionizace defekt·. Problém s tepeln¥ rozli²enou
analýzou je její £asová náro£nost.

6.2 Skenovací elektronový mikroskop

Na²e odd¥lení disponuje °ádkovacím elektronovým mikroskopem od �rmy FEI Com-
pany. Tento mikroskop je schopný po°izovat snímky povrch· vzorku v rozli²ení °ádu
desítek nanometr·, v závislosti na m¥°eném vzorku a schopnostech operátora. Mik-
roskop je schopen urychlovat elektronový svazek aº na hodnotu 30 keV, ale v na²ich
m¥°eních nepouºíváme více neº 20 keV.
Tento mikroskop je z výroby vybaven moºností m¥°ení EDX a byl kolegy Hájkem
a Domincem upraven tak, aby na n¥m bylo moºné provozovat i katodoluminiscen£ní
m¥°ení. Emitované sv¥tlo je sbíráno dutým zrcadlem do optického vlákna, kterým
je vyvedeno z vákuové komory do monochromátoru, a následn¥ jde sv¥telný svazek
do fotonásobi£e. Protoºe je vlákno umíst¥no pod úhlem, m·ºe být informace z ka-
todoluminiscen£ní spektroskopie ovlivn¥na nerovností povrchu p°i velkém zaost°ení
svazku a nadmírné hrubosti povrchu vzorku zp·sobené V-pity.
EDX (Energy-dispersive X-ray spectroscopy) pouºíváme v p°ípad¥ analýzy lokál-
ních poruch luminiscence vzorku zp·sobených mikroskopickými £ásticemi, které se
nachytaly na povrch p°ed r·stem nebo v jeho pr·b¥hu.

6.3 Hmotnostní spektroskopie sekundárních iont· -
SIMS

M¥°ení, které nám realizuje �rma EAG. Vzorek je ost°elován urychlenými ionty,
v¥t²inou kyslíku nebo cesia. Tyto ionty odpra²ují a ionizují atomy ve vzorku, které
jsou následn¥ urychlovány v elektrickém poli, následn¥ separovány a analyzovány
podle pom¥ru atomové hmotnosti a náboje. Tato m¥°ení jsou pro nás nesmírn¥
cenná, protoºe mohou ukázat koncentraci neºádoucích p°ím¥sí ve vrstvách a zjistit
zákonitosti jejich zabudování, nap°. odhalit p°ítomnost zinku v kvantových jamách
7.1. Zárove¬ jsou tato m¥°ení pro nás potvrzení, ºe na²e vzorky obsahují správné
koncentrace prvk·, tak jak bylo zamý²leno v p°íprav¥ receptu. Problém je, ºe tato
m¥°ení jsou velmi �nan£n¥ náro£ná a není proto moºné touto metodou rutinn¥
analyzovat v²echny na²e vzorky.
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7. Shrnutí dosavadního know-how

Protoºe scintila£ním strukturám na bázi InGaN/GaN kvantových jam se v¥nuje
odd¥lení polovodi£·, laborato° MOVPE jiº od roku 2016, je zapot°ebí shrnout p°ed-
chozí teoretické i technologické poznatky. Bez t¥chto znalostí a zku²eností by nebylo
moºné navrhovat dal²í, vylep²ené struktury.

7.1 Defektní pás

Jak bylo zmín¥no v kapitole 3.1.2, struktury p°ipravené na MOVPE aparatu°e ve
FZU vykazují p°i nízkých excitacích slabou luminiscenci z kvantové jámy oproti lu-
miniscenci defektního pásu, který má dlouhý £as dosvitu a znemoº¬uje pr·myslové
vyuºití vzork·. Díky podobnosti defektního pásu s publikovanými výsledky nap° [53],
bylo odhaleno, ºe zdrojem této defektní luminiscence jsou atomy zinku zabudované
v kvantových jamách. Klí£ovým £lánkem, který byl publikován na základ¥ tohoto
odhalení je [30]. Zinek je akceptor který vytvá°í hladinu 0.3 aº 0.4 eV nad maxi-
mem valen£ního pásu a vytvá°í ²iroký modrý luminiscen£ní pás [54]. Protoºe zinek,
jako p°í£ina vzniku t¥chto pomalých sloºek byl identi�kován teprve v roce 2020,
je pot°eba revidovat mechanismy, které byly pouºity k potla£ení zakázaného pásu
a p°ijít s novou teorií, která by fungování t¥chto mechanism· dokázala vysv¥tlit
a p°edpov¥d¥t chování dal²ích vzork·. V tomto hledání bylo klí£ové pouºití simulací
v nextnano, jakoºto i m¥°ení vzork· star²ího data.

Pro odhalení p·vodu defektního luminiscen£ního pásu byla klí£ová m¥°ení SIMS,
která prokázala p°ítomnost zinku u v²ech m¥°ených vzork·. Zárove¬ tato m¥°ení
ukázala, ºe kontaminace je koncentrovaná v oblasti kvantových jam. Reprezenta-
tivní data k zinkové kontaminaci nam¥°ené pomocí SIMS �rmou EAG naleznete
na obrázku 7.1. V grafu je vid¥t, ºe zinek se nezabudovává do GaN, ale pouze do
vrstev obsahující indium. Zárove¬ z faktu, ºe zinek se nezabudovává do GaN vrstev
a první narostlá kvantová jáma obsahuje zpravidla nejvíce india m·ºeme usoudit, ºe
zinek je fyzisorp£n¥ drºen na povrchu b¥hem epitaxního r·stu, ale zabudovává se aº
p°i r·stu kvantových jam, tedy p°i kontaktu s indiem. Z grafu je patrné, ºe nejvy²²í
kontaminaci Zn má vºdy spodní kvantová jáma. Vliv zinku na katodoluminiscenci
je k nahlédnutí v p°íloze v obrázku na grafu 10.2.
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Obr. 7.1: Nam¥°ená data pomocí metody SIMS - secondary ion mass spectroscopy.
Nam¥°eno v EAG

7.2 Vliv dotace k°emíkem na pásovou strukturu

Protoºe k°emík se v GaN chová jako elektronový donor, dopování k°emíkem zp·-
sobuje, ºe GaN se stává n-typovým polovodi£em. V literatu°e se v¥t²inou zna£í ta-
ková struktura jako nGaN, nedopovaný GaN se zna£í jako uGaN. P°esný teoretický
vliv dopování k°emíkem na na²e scintila£ní struktury nám není znám, ale p°edchozí
výsledky nasv¥d£ují tomu, ºe dopování v n¥kterých místech struktury zvy²uje lu-
miniscenci z kvantových jam. Ve v¥t²in¥ p°ípad· zesiluje i defektní pás. Srovnání
²esti struktur o deseti kvantových jamách s dopování k°emíkem v r·zných £ástech
struktury se dá nalézt na obrázku 7.2 s p°ipojenou tabulkou v popisku. Obecn¥
dotování k°emíkem sniºuje energii hran zakázaného pásu jak pro elektrony, tak pro
díry. Pokud srovnáme experimentální data z grafu 7.2 se simulací na obrázku 7.3,
m·ºeme vyslovit následující hypotézu.

Zaprvé je pot°eba na grafu se simulacemi vypozorovat, ºe kvantové jámy, které
nejsou rostlé na k°emíkem dopovaném bu�eru, mají nejvy²²í hodnotu energie hrany
vodivostního pásu v první (nejspodn¥j²í) kvantové jám¥. Poté energie hrany vodi-
vostního pásu klesá s kaºdou kvantovou jámou. Kv·li tomuto energetickému rozdílu
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£íslo vz. 124 132 145 153 161 178

dop. Si bu�er nikde cap & bu�er cap bu�er, cap & QB bu�er (3x)

Obr. 7.2: Srovnání m¥°ení fotoluminiscen£ní spektroskopie p°i λ = 375 nm. Vzorky
jsou ze série o deseti kvantových jamách. M¥°eno na FZU.

budou mít elektrony tendenci tunelovat do vrchních jam, podobn¥ jako v £lánku [55].
Pokud budeme p°edpokládat, ºe díry se budou drºet naopak v první jám¥ a prav-
d¥podobn¥ budou do první jámy i difundovat, protoºe bariéry ve valen£ním pásu,
alespo¬ dle simulace nejsou zdaleka tak výrazné jako bariéry pro elektrony. Cel-
kové naklon¥ní série kvantových jam vede k separaci elektron· a d¥r, a tedy nutn¥
i ke slab²í luminiscenci. Oproti tomu dopování k°emíkem p°ed sérií kvantových jam
povede k vyrovnání hodnot energií v jednotlivých kvantových jamách a omezí tedy
separaci elektron· a d¥r. Experimentální data ukazují, ºe vzorky dotované k°emíkem
v bu�eru (oblast p°ed kvantovými jámami) mají ze v²ech nejsiln¥j²í luminiscenci,
krom vzorku 161, který byl dopovaný i v bariérách, coº pravd¥podobn¥ vedlo difúzi
k°emíku z bariér do kvantových jam a oslabení luminiscence, nejspí²e vytvo°ením
nezá°ivých rekombina£ních center v jamách. Dopování Si v bariérách vedlo také k ze-
sílení defektního modrého pásu, coº bylo z°ejm¥ zp·sobeno zm¥nou Fermiho meze
p°i r·stu struktury, a tím zesílení zabudováni zinku do kvantových jam.
Samoz°ejm¥, ºe toto zesílení ovlivní zna£n¥ i defektní pás zp·sobený zinkem. Z
m¥°ení na SIMS víme, ºe zinek je koncentrován p°eváºn¥ v prvních kvantových ja-
mách. Tomu napovídá i fakt, ºe ze v²ech vzork· m¥ly nejsiln¥j²í defektní pás práv¥
ty s bu�erem dopovaným k°emíkem. Tyto záv¥ry, pokud jsou správné, by mohly vést
k dal²ímu vylep²ení scintila£ních struktur. Návrhu scintila£ních struktur na základ¥
t¥chto informací se budu dále v¥novat v kapitole Výsledky (kap. 8).
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Obr. 7.3: Simulace vlivu dotování k°emíkem a p°ítomnosti rozhraní se vzduchem
na vliv tvaru hran zakázaného pásu. Hodnota dotace k°emíkem je 5.1018 atom·
na kubický centimetr. Ze simulací je názorn¥ vid¥t, jakým zp·sobem ovliv¬uje p°í-
tomnost k°emíku náklon série kvantových jam. Podobn¥ je vid¥t, jakým zp·sobem
ovliv¬uje náklon struktury kvantových jam i p°ítomnost povrchu. Povrch struktury
má tendenci série kvantových jam zvedat, zatímco p°ítomnost k°emíku je sniºuje.

V d·sledku povrchových stav· se Fermiho hladina nachází p°ibliºn¥ 0.9 eV pod hra-
nou vodivostního pásu, coº významn¥ ovliv¬uje pr·b¥h energie hrany vodivostního
a valen£ního pásu v blízkosti povrchu polovodi£e. Podle [56] je u GaN vytvo°eným
pomocí metody MOVPE hodnota Fermiho hladiny p°ipnuta na hodnotu 2.7 eV
od valen£ního pásu. Na doporu£ení kolegy Ing. Franti²ka Hájka jsem do simulací
v grafu 7.3 nastavil hodnotu Fermiho p°ipnutí jako 0.9 eV od hladiny vodivost-
ního pásu. Tvar ohybu zakázaného pásu vlivem p°ítomnosti rozhraní se vzduchem
je ilustrováno na obrázku 7.4.

7.3 Gradovaní india v QW

Dal²í moºností, jak se m·ºeme pokusit o vylep²ení luminiscen£ních vlastností, je
pomocí modi�kace kvantových jam, resp. gradování jejich sloºení, £ímº se m¥ní
tvar kvantové jámy (pr·b¥h energie hrany vodivostního a valen£ního pásu v InGaN
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Obr. 7.4: Schéma deformace tvaru hran zakázaného pásu zp·sobené p°ítomností po-
vrchových stav· na rozhraní GaN-vzduch. Platí, ºe ohyb zakázaného pásu je ovlivn¥n
dopováním, nebo i iluminací. P°evzato z [56].

vrstv¥). Tvarování a modelování exotických tvar· kvantových jam pomocí simula£-
ního softwaru je samoz°ejm¥ moºné, ov²em pokud nejsme schopni v na²í aparatu°e
danou heterostrukturu vyrobit, nemá smysl se pokou²et ji simulovat. Jak jiº bylo
zmín¥no v kapitole 4, zabudování india do struktury je moºné jen p°i niº²ích teplo-
tách, a je tedy problém vytvo°it tenkou InGaN kvantovou jámu, která bude uzav°ena
GaN bariérou. V praxi pro tlou²´ky kvantových jam kolem dvou nanometr· jsme
se schopni dostat na koncentrace india ve struktu°e InGaN/GaN na 5%, pro r·sty
typu InGaN/InGaN je maximum zatím dosaºené koncentrace india 12% v kvantové
jám¥.
Pro standardní kvantové jámy, jaké pouºíváme v na²ich strukturách, je gradace slo-
ºení realizována pevn¥ de�novaným pro�lem pr·b¥hu teploty b¥hem r·stu kvantové
jámy. �asový pr·b¥h teploty udává pro�l sloºení i tvar hrany vodivostního a va-
len£ního pásu v kvantové jám¥. Obzvlá²t¥ to platí na svrchní stran¥ kvantové jámy,
která je více ovlivn¥ná teplotou r·stu GaN vrchní bariéry. Modelování prostorov¥
závislé koncentrace india je v kapitole výsledky.

7.4 Struktury s mnoha QWs, vliv separa£ních vrs-
tev

Jiº d°íve byly p°ipraveny na na²í aparatu°e jsou vzorky s 50 kvantovými jámami
o tlou²´ce 1,6 nm. Jejichº rozdíl spo£ívá v odli²ných bariérách a separa£ních vrst-
vách. Vzorek £íslo 136 má standardní strukturu s p¥ticemi kvantových jam odd¥-
lených od sebe bariérami o tlou²´ce 6 nm a samotné série jsou od sebe odd¥leny
separa£ními vrstvami o tlou²´ce 25 nm. Vzorek 162 má oproti tomu kvantové bari-
éry tlusté 12 nanometr· a nemá v·bec ºádné separa£ní vrstvy. Tlou²´ka aktivních
oblastí i po£et kvantových jam jsou u obou vzork· stejné. Tyto vzorky jsou velmi za-
jímavým podn¥tem, protoºe jsou jediné tlusté vzorky, které jsme v minulosti mohli
zm¥°it na excita£n¥-emisních fotoluminiscen£ních mapách, £asov¥ rozli²enou fotolu-
miniscenci (m¥°ení dosvit·) a katodoluminiscenci na Univerzit¥ v Lyonu.
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Obr. 7.5: Excita£n¥-emisní fotoluminiscen£ní mapy. Vzorek 136 je naho°e, vzorek
162 je dole. Zdroj: archiv FZU
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Je d·leºité si uv¥domit, ºe rozdílné zp·soby excitace a intenzity excitace scintila£-
ních vzork· vedou k odli²ným výsledk·m. Návrh a p°íprava struktur musí být proto
optimalizována vzhledem k výsledk·m m¥°ení, které co nejvíce odpovídají podmín-
kám, ve kterých budou scintila£ní heterostruktury v sou£ástkách fungovat.
Na obrázku 7.5 jsou 3D grafy fotoluminiscen£ní spektroskopie v závislosti na vlnové
délce excita£ního zá°ení. To je na x-ové ose (na obrázcích je tato osa vlevo). Na y-ové
ose je vlnová délka luminiscen£ního zá°ení a na z-ové ose je intenzita luminiscence.
Na luminiscen£ních mapách obou vzork· jsou patrné dva h°ebeny luminiscen£ních
maxim odpovídajících emisi elektron-d¥rové rekombinace v kvantové jám¥ (krat²í
vlnová délka kolem 410 nm) a defektní luminiscenci na neionizovaných Zn akcep-
torových centrech s maximem kolem 500 nm. Spektra byla m¥°ena za podmínek
velmi nízké intenzity excitace (Xe lampa s monochromátorem), proto má defektní
pás relativn¥ vysokou intenzitu.
Zajímavým zji²t¥ním je mírný pokles luminiscence defektního pásu p°i excitaci vy²²í
energií zá°ení. To m·ºe souviset s tím, ºe p°i excitaci do GaN je jiº defektní pás sa-
turovaný, ale tato hypotéza £eká na ov¥°ení.
Je z°ejmé, ºe kvalitn¥j²í luminiscence (siln¥j²í emise z kvantové jámy, niº²í intenzita
defektního pásu) byla dosaºena u vzorku 136 se separa£ními vrstvami mezi p¥ticemi
kvantových jam. Pokusil jsem se nasimulovat pr·b¥h hran pás· v obou strukturách
136 a 162.

Výsledky simulace a naklon¥ný pr·b¥h pás· v p¥ticích kvantových jam umoº¬uje
vysv¥tlit potla£ení defektního pásu, viz kapitola 8, av²ak nepoda°ilo se mi t¥mito
simulacemi vysv¥tlit zesílení luminiscence kvantových jam. Jedná se tedy prozatím
jen o experimentální výsledek, nicmén¥ je to výsledek pozitivní, který nám umoº¬uje
vyuºití separa£ních vrstev pro návrh tlustých scintila£ních struktur.

Na následujícím obrázku 7.7 jsou porovnány katodoluminiscen£ní spektra t¥chto
vzork· p°i vysoké intenzit¥ buzení. Zajímavé je opa£né chování vzork·: Vzorek 136
se separa£ními vrstvami má výrazn¥ niº²í intenzitu luminiscence. Domnívám se, ºe
toto chování m·ºe být zp·sobeno odli²ným nabíjením vzork· silným elektronovým
paprskem, které se efektivn¥ projeví podobn¥, jako by bylo p°ivedeno k povrchu
záporné nap¥tí zp·sobujícího náklon kvantových jam a zesílení jak defektní tak
excitonové luminiscence z kvantové jámy. Výrazn¥j²í je toto nabíjení u vzorku 162,
coº se také projevuje na výrazn¥j²ím posunu vlnové délky dané Starkovým jevem.
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Obr. 7.6: Grafy simulací struktur s mnoha kvantovými jamami. Tyto simulace jsou
vytvo°ené podle vzoru vzork· 136 a 162
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Obr. 7.7: Katodoluminiscen£ní m¥°ení vzork· 136 (vlevo) a 162 (vpravo). Naroz-
díl od fotoluminiscence je výsledek m¥°ení odli²ný. Vzorek 136 má niº²í intenzitu
luminiscence z kvantových jam, ale skoro ºádný defektní pás. Vzorek 162 má zde
zase intezivní luminiscenci z kvantových jam a výrazný defektní pás, ale pom¥r mezi
intenzitami defektního pásu a luminiscence z kvantové jámy je lep²í neº u fotolumi-
niscen£ního m¥°ení. Zdroj: archiv FZU
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8. Výsledky

V této kapitole se v¥nuji analýze výsledk· své práce. Práci na simulacích v programu
jsem rozd¥lil na dv¥ £ásti. V první £ásti modela£ních prací jsem se pokusil zp¥tn¥
nasimulovat n¥které star²í vzorky a pokusit se pomocí simulací objasnit n¥které zá-
hadné chování vzork· a vyuºít získané znalosti k dal²í optimalizaci navrhovaných
struktur. V druhé £ásti jsem vyuºil simulací k vytvo°ení zcela nových struktur, mj.
obsahující AlGaN kompenza£ní vrstvu. Zárove¬ jsme se v týmu pokusili revidovat
staré záv¥ry pomocí nových znalostí a vymyslet nové od·vodn¥ní nam¥°ených dat.
V rámci projektu BROMI jsme m¥li za cíl vytvo°it tlustou (ideáln¥ v rámci n¥kolik
µm) scintila£ní strukturu s mnoha kvantovými jámami, jejíº cílem by bylo deteko-
vat ionizující zá°ení s vysokou délkou penetrace. Tyto struktury vyºadují speciáln¥
p°ipravené tlusté separa£ní vrstvy. Jejich návrhu a testování je v¥nován poslední
odstavec této kapitoly.

8.1 Výsledky simulací inovativních návrh·

Protoºe r·st InGaN/GaN kvantových jam je sloºitá £innost se spoustou prom¥n-
ných, existuje mnoho zp·sob·, jak zm¥nit vstupní parametry struktury, abychom
dosáhli lep²ích výsledk·. Protoºe je ale samotný r·st pom¥rn¥ drahá záleºitost (po-
hybujeme se v cenách okolo deseti tisíc korun pouze za materiál u struktur s 10 aº
15 kvantovými jámami), vyplatí se vyzkou²et si p°edem nasimulovat zm¥nu para-
metr· za pomoci softwaru. Poté co optimalizujeme parametry v simulaci, ov¥°í se
funk£nost návrhu na struktu°e s niº²ím po£tem kvantových jam a teprve posléze lze
p°istoupit k epitaxi celé struktury, která m·ºe trvat bez p°eru²ení i n¥kolik dní.

8.1.1 Separa£ní vrstva obohacená o AlGaN

Prvním problémem, kterým jsem se zabýval v rámci vývoje scintilátor· na bázi
InGaN/GaN kvantových jam je tlou²´ka scintilátoru. Protoºe aplikace na které mí-
°íme mají zpravidla velkou délku penetrace do materiálu, jsou struktury s omezenou
tlou²´kou a malým po£tem kvantových jam na tyto aplikace nevhodné. Tlou²´ka ma-
teriálu m·ºe být nastavena ²irokou separa£ní vrstvou, ta ale nem·ºe být neomezená.
Excitované stavy vygenerované mimo kvantové jámy mohou do kvantových jam di-
fundovat, ale pouze jistou omezenou délku, která navíc závisí na mnoha parametrech.
Jako zdroj informací pro difúzní délku exciton· v GaN jsem pouºil studii [57], která
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m¥°ení provád¥la za r·zných teplot. Za pokojové teploty uvádí nár·st luminiscence
p°i CL excitaci místa vzdáleného 100nm od kvantové jámy. Pokud chceme tlustou
separa£ní vrstvu, je vhodné volit její tlou²´ku men²í neº 200 nm, aby kaºdý bod byl
vzdálen maximáln¥ 100 nm od kvantové jámy. Na základ¥ toho jsme zvolili tlou²´ku
separa£ní vrstvy 190 nm, coº je blízko horní hranici difúze exciton· a zárove¬ nám
to umoºní m¥nit r·stové parametry tak, abychom mohli zar·stat a otevírat V-pity
k dosaºení optimální luminiscence z kaºdé série kvantových jam.
Novým prvkem, který jsem na základ¥ konzultací s Tomá²em Hubá£kem Ph. D. u£-
ninil, je p°idání AlGaN vrstvy, která má za ú£el kompenzovat energii pnutí ve struk-
tu°e. Protoºe InGaN má v¥t²í krystalickou m°íº a jeho p°izp·sobení na m°íºkovou
konstantu GaN vede ke vzniku pnutí. S velkým pnutím roste i po£et dislokací, tedy
i vzniku nezá°ivých rekombina£ních center, jak je referováno nap°. v [58]. Pokud
by vzorek obsahoval mnoho kvantových jam, energie tohoto pnutí by nar·stala. S
tím by nar·stal i po£et dislokací a úbytek luminiscence. P°idáním vrstvy AlGaN
s men²í m°íºkovou konstantou naopak napínáme strukturu opa£ným sm¥rem, a je
tedy moºné kompenzovat energii pnutí ve struktu°e. V principu tak m·ºeme vytvá-
°et vzorky o v¥t²í tlou²´ce, aniº by docházelo k úbytku luminiscence.
Nabízí se samoz°ejm¥ hned jako první moºnost vloºit tuto kompenza£ní vrstvu
do vvsepara£ní vrstvy, která od sebe odd¥luje série kvantových jam. V této £ásti
zajistíme, ºe ºádný zbytkový hliník nebude difundovat do kvantových jam. Dal²í
problém, se kterým se setkáváme, je, ºe polariza£ní pole vniklé inkorporaci hliníku
bude tvo°it ohýbání pásové struktury (viz. 2.2.1 - Polarizace a Stark·v jev). Ohnutí
pásové struktury vlivem polarizace má p°i nízkých koncentracích hliníku daleko sil-
n¥j²í efekt neº zvý²ení energie zakázaného pásu. Proto vznikají v pásové struktu°e
potenciálové/kvantové jámy, které by zachytávaly excitované nosi£e náboje a bránily
by jejich rekombinaci v InGaN kvantových jamách, £ímº bychom sníºili ºádanou lu-
miniscenci InGaN kvantových jam. Úkolem tedy je vytvo°it takovou strukturu obsa-
hující AlGaN, která nebude v pásové struktu°e vytvá°et potenciálové jámy. Naopak,
vytvo°ení potenciálové bariéry m·ºe podpo°it migraci excitovaných stav· do InGaN
kvantových jam.
V první fázi jsem simuloval r·zné zp·soby, jak vytvo°it optimální strukturu. P°i
simulacích jsem vyzkou²el r·zná sloºení, jejich gradaci a n-typové dopování. V grafu
na obrázku 8.1 lze pozorovat jistou evoluci vrstev, tak jak jsem je simuloval. První
simulace obsahovala 20 nm vrstvu AlGaN s konstantní koncentrací 5% Al, tato si-
mulace je v grafu ozna£ena:"obdélníkový pro�l". Dal²í simulace je upravená tak,
ºe AlGaN má gradovanou koncentraci, prvních 10 nm vzr·stá koncentrace lineárn¥
na 5% Al a dal²ích 10 nm klesá op¥t na nulu. Tato k°ivka je v grafu pojmenována
jako: "trojúhelníkový pro�l". Poslední simulace má op¥t trojúhelníkový pro�l, ale
náb¥ºná £ást je dlouhá 20 nm a op¥t je maximum 5% Al. V dal²ích deseti nm klesá
koncentrace Al na nulu, ale zárove¬ je tato vrstva siln¥ dopovaná na n-typ k°emíkem
s koncentrací 1019 cm−3.

Pro detailní zobrazení a dal²í optimalizaci vybraného typu struktury jsem nasimu-
lova l dal²í parametry, které mají vliv na tvar hran zakázaného pásu. Konkrétn¥ jde
o dv¥ AlGaN vrstvy. Jedna s gradovanou koncentrací hliníku od 0 do 5 %. Simu-
lace ukázala, ºe u této £ásti lze eliminovat potenciálové jámy pomocí manipulace
délky této vrstvy. Druhá £ást AlGaN vrstvy má opa£nou gradaci. Podle simulací lze
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Obr. 8.1: Výsledky t°í simulací v programu nextnano

zabránit vzniku neºádoucích potenciálových jam dotováním této vrstvy k°emíkem.
Simulace jsou na grafech 8.2, 8.3. Podle t¥chto simulací byl i navrºen vzorek pro
výrobu.

8.1.2 Gradovaní india v QW

Za ú£elem optimalizace luminiscen£ních vlastností jsem modeloval mnoho r·zných
modi�kací kvantových jam. Z t¥ch, které jsou vyrobitelné v na²í laborato°i má, dle
mého názoru, nejv¥t²í význam série simulací s klesající hladinou koncentrace india
b¥hem r·stu kvantové jámy. Tyto simulace jsou k nahlédnutí v grafu na obrázku
8.4. Pro zvý²ení kompaktnosti práce jsem simuloval strukturu, kde sousední jámy
mají odli²né parametry, v reálných strukturách jsou kvantové jámy v sérii vºdy
stejné. Parametry simulace byly nastavené tak, ºe ve struktu°e není ºádné dopování
k°emíkem. Tlou²´ka kvantové jámy je 1.5 nm, tlou²´ka bariéry je 5.5 nm. Kaºdá
simulace má stejnou koncentraci india na spodní stran¥ (z pohledu grafu vlevo)
v²ech kvantových jam. První simulace má koncentraci india 6%, simulace £íslo dva
má koncentraci 4% a simulace £íslo t°i má koncentraci 2% india na spodku kvantové
jámy. Oproti tomu horní strana kvantových jam má hodnoty koncentrace india v In-
GaN vrstv¥: 6%, 4%, 2% po£ítáno ze spodní £ásti jámy k horní, (v grafu my²lenu
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Obr. 8.2: Graf simulované pásové struktury pro r·zné hodnoty dopování k°emíkem.
Z grafu je patrné, ºe p°i nízkých koncentracích dopování hrozí vytvo°ení potenciálové
jámy pro díry, které by mohly sníºit luminiscenci prvku, je tedy vhodné pouºít
dopování k°emíkem alespo¬ 5.1018 cm−3

Obr. 8.3: Graf simulované pásové struktury pro r·zné hodnoty délky náb¥hové hrany
AlGaN vrstvy. Podle simulací vychází jako optimální tlou²´ka této £ásti mezi 25 aº
30 nanometry, kde se netvo°í potenciálové jámy ani pro elektrony, ani pro díry.
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zleva). Tímto zp·sobem je kaºdá kvantová jáma ve struktu°e unikátní; má jiné pro-
�ly koncentrace india. Dal²í netriviální pozorování, které plyne z t¥chto simulací, je,
ºe hodnota hrany vodivostního pásu ve spodku první jámy nezávisí na koncentraci
india, pouze velikost p°edcházející bariéry se m¥ní.
Z grafu 8.4 plyne, ºe pokud bychom dokázali nastavit parametry r·stu tak, aby kon-
centrace india v InGaN b¥hem r·stu kvantové jámy klesla ze ²esti procent na £ty°i,
dosáhli bychom men²í separace elektron· a d¥r v kvantové jám¥ kv·li polariza£nímu
poli a teoreticky bychom mohli dosáhnout lep²í luminiscence z kvantové jámy.

Obr. 8.4: Simulace lineární gradace koncentrace india v kvantových jamách.

8.1.3 Optimalizace struktury typu 2x5 QW

V p°edchozích £ástech jsme diskutovali vliv dopování k°emíkem a p°ítomnost povr-
chových stav· na tvar pásové struktury. Dále bylo zmín¥no, ºe je dobrý d·vod se
domnívat, ºe náklon série kvantových jam vede k tunelování nosi£· náboje do kvan-
tového stavu nejniº²í energie, dochází tedy k separaci elektron· a d¥r. Proto pokud
chceme maximalizovat ú£innost luminiscence, chceme mít série kvantových jam, po-
kud moºno, na stejné energetické hladin¥. Zárove¬ ale m·ºeme naopak vyuºít sepa-
raci elektron· a d¥r k potla£ení defektního pásu. Protoºe první vrstvy ve vzorku ob-
sahující indium v sob¥ pohlcují mnoho zinku i dusíkových vakancí, jak je referováno
v [59], první série kvantových jam vºdy bude obsahovat defektní pás a vykazovat
²patnou luminiscenci.
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Obr. 8.5: Simulace mého návrhu vylep²ené struktury s deseti kvantovými jamami.

Zinek-absorbující vrstva InGaN

Na základ¥ t¥chto úvah jsem navrhl strukturu na obrázku 8.5. Tato struktura se
skládá z 15 nm InGaN vrstvy, p°i£emº posledních p¥t nm je dopováno k°emíkem.
Dále je dvacet nm GaN dopovaných k°emíkem. 10 nm nedopovaného GaN. Poté
následují dv¥ série kvantových jam se standardními parametry, ²í°ka jámy je 1,5 nm
²í°ka bariéry je 5,5 nm, série jsou odd¥lené separa£ní vrstvou o 15 nm. Poté násle-
duje 25 nm nedopovaného GaN a struktura je zakon£ena 5 nm GaN dopovaným
k°emíkem. Koncentrace india jsou v²ude v InGaN struktu°e konstantní 4%, dopo-
vání k°emíkem je v²ude 5.1018cm−3.
Ú£elem 15 nm tlusté InGaN je absorbovat potenciální zinek na povrchu struktury
a defekty. Zárove¬ pokud tato struktura bude obsahovat zinek, chceme, aby svítila
co nejmén¥, zvlá²´ v defektním pásu. Protoºe má defektní pás vysoký £as dosvitu, je
pot°eba ho co nejvíce potla£it. Nejsnaz²í cesta, jak potla£it luminiscenci defektního
pásu, je p°ipravit tlust²í InGaN vrstvu, ve které dojde k separaci elektron· a d¥r, ale
zárove¬ i k d·leºitému prostorovému odd¥lení elektron· od ionizovaných Zn akcep-
torových center, viz obrázek 8.6. Toho dosáhneme tím, ºe budeme dopovat GaN nad
touto vrstvou. Díky tomu bude v této struktu°e maximalizované pole, tudíº by m¥lo
docházet k roztrºení exciton· a následné separaci elektron· a d¥r. Tedy k celkovému
potla£ení luminiscence.
Je²t¥ efektivn¥ji bude potla£ena defektní luminiscence na neionizovaných Zn akcep-
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Obr. 8.6: Schéma migrace d¥r ze zinkového defektího pásu. Pro v¥t²í názornost je
délka struktury 20 nm.

torech, protoºe v horní £ásti kvantové jámy, kde jsou lokalizované elektrony, výrazn¥
ubude koncentrace neionizovaných akceptorových center - díry z nich budou od-
£erpány do energeticky výhodn¥j²í d¥rové hladiny ve spodní £asti InGaN vrstvy.
Defektní luminiscence je takto efektivn¥ potla£ena, protoºe elektrony lokalizované
v horní £ásti vrstvy nemohou rembinovat do ionizovaných Zn center. Podobný me-
chanismus, i kdyº ne tak ú£inný, jsme pozorovali jiº d°íve u kvantových jam s v¥t²í
tlou²´kou nebo s velkým náklonem, kterého bylo dosaºeno r·znými zp·soby, nap°.
vhodným dopováním okolních vrstev nebo vy²²í koncentraci In v kvantové jám¥.
Nevýhodou, která potenciáln¥ vyplývá z inkorporace této "absorp£ní"vrstvy, je, ºe
vytvá°í velkou potenciálovou jámu na díry, a men²í kvantovou jámu na elektrony. Na-
²t¥stí jsou tyto jámy od sebe prostorov¥ separované tlou²´kou dané vrstvy, v tomto
p°ípad¥ jde o 15 nm, tudíº by nem¥lo docházet k luminiscenci. Reáln¥ hrozí, ºe po-
tenciálová jáma ve valen£ním pásu zachytí díry, které by jinak m¥ly ²anci doputovat
do série kvantových jam. Tento problém by se mohl vy°e²it p°idáním v¥t²í separa£ní
vrstvy mezi zinek-zachytávající vrstvu a sérii kvantových jam.

Dotování k°emíkem a povrchové stavy

Dal²ím úkolem je vyrovnání hladin v sérii kvantových jam. K tomu m·ºeme vyuºít
dopovanou vrstvu nad vý²e zmín¥nou absorp£ní InGaN vrstvou. Pokud vhodn¥ zvo-
líme tlou²´ku této vrstvy a její vzdálenost od první série kvantových jam, m·ºeme
dopování k°emíkem vyuºít ke sníºení energie spodní £ásti kvantových jam. Tímto

49



m·ºeme nastavit spodní sérii kvantových jam tak, aby v²echny kvantové jámy m¥ly
velmi podobnou hladinu energie jak ve vodivostním, tak i ve valen£ním pásu.
Druhou sérii kvantových jam m·ºeme optimalizovat pomocí správné kombinace
délky separa£ní vrstvy mezi sériemi kvantových jam a tlou²´kou "capu"(povrchovou
vrstvou GaN), protoºe povrchové stavy zvy²ují hodnotu energie v obou pásech
na rozhraní GaN-vzduch.

8.2 Porovnání simulací s experimentem

V rámci této £ásti diskutujeme vlastnosti vyrobených vzork· v na²í laborato°i. Pro-
toºe na²e epitaxní aparatura byla od za£átku ledna 2022 aº do 12. dubna mimo pro-
voz kv·li r·zným závadám, nejd°íve se rozbil hardware u Laytec Epicurve, následn¥
se rozbilo topení. 12. dubna 2022 jsme po vým¥n¥ topení op¥t za£ali vyráb¥t scinti-
la£ní vzorky do této diplomové práce, kdy jsme vytvo°ili t°i vzorky do série tlustých
separa£ních vrstev. Bohuºel hned 19. dubna do²lo k dal²í havárii topení p°i ºíhání
reaktoru, tudíº zbytek nasimulovaných struktur není moºné do data odevzdání této
práce vytvo°it. Tedy i kdyº navrºených struktur je více, m·ºeme experimentální
srovnání provést pouze u jednoho typu navrºených struktur.

8.2.1 Série tlustých separa£ních vrstev

Byla vyrobena jedna série obsahující t°i dvoupalcové vzorky s 15 kvantovými já-
mami. Cílem série bylo ov¥°ení simulací a optimalizace p°ípravy separa£ních vrstev
pro struktury s tlustou aktivní oblasti, které jsou vyvíjeny pro detekci hluboce proni-
kajícího ionizujícího zá°ení. V tlustých strukturách nastávají problémy se vzr·stající
energií pnutí z InGaN kvantových jam a zárove¬ se vzr·stající velikostí V-pit·, které
pak souvisle pokrývají povrch vzorku. Na základ¥ simulací byly navrºeny struk-
tury s tlustými separa£ními vrstvami, které zv¥t²ují tlou²´ku aktivní oblasti, ale
také vhodn¥ zvolenými technologickými podmínkami (r·stem £ásti separa£ní vrstvy
ve vodíkové atmosfé°e) je lad¥na optimální velikost V- pit·. Druhá struktura návíc
obsahovala Si dopovanou vrstvu pro vyrovnání elektrického pole v této vrstv¥ a ze-
sílení luminiscence kvantových jam. Sekundárním úkolem bylo ov¥°it, zda m·ºe být
do separa£ní vrstvy umíst¥na vrstva AlGaN tak, abychom mohli kompenzovat vzni-
kající energii pnutí ve struktu°e zp·sobenou vrstvami InGaN. Na základ¥ simulací
jsem navrhl AlGaN vrstvu ve t°etím vzorku. V²echny t°i struktury jsou schématicky
nakresleny v obrázku 8.7, kde je v popisku ozna£ení, které se pouºívá k identi�kaci
ve výsledcích m¥°ení. Navrºené struktury se od sebe li²í pouze sloºením separa£ních
vrstev. Poslední vzorek obsahuje dopování k°emíkem a AlGaN navrºenou podle si-
mulací 8.2, 8.3 tak, aby délka, po které nar·stá koncentrace aluminia, byla 20 nm.
Hodnoty dopování k°emíkem v druhé £ásti, kdy koncentrace aluminia klesá bylo
zvoleno tak, aby výsledná koncentrace k°emíku odpovídala hodnot¥ 5×1018 [cm−3],
ale protoºe na²e skupina nemá p°edchozí zku²enosti s dopováním AlGaN k°emíkem,
je pot°eba tuto hodnotu brát s velkou rezervou, protoºe v moment¥ psaní této práce
nebyla provedena m¥°ení SIMS, která by koncentraci mohla ov¥°it.
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Obr. 8.7: Schéma vyrobených struktur s r·znými tlustými separa£ními vrstvami.
�ísla vzork· jsou zleva: 738, 739, 740.

Výsledky m¥°ení fotoluminiscen£í spektroskopie t¥chto vzork· jsou na grafech 8.8
pro λexc =375 nm. Krom t¥chto vzork· jsme nechali zm¥°it i dva star²í vzorky. Kon-
krétn¥ jde o vzorky 135 a 196. Oba vzorky mají 20 kvantových jam. Vzorek 196
má navíc 100 nm tlusté separa£ní vrstvy. Nejsiln¥j²í luminiscenci vykazuje vzorek
135, ale jen proto, ºe obsahuje o p¥tici kvantových jam více. Vzorek 196 s tlus-
tou separa£ní vrstvou má slabou luminiscenci, obzvlá²´ p°i nízkých excitacích, kdy
luminiscenci vykazuje pouze defektní pás. Defektní pás star²ích vzork· je výrazn¥
siln¥j²í, neº u nových. Pokud porovnáme jen vzorky 738-740, jsou vid¥t následující
poznatky. Na fotoluminiscenci p°i 375 nanometrech vykazuje nejsiln¥j²í luminiscenci
z QW vzorek 739, zárove¬ má i nejsiln¥j²í luminiscenci defektního pásu. Vzorek ob-
sahující AlGaN kompenza£ní vrstvu má o n¥co slab²í luminiscenci. Rozdíl ale není
v¥t²í, neº jsou b¥ºné výchylky intenzity u stejných recept· v r·zných iteracích. Za-
jímavý jev je £ervený posun luminiscence kvantových jam o cca 5-10 nm ve vzorku
740. To m·ºe být známka toho, ºe dochází ke kompenzaci energie pnutí, protoºe
£ervený posun je b¥ºn¥ asociován s pnutím ve struktu°e [60].
M¥°ení katodoluminiscence op¥t ukazuje v¥t²í vlnovou délku u vzorku 740. P°i nízké
excitaci vykazuje vzorek 740 stejnou intenzitu jako vzorek 739, vzorek 738 má inten-
zitu luminiscence nejslab²í. Zárove¬ vzorek 740 má na katodoluminiscenci nejslab²í
defektní pás. Fotoluminiscence p°i λexc = 325 nm je na obrázcích . V tomto m¥°ení
má vzorek 740 nejslab²í luminiscenci, srovnatelnou se vzorkem 738. Vlivem m·ºe
být existence nezá°ivých rekombina£ních center, vznikajících v AlGaN vrstv¥. Tyto
stavy nemohla m¥°ení p°i λexc = 375 nm odhalit, protoºe budí excitované stavy jen
v kvantových jamách. I p°esto m·ºe být ve výsledku tato vrstva uºite£ná, pokud
nám umoºní vytvo°it tlustou strukturu, kde si jednotlivé série udrºí stálou intenzitu
luminiscence.
Vzorky obecn¥ trpí na prostorovou nehomogenitu, protoºe je²t¥ nebyly po°ádn¥ vy-
lad¥ny teplotní zóny reaktoru.
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Obr. 8.8: Výsledky m¥°ení fotoluminiscence s excitací λ = 375 nm vzork· ze série
tlustých separa£ních vrstev.

Obr. 8.9: Výsledky m¥°ení katodoluminiscence na levém obrázku jde o m¥°ení p°i
vysoké intenzit¥ a vpravo o nízké intenzit¥ excitace.
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Obr. 8.10: Data m¥°ení fotoluminiscence p°i excitaci λ = 325 nm. Jednotlivé k°ivky
odpovídají r·zným míst·m na vzorku na vzorku. �ísla x odpovídají poloze nap°í£
vzorkem v mikronech.
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9. Záv¥r

V diplomové práci jsem se zabýval velmi ²irokým tématem p°ípravy, modelování
a experimentální charakterizace scintila£ních heterostruktur zaloºených na principu
luminiscence z kvantových jam nitridu inditého/gallitého v matrici nitridu gallitého
p°ipravené na safírovém substrátu. Tato struktura m¥la být vyrobena metodou or-
ganokovové epitaxe z plynné fáze. Úkolem bylo takovou heterostrukturu navrhnout,
p°ipravit a charakterizovat, zárove¬ ale provést celkovou re²er²i tématu.
V rámci práce se poda°ilo spojit experimentální data z dob minulých a propojit je
s teoretickými daty ze simulací, které jsem vytvo°il v nextnano. To vedlo k novým
poznatk·m a hypotézám o fyzikálních principech v na²ich vzorcích. D·leºitou hypo-
tézou, která £eká na experimentální ov¥°ení je vliv dotování k°emíkem. Ze simulací
a dostupné literatury vyplývá, ºe dotování k°emíkem vede k naklán¥ní vodivost-
ního a valen£ního pásu celé p¥tice kvantových jam, které v nejhor²ím p°ípad¥ vede
k tunelování elektron· a d¥r skrze bariéry a k jejich následné separaci. V ideálním
p°ípad¥ m·ºeme vyuºít dotování k°emíkem ke kompenzaci nativn¥ se vyskytujícího
náklonu pásové struktury v oblasti kvantových jam a tento jev potla£it.
S tím souvisí i zakomponování tlusté InGaN vrstvy p°ed samotným r·stem kvan-
tových jam. P°i správném dopování k°emíkem (na horní stran¥ vrstvy) m·ºeme
vychytat mnoho r·stových defekt·, které se zabudovávají pouze do InGaN a vyuºít
separaci nosi£· náboje k utlumení luminiscence s dlouhým £asem dosvitu.
Pokusil jsem se optimalizovat sloºení kvantových jam za ú£elem maximalizace p°e-
kryvu d¥rové a elektronové vlnové funkce, £ímº by do²lo k zesílení intenzity luminis-
cence z kvantové jámy. Protoºe v kvantové jám¥ je silné polariza£ní pole (vodivost-
ního a valen£ního pás je v kvantové jám¥ naklon¥n), dochází v ní k separaci nosi£·
náboje a men²ímu p°ekryvu vlnových funkcí. Pomocí simulací jsem navrhl zp·sob,
jak gradovat koncentraci india, abychom vyrovnali náklon hrany vodivostního pásu.
Zárove¬ by tato gradace nem¥la být p°íli² technologicky obtíºná.
Dal²ím tématem °e²eným v diplomové práci je p°íprava scintila£ních struktur vhod-
ných pro záchyt ionizujícího zá°ení s velkou penetra£ní hloubkou. P°i výrob¥ tlustých
struktur vznikají problémy s rostoucí energií pnutí a s rostoucí velikostí V-pit·, p°i-
pravili jsme v týmu speciální tlustou separa£ní vrstvu, která kombinuje r·stové
parametry tak, aby v kaºdé p¥tici kvantových jam byly V-pity s velikostí korelu-
jící s nejv¥t²í intenzitou luminiscence. Zárove¬ jsem nasimuloval i optimální AlGaN
vrstvu jako sou£ást separa£ní vrstvy, která bude kompenzovat i energii pnutí. Tyto
navrºené vzorky byly vytvo°eny pomocí MOVPE. Struktura s AlGaN má kvalitní
luminiscenci z kvantových jam.
Kv·li poru²e epitaxní aparatury nemohly být p°ipraveny ostatní navrºené vzorky.
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10. P°íloha

Obr. 10.1: fotogra�e otev°eného reaktoru
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Obr. 10.2: Závislost katodoluminiscence vzorku na urychlovacím nap¥tí elektron·.

Obr. 10.3: Schéma experimentálního uspo°ádání pro m¥°ení p°i excita£ní vlnové
délce 375 nm
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Obr. 10.4: Fotogra�e za°ízení Labram, luminiscen£ní a ramanovský spektrometr.
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