Влияние атомов олова на ближнюю тонкую структуру края рентгеновского поглощения (XANES) кремния в твердых растворах SixSn1-x
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Внедрение атомов олова в кристаллическую решетку кремния и создание твердых растворов Six/Sn1-x является перспективным методом управления структурными и фотоэлектрическими свойствами, а также генерационно-рекомбинационными процессами и переносом носителей заряда в подобных структурах [1]. При этом, на свойства материалов оказывают влияние как параметры получения, так и внешние воздействия на структуры (температура, радиация, окисление). Кроме того, в случае определенных концентраций олова в кремнии может наблюдаться существенная перестройка зонной структуры и проявляться свойства прямозонного материала [2]. Вышеперечисленное делает твердые растворы Six/Sn1-x подходящими для создания различных термоэлектрических приборов, а также устройств оптоэлектроники, таких как лазеры и светодиоды. В настоящей работе приводятся результаты исследования ближней тонкой структуры края рентгеновского поглощения (XANES) тонких эпитаксиальных пленок SixSn1-x, выращенных на подложках кристаллического кремния.
Исследованные образцы были получены методом молекулярно-лучевой эпитаксии. Для формирования всех типов структур, очищенные и высушенные подложки транспортировались в сверхвысоковакуумную камеру для выращивания пленок, где производилась десорбция термического оксида при температуре. Затем, на буферный слой кремния толщиной 50 нм одновременно напылялись атомы кремния (~92 ат. %) и олова (~8 ат. %), источниками которых выступали электронно-лучевой испаритель (Si) и эффузионная ячейка (Sn). Толщина слоя составила порядка 10 нм (Структура I). Для Структуры II при Т = 200 oC также был сформирован 10-нм закрывающий слой кремния. В случае Структуры IV, после осаждения 50-нм буферного слоя выполнялось отдельное напыление порядка 5 монослоев Sn (без закрывающего слоя).
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Рис. 1. Спектры XANES исследованных образцов Six/Sn1-x, эпитаксиального слоя кремния, а также чистой подложки (0Si).

Для исследования образцов была использована методика спектроскопии ближней тонкой структуры края рентгеновского поглощения (XANES) - информативный неразрушающий метод исследования локальной плотности электронных состояний в зоне проводимости поверхностных слоев исследуемого вещества, позволяющий получить информацию об особенностях локального окружения атомов заданного сорта (в нашем случае кремния), упорядочения в структурной сетке анализируемого слоя поверхности. Спектры исследуемых образцов были получены на синхротроне SRC университета Висконсин-Мэдисон (Стоутон, США). Глубина анализа при получении Si L2,3 спектров составила порядка 5 нм.
На рис. 1. приведены данные спектроскопии XANES для всех типов исследуемых структур, а также для чистой подложки кристаллического кремния (р-тип, 5 Ом*см). По результатам анализа спектров, выращиваемый эпитаксиальный слой Si имеет четко выраженную кристаллическую структуру. В случае отсутствия закрывающего слоя кремния (Структура I) выявлена существенная перестройка плотности электронных состояний в зоне проводимости как в области элементарного кремния, так и в области SiO2, вызванная существенными напряжениями, вносимыми в решетку атомами Sn при образования твердого раствора. Наблюдается сдвиг положения дна зоны проводимости на ~ 0.1 эВ в сторону меньших энергий, а также заметное размытие плотности состояний в области элементарного кремния (рис.1., до 104 эВ). Более того  изменение положений точек высокой симметрии в зонном спектре. По отсутствию спектральных особенностей при больших энергиях (выше 104 эВ) можно заключить, что формирование твердого раствора SixSn1-x приводит к перестройке структуры молекулярных орбиталей поверхностного оксида.
В случае образца Структуры II, с закрывающим 10 нм эпитаксиальным слоем Si, выявлена кристаллическая структура этого слоя. Тем не менее, в электронном строении поверхностного естественного оксида отмечены изменения в распределении плотности состояний, возможно обусловленные напряженностью оксидного слоя, и по своему проявлению (отсутствию максимума при Е ~ 106 эВ) схожие с перестройкой XANES Si L2,3, спектра для Структуры I.
Для Структуры IV выявлено возможное образование кластеров олова, не оказывающих влияния на кристаллическую структуру кремния и аналогичные изменения в структуре естественного оксида.
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