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Определены значения уровней энергии в запрещенной зоне InxGa1−xAs для вакансий галлия и мышьяка,

а также для примеси кремния в зависимости от содержания индия. Проведена оценка влияния дефектов

на величину мощности генерации и оптимальное значение коэффициента отражения выходного зеркала

лазерных диодных линеек (ЛДЛ) на основе In0.11Ga0.89As/AlGaAs-гетероструктур. Показано, что для ЛДЛ,

в активном слое которых присутствуют дефекты с глубоким положением энергетического уровня в

запрещенной зоне, мощность генерации существенно ниже (при прочих равных условиях), чем для ЛДЛ,

имеющих в активном слое дефекты с мелкими уровнями.

1. Введение

Гетероструктуры InGaAs/AlGaAs широко используют-

ся в современных мощных одиночных инжекционных

лазерах и лазерных диодных линейках (ЛДЛ). Рост гете-
роструктуры и ее работа в составе излучателя сопровож-

дается формированием различных дефектов, в том числе

точечных. В отличие от арсенида галлия параметры

точечных дефектов для соединения InxGa1−xAs изучены

в меньшей степени [1–5].
Как показано в [6], введение индия в решетку GaAs

оказывает заметное влияние на формирование и свой-

ства точечных дефектов. Изменение энергетических

характеристик дефектов в активном слое InxGa1−xAs

может приводить не только к изменению срока службы

приборов на основе InGaAs/AlGaAs-гетероструктур, но

и к изменению спектральных и мощностных характери-

стик инжекционных лазеров и ЛДЛ.

Концентрация дефектов в слоях InGaAs в зависимости

от методов и условий роста кристалла, как прави-

ло, составляет 1014 cm−3−1019 cm−3 [7], поэтому при

расчете спектров спонтанного излучения и коэффици-

ента усиления инжекционных лазеров целесообразно

использовать модель межзонных оптических переходов

без выполнения правил отбора по волновому вектору

электрона [8,9]. Как показано в [10,11], данная модель

наилучшим образом согласуется с экспериментальными

данными для гетероструктур с активными слоями на

основе InGaAs. Одним из параметров модели переходов

без выполнения правил отбора является боровский ра-

диус aB дефекта в активном слое.

Целью настоящей работы является определение энер-

гетических и структурных параметров точечных де-

фектов, таких как вакансии атомов галлия/мышьяка и

примесные атомы кремния, и оценка степени влияния

указанных дефектов на мощностные характеристики

лазерных диодных линеек на основе InGaAs/AlGaAs-

гетероструктуры.

2. Моделирование и анализ
результатов

Одними из характерных дефектов в активном слое

ЛДЛ на основе InGaAs/AlGaAs-гетероструктур явля-

ются вакансии атомов мышьяка и галлия, а также

примесные атомы кремния, диффундирующие в актив-

ный слой InGaAs из легированного кремнием эмиттера

гетероструктуры ЛДЛ. Для определения энергетических

характеристик указанных точечных дефектов и примесей

в соединении InxGa1−xAs применен метод кластерного

приближения [12].

Расчеты проводились с помощью программного паке-

та молекулярного моделирования GAMESS [13] неэмпи-
рическим методом самосогласованного поля в представ-

лении молекулярных орбиталей в виде линейной комби-

нации атомных орбиталей. Использовался базисный на-

бор функций MINI, позволяющий достаточно точно рас-

считать энергию химических связей и межмолекулярных

взаимодействий в кристаллических соединениях [14].

В качестве модельного кластера был выбран

70-атомный фрагмент кристаллической решетки на ос-

нове GaAs, содержащий по 35 атомов галлия и мышьяка.

Оборванные связи на границах кластера замыкались

атомами водорода, что позволило исключить искаже-

ния электронной структуры, возникающие под влияни-

ем неспаренных электронов на границе кластера [15].
Влияние содержания индия на характеристики дефектов

моделировалось путем замены части атомов галлия на

атомы индия в необходимом процентном соотношении

(3−30 at.%).
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Тип дефекта

Кластер Кремний (донор) Кремний (акцептор) Вакансия галлия Вакансия мышьяка

ESi d , meV (aB)Si d , nm ESi a , meV (aB)Si a , nm EV Ga, meV (aB)V Ga, nm EV As, meV (aB)V As, nm

GaAs 5.5 10.2 32.0 1.74 140 0.40 692 0.080

In0.03Ga0.97As 5.4 10.3 31.8 1.75 140 0.40 681 0.082

In0.1Ga0.9As 5.2 10.6 29.6 1.86 122 0.46 643 0.086

In0.2Ga0.8As 4.8 11.3 27.5 1.98 101 0.54 615 0.089

In0.3Ga0.7As 4.3 12.5 26.1 2.06 89 0.60 589 0.091

Для расчета характеристик вакансии галлия VGa и

вакансии мышьяка VAs соответствующий атом удалялся

из узла кристаллической решетки. Моделирование при-

меси атома кремния, как донора и акцептора, состояло в

замене атома галлия и мышьяка соответственно атомом

кремния. Структура и энергетические характеристики

дефектов определялись после проведения полной гра-

диентной оптимизации геометрических характеристик

кластера с дефектом — длин связей, валентных и

торсионных углов. Данный подход позволяет определить

релаксацию кристаллической решетки в области дефекта

с учетом влияния кристаллического поля окружения.

Результаты расчетов энергетических уровней дефек-

тов в запрещенной зоне InGaAs приведены в таблице.

Для вакансий галлия (EV Ga) и мышьяка (EV As), а также

для примесного акцепторного атома кремния (ESi a) уро-
вень энергии приведен относительно потолка валентной

зоны. Для примесного донорного атома кремния уровень

энергии (ESi d) приведен относительно дна зоны проводи-

мости. Также в таблице приведены значения боровского

радиуса для вакансий и примеси кремния, рассчитанные

Расчетные зависимости мощности генерируемого излучения

ЛДЛ Pout на основе In0.11Ga0.89As/AlGaAs-гетероструктуры от

коэффициента отражения R2 выходного зеркала для боровско-

го радиуса, соответствующего донорному примесному атому

кремния (Sid), акцепторному примесному атому кремния (Sia)
и вакансии атома галлия (VGa). Пунктирной линией приведена

кривая. Штриховая линия — рассчитанная в работе [18]
зависимость Pout(R2) для величины боровского радиуса 1.7 nm.

на основании соотношения: aB = e2/8πεε0E [16], где

e — заряд электрона, ε — диэлектрическая проницае-

мость, ε0 — электрическая постоянная, E — уровень

энергии соответствующего дефекта. Диэлектрическая

постоянная для кластеров с различным содержанием

индия взята из [17]. Полученные значения уровней

энергии EV Ga, EV As, ESi a , ESi d , рассчитанные для GaAs,

хорошо согласуются с результатами, полученными в

работах [5,7].
Оценка влияния дефектов на мощностные характе-

ристики проводилась применительно к ЛДЛ на основе

In0.11Ga0.89As/AlGaAs-гетероструктуры с двумя кванто-

выми ямами InGaAs, разделенными слоем GaAs, и

параметрами, аналогичными таковым в работе [18].
Мощностные характеристики ЛДЛ с учетом процес-

сов разогрева активного слоя рассчитывались на основе

системы скоростных уравнений, дополненной уравнени-

ем, определяющим величину перегрева 1T активного

слоя ЛДЛ относительно комнатной температуры окру-

жающей среды [18]:











































































































dS las
ν

dt
=

c
n

[

(Ŵgν − αlas)S
las
ν + γlasWs p ν

]

,

dS lum
xν

dt
=

c
n

[

(Ŵgν − αlum
xν )S lum + γlumWs p ν

]

,

dS lum
yν

dt
=

c
n

[

(Ŵgν − αlum
yν )S lum

yν + γlumWs p ν

]

,

dN
dt

=
σ j
2de

− BN2 −CN3 − Rlum − Rlas,

1T = RT ·V ·

(

νN
∫

ν1

Ŵgν [R3S
lum
xν + R2S

lum
yν ]d(hν)

+

νN
∫

ν1

ŴgνR2S las
ν d(hν) + EgCN3

)

,

(1)

где S las
ν — плотность потока лазерного излучения, S lum

xν
и S lum

yν — спектральные плотности потоков усилен-

ной люминесценции (УЛ), распространяющихся вдоль

(ось 0y) и перпендикулярно (ось 0x) оси резонатора

ЛДЛ соответственно, Rlum =
νN
∫

ν1

1
hν Ŵgν [S lum

xν + S lum
yν ]d(hν)

и Rlas =
νN
∫

ν1

1
hν ŴgνS las

ν d(hν) — скорости рекомбинации,
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индуцируемой потоками УЛ и лазерного излучения со-

ответственно, R2 — коэффициент отражения выходного

зеркала, R3 = 0.32 — коэффициент отражения боковых

граней ЛДЛ, c — скорость света в вакууме, n —

показатель преломления InGaAs, αlas — коэффициент

полных потерь для лазерного излучения, Ws p ν — объ-

емная спектральная мощность спонтанного излучения,

ν1 и νN — граничные частоты спектрального интервала,

в котором коэффициент усиления больше нуля для

заданного уровня инжекции, N — концентрация инжек-

тируемых неравновесных носителей заряда, B и C —

коэффициенты спонтанной рекомбинации и безызлуча-

тельной оже-рекомбинации для InGaAs, V — объем ак-

тивного слоя ЛДЛ, γlas — вклад спонтанного излучения

в поток лазерного излучения, γlum — вклад спонтанного

излучения в УЛ, αlum
xν и αlum

yν представляют зависящие

от частоты ν и тока накачки коэффициенты потерь

для потоков УЛ, распространяющихся вдоль осей 0x
и 0y соответственно. Все приведенные выше параметры

взяты из [18]. В качестве плотности тока инжекции j
использовалось значение плотности тока для области

активного слоя под полосковым контактом, с помощью

коэффициента σ = 0.8 учитывалось растекание тока в

объеме гетероструктуры [19].
В модели межзонных оптических переходов без вы-

полнения правил отбора по волновому вектору коэффи-

циент усиления задается соотношением [20]:

gv =
32e2a2

Bπ
3mcmhkT |M|2

ε0m2
0h3cndhν

∑

i

H
(

hν − (Eg + Eci + Ehi)
)

× ln

[

1 + exp
(

Fe−Eg−Eci

kT

)

1 + exp
(

hν+Fh−Eg−Eci

kT

)

×
1 + exp

(

−Ehi−Fh
kT

)

1 + exp
(

hν−Ehi−Fe
kT

) exp
(

hν−1F
kT

)

]

, (2)

где mc и mh — эффективные массы электронов и дырок

в InGaAs, m0 — масса свободного электрона, H —

функция Хэвисайда, i — число уровней энергии в

квантовой яме, Fe − Fh = 1F — разность квазиуровней

Ферми. Уровни Ферми для электронов Fe и дырок Fh

находятся с учетом уравнения квазинейтральности. Для

расчетов мощности генерации ЛДЛ при различных кон-

центрациях индия в активном слое значения эффектив-

ных масс электронов и дырок, ширины запрещенной

зоны InGaAs Eg были взяты из [17]. Величина квадрата

матричного элемента межзонных оптических переходов

в InGaAs активном слое |M|2 взята из [21]. Уровни

энергии электронов Eci и дырок Ehi в квантовой яме

при различных концентрациях индия определялись по

методике, описанной в [22]. Все расчеты проведены для

температуры 293 К.

На рисунке приведены рассчитанные по (1)−(2) зави-

симости мощности генерируемого излучения ЛДЛ Pout

на основе In0.11Ga0.89As/AlGaAs-гетероструктуры от ко-

эффициента отражения выходного зеркала для значений

боровского радиуса, соответствующих различным типам

дефектов (таблица). Как следует из рисунка, величи-

на боровского радиуса (при прочих равных условиях)
оказывает заметное влияние на мощность генерации,

а также на оптимальное (с точки зрения получения

максимальной мощности при прочих равных условиях)
значение коэффициента отражения выходного зеркала

ЛДЛ. Так, для дефектов, характеризующихся глубоким

положением энергетического уровня в запрещенной

зоне (вакансии галлия и мышьяка) и, следовательно,

меньшим значением боровского радиуса (таблица), мощ-

ность генерации существенно ниже, чем для мелких

уровней (донорные и акцепторные примеси кремния).

В работе [18] для расчетов было принято значение

aB = 1.7 nm без привязки к определенному типу де-

фекта. На основании рисунка можно сделать предпо-

ложение (считая все прочие условия равными), что в

активном слое ЛДЛ на основе In0.11Ga0.89As/AlGaAs-

гетероструктуры присутствует дефект, представляющий

собой примесный атом кремния, замещающий атом

мышьяка, либо иной дефект с положением энергетиче-

ского уровня в запрещенной зоне 0.032 eV относительно

потолка валентной зоны или дна зоны проводимости.

3. Заключение

Рассчитаны значения уровней энергии в запрещенной

зоне InGaAs для вакансий галлия и мышьяка, а также

для примеси кремния в зависимости от содержания

индия. Для указанных дефектов характерно уменьшение

значения энергетического уровня относительно соот-

ветствующей зоны с увеличением содержания индия в

InxGa1−xAs.

Проведена оценка влияния дефектов на величину

мощности генерации и оптимальное значение коэффи-

циента отражения выходного зеркала лазерных диодных

линеек на основе In0.11Ga0.89As/AlGaAs-гетероструктур.

Показано, что для дефектов, характеризующихся глубо-

ким положением энергетического уровня в запрещенной

зоне и, следовательно, меньшим значением боровского

радиуса, мощность генерации существенно ниже, чем

для мелких уровней. При этом, все прочие величины

(внутренние оптические потери, коэффициент безызлу-

чательной рекомбинации и др.) при расчетах принима-

лись равными.

Наиболее вероятным дефектом, влияющим на мощ-

ность генерации лазерных диодных линеек на осно-

ве In0.11Ga0.89As/AlGaAs-гетероструктур (с параметра-

ми из [18]), является примесный атом кремния, за-

мещающий атом мышьяка, либо дефект другого типа

с положением энергетического уровня в запрещенной

зоне 0.032 eV относительно потолка валентной зоны или

дна зоны проводимости.
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