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ВОЗМОЖНОСТЬ применениЯ спектроскопии  
комбинационного рассеяния света для оценки толщины 

интерфейсного слоя в сверхрешетках AlN/GaN

В рамках модели диэлектрического континуума рассматривается поведение 
полярных оптических фононов в четырехслойных периодических системах со 
слоями GaN, AlN и твердым раствором на их основе. Аналитически установ-
лен вид векового уравнения, описывающего свойства данного типа фононов 
в системах с различным отношением значений толщины слоев в практически 
важном короткопериодном пределе. Модель бинарной слоистой структуры,  
традиционно применяемая ранее для описания свойств сверхрешеток (СР), до-
полнена двумя слоями, имеющими диэлектрические свойства, характерные для 
твердого раствора Al0,5Ga0,5N. Такую модель можно применять для описания 
тонкопериодных бинарных СР с размытыми интерфейсами.  На основании по-
лученных результатов сделано заключение, что введение дополнительного слоя 
приводит к появлению дополнительных слабоинтенсивных мод в спектрах 
комбинационного рассеяния, величина частотного расщепления которых за-
висит от толщины переходного слоя. В то же время значения частот основных 
интенсивных мод в указанных спектрах слабо зависят от толщины интерфейса, 
но весьма чувствительны к отношению значений толщины слоев GaN и AlN.

Полярный фонон, модель диэлектрического континуума, нитридная 
сверхрешетка.

Введение

Широкозонные нитридные полупровод-
никовые соединения обладают рядом вы-
дающихся свойств, открывающих широкие 
возможности их использования в оптоэлек-
тронных приборах [1 – 3]. Большая вели-
чина запрещенной зоны позволяет таким 
устройствам работать в условиях высоких 
напряжений и температур [4, 5]. В на-
стоящее время светоизлучающие диоды на 
основе широкозонных нитридов часто ис-
пользуются в оптоэлектронных устройствах 
спектрального диапазона от  зеленой до УФ 
области [6, 7]. Наноструктуры на основе 
таких соединений позволяют существенно 
расширить возможности применения дан-
ных материалов. 

Ключевым моментом, влияющим на 
эффективность оптоэлектронных прибо-
ров на основе гетероструктур, является 
качество структуры выращенных образцов 
[8, 9]. Спектроскопия  комбинационного 

рассеяния света (КР) считается в настоя-
щее время перспективным методом для не-
разрушающего бесконтактного контроля 
качества и изучения выращенных струк-
тур. Высокая разрешающая способность 
современных КР-спектрометров вместе с 
высокой чувствительностью детекторов и 
соответствующим лазерным оборудовани-
ем позволяют регистрировать с высокой 
спектральной точностью даже очень сла-
бые сигналы. Однако, наряду с задачей ре-
гистрации КР-сигнала, важным моментом 
является интерпретация полученного спек-
тра. 

В данной работе рассматривается воз-
можность применения  КР для контро-
ля  сверхрешеток (СР) на базе вюрцитных 
кристаллических нитридов GaN, AlN и их 
твердых растворов. По мере уменьшения 
периода таких СР все более актуальным 
становится вопрос о границе раздела [8] и 
об учете ее возможного несовершенства. 
Настоящее исследование рассматривает  
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изменение спектра делокализованных по-
лярных оптических фононов при  наличии 
размытого интерфейса. Моделирование 
размытости интерфейса осуществляется 
путем введения дополнительного слоя с 
промежуточными свойствами, характерны-
ми для твердого раствора Al0,5Ga0,5N. Такой 
подход превращает стандартную задачу о 
двухслойной бинарной СР в задачу о четы-
рехслойной СР. Результаты, полученные в 
рамках модели диэлектрического контину-
ума (МДК), интерпретируются на основа-
нии анализа амплитуд атомных смещений 
и индуцированного ими электрического 
поля. 

Модель диэлектрического континуума

С целью моделирования свойств по-
лярных оптических фононов мы использу-
ем модель диэлектрического континуума. 
Основы данной модели были заложены в 
работе [10]. Применение данного подхода 
для описания поведения интерфейсных и 
квазиконфайнментных фононов в бинар-
ных СР GaN/AlN можно найти в работах 
[11, 12]. Данная модель основана на клас-
сических уравнениях электродинамики. 
Для случая непроводящей среды, в которой 
отсутствуют объемные заряды, уравнения 
для напряженности и индукции электриче-
ского поля имеют следующий вид:

rot 0,=E

div 0,=D

4 .= + π = εD E P E
На границе раздела двух сред должны 

выполняться условия непрерывности тан-
генциальной (соответствующее направле-
ние обозначено индексом х) составляю-
щей напряженности электрического поля и 
нормальной (соответствующее направление 
обозначено индексом z) составляющей век-
тора индукции электрического поля: 

1, 2, ,x xE E=
(1) (2)

1. 2, ,zz z zz zE Eε = ε  

где ε(1) и ε(2) – диэлектрические проницае-
мости граничащих сред. 

В МДК предполагается, что частотную 
зависимость диэлектрической проницаемо-

сти можно выразить как
2 2
LO
2 2
TO

.∞ ω − ω
ε = ε

ω − ω

Выражение (6) описывает диэлектриче-
скую функцию одномодового кристалла в 
области фононных частот [13]. Здесь ωLO, 
ωTO – частоты продольных и поперечных 
оптических фононов; ε∞ – высокочастотная 
диэлектрическая проницаемость материала. 

В зависимости от направления поля-
ризации полярные фононы в нитридных 
СР можно отнести либо к типу A1 (атомы 
осциллируют вдоль оси СР), либо к дважды 
вырожденному типу Е1 (атомы осциллируют 
в направлениях, параллельных плоскости 
интерфейса). В зависимости от угла между 
волновым вектором q и вектором поляриза-
ции P фононы разделяются на продольные 
(LО) и поперечные (ТО). Соответственно, 
мы имеем четыре типа полярных фоно-
нов: при q || z – это  A1(LО) и E1(TO), при  
q || x – A1(TO) и E1(LO).

МДК основана на поиске решений урав-
нений (1) – (6) в виде плоских волн:

0( , ) exp( ),t i t i= ω +P r P qr

0( , ) exp( ).t i t i= ω +E r E qr

Характерной особенностью СР с пло-
ской  границей раздела является возмож-
ность разделения решений на два прин-
ципиально разных типа в зависимости от 
направления волнового вектора q. К пер-
вому типу относятся решения с волновым 
вектором, перпендикулярным плоскости 
интерфейса. Как показано в работе [12], 
такие фононы локализованы в слоях одно-
го типа, а их частоты близки к значениям 
в соответствующих объемных материалах. 
Сдвиги частот таких фононов несут ин-
формацию об упругих деформациях в мате-
риалах соответствующих слоев [14]. Кроме 
того, путем подсчета числа гармоник таких 
стоячих волн можно оценить толщину сло-
ев, в которых они локализованы [15]. Одна-
ко интенсивности высших гармоник таких 
мод в спектрах КР могут быть  низкими, 
что приводит к размыванию этих линий на 
фоне других сигналов, например сигналов 
от буферных слоев. 

(2)

(1)

(3)

(4)

(5)

(6)
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К другому типу решений относятся 
фононные моды с волновым вектором, 
лежащим в плоскости интерфейса. Напря-
женность электрического поля, индуциро-
ванного такими модами, экспоненциально 
спадает по мере удаления от интерфейса 
в глубь слоя. Такой спад интенсивности 
наиболее ярко выражен в изолированных 
гетеропереходах или длиннопериодных 
СР. Поэтому данный тип фононных мод 
получил название интерфейсных. Частоты 
таких фононов, как показывают многочис-
ленные экспериментальные и теоретиче-
ские работы (см, например, [11, 12]), чув-
ствительны к соотношению толщин слоев 
и могут быть использованы для характе-
ризации выращенной структуры. Дальней-
шему их изучению и будет посящена дан-
ная статья.

Случай четырехслойной структуры

Переход от бинарной СР к четырехслой-
ной вызван необходимостью учета того, что 
в короткопериодных структурах, характер-
ные толщины которых не превышают де-
сятка монослоев, уже нельзя пренебрегать 
размытостью интерфейсов. Интерфейс 
представляет собой дополнительный пере-
ходный слой, в котором одна структура по-
степенно перестраивается в другую. Как 
следствие, эти интерфейсные слои обла-
дают промежуточными характеристиками. 
Для описания таких структур в МДК нами  
был введен дополнительный переходный 
слой с параметрами, характерными для 
твердого раствора Al0,5Ga0,5N.

В общем случае в нитридных сверхре-
шетках возможны два типа полярных опти-
ческих фононных мод [11]:

1) амплитуды фононных мод имеют экс-
поненциальный характер в обоих слоях (так 
называемые интерфейсные моды (IF));

2) амплитуда фононной  моды имеет 
экспоненциально затухающий характер в 
одном из слоев и распространяющийся в 
другом (так называемый случай квазикон-
файнментных мод (QC)).

В области фононных частот диэлек-
трическая функция может принимать как 
положительные, так и отрицательные зна-

чения (см. формулу (6)). В анизотропных 
кристаллах, к которым относятся и рассма-
триваемые нами нитриды, изменения зна-
ка компонент εxx и εzz происходят на разных 
частотах. Поэтому знак произведения εxx εzz 
меняется в зависимости от частоты. Как 
было показано в работе [11], характер фо-
нонной моды (ее отнесение к типу 1 или 2)  
зависит от знака произведения εxx εzz, ко-
торый меняется в зависимости от частоты 
(это показано на рис. 1). Фононное по-
ведение твердого раствора, как и в случае 
основных материалов GaN и AlN, тоже 
является одномодовым [16]. Частоты опти-
ческих фононов в таких СР, как и в слу-
чае бинарных СР) (см. рис. 1) лежат в двух 
интервалах: ТО-диапазон (от А1ТО-GaN до 
Е1ТО-AlN) и LO-диапазон (от А1LО-GaN до 
Е1LО-������������������������������������AlN���������������������������������). Тем не менее, наличие промежу-
точного слоя с характеристиками твердого 
раствора приводит к усложнению деления 
ТО- и LO- диапазонов.  

Как видно из рис. 1, введение двух до-
полнительных слоев из твердого раствора 
приводит к тому, что в области частот от 
Е1ТО-GaN до А1ТО-AlN появляются моды, 
для которых характер атомных движений в 
переходных слоях является распространяю-
щимся. Частоты таких мод лежат в ТО- диа-
пазоне от А1ТО-Al0,5Ga0,5N до Е1ТО-Al0,5Ga0,5N, 
а в LO-диапазоне – от А1LО- Al0,5Ga0,5N до 
Е1LО-Al0,5Ga0,5N�������������������������   . Остальная частотная об-
ласть  в диапазоне от E1ТО-GaN до А1ТО-AlN 
и от E1LО-GaN до А1LО-AlN соответствует 
фононам, для которых электрические поля 
проявляют экспоненциальный характер. 
Определение частот этих мод  состоит в на-
хождении корней определителя матрицы, 
элементы которой составлены из коэффи-
циентов граничных условий вида (4), (5) на 
интерфейсах, и условия периодичности. 

С практической точки зрения наиболее 
важным является случай короткопериодных 
структур, т. е. структур с характерными раз-
мерами слоев порядка единиц – десятков 
нанометров. Для таких структур оправдано 
длинноволновое приближение, в котором  
параметр s = qd →0, где q – модуль волно-
вого вектора фонона, d – толщина периода 
СР. 
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Применение МДК для описания полярных 
оптических фононов  в четырехслойных 

структурах

В длинноволновом приближении мы 
можем пренебречь пространственными из-
менениями электрического поля и в каж-
дом из слоев считать поле однородным. 
Направление роста нитридных СР совпада-
ет с направлением гексагональной оси объ-
емных составляющих. Поэтому можно счи-
тать, что и сама СР имеет симметрию С3v 
[20]. Как следствие, полярные фононные 
моды можно разделить на два неприводи-
мых представления: невырожденный тип А 
(с поляризацией вдоль оси роста) и дважды 
вырожденный Е (с поляризацией в плоско-
сти интерфейса).  В зависимости от направ-
ления волнового вектора эти фононы могут 
быть продольными (LO) или поперечными 
(TO). Для LO-фононов волновой вектор 
параллелен  вектору поляризации, а для 

TO-фононов – перпендикулярен. Согласно 
дисперсионному соотношению (6), для LO-
фононов мы имеем равенство

0,ε =

а для TO-фононов должно выполняться  
другое равенство:

.ε = ∞

Условие (4) означает, что напряжен-
ность поля в плоскости интерфейса во всех 
слоях одинакова (здесь и далее в формулах 
для обозначения величин, относящихся к 
определенным слоям, используются следу-
ющие подстрочные индексы: 1 – для слоя 
AlN, 2 – для слоя Al0,5Ga0,5N, 3 – для слоя 
GaN ): 

,1 ,2 ,3 ,xx x xE E E E= = =

где Ex,m (m = 1, 2, 3) – напряженность поля 
в плоскости интерфейса в слое m.

Рис. 1. Изменение знака величин диэлектрической проницаемости  
для слоев AlN (a), Al0,5Ga0,5N (b), GaN (c); d – типы фононных мод:  

интерфейсная (IF), квазиконфайнментная  с распространяющимся характером в i-м слое  
(QC i, i = 1(для AlN),  2 (для Al0,5Ga0,5N), 3 (для GaN)) и затухающим характером в остальных слоях

а)

b)

c)

d)

(7)

(8)
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Из этого следует выражение для средне-
го значения диэлектрической проницаемо-
сти в плоскости интерфейса:

1 ,1 3 ,3 2 ,2

1
( 2 ),xx xx xx xxd d d

d
ε = ε + ε + ε

где dm (m = 1, 2, 3) – толщина, a εxx,m (m = 1,  
2, 3) – диэлектрическая проницаемость в 
плоскости в слое m.       

Условие (5) означает, что вектор сме-
щения вдоль оси роста СР во всех слоях 
одинаков: 

,1 ,1 ,1 ,z z z zD D D D= = =

где Dz,m (m = 1, 2, 3) – вектор смещения 
вдоль оси роста СР в слое m.

Из этого следует выражение для средне-
го значения обратной продольной диэлек-
трической проницаемости вдоль оси роста 
СР:

1 3 2

,1 ,3 ,2

21 1
,

zz zz zz zz

d d d
d

 
= + +  ε ε ε ε 

где εzz,m (m = 1, 2, 3) – диэлектрическая про-
ницаемость вдоль оси роста СР в слое  m.

В случае СР с идеальными интерфей-
сами (d2 = 0) формулы (9), (10) переходят в 
формулы, приведенные в работе [12]. 

Как было отмечено выше, в нитридных 
СР полярные оптические моды можно раз-
бить на четыре типа: A(TO), E(LO), A(LO) 
и E(������������������������������������TO����������������������������������). Для каждого из этих типов долж-
но выполняться либо условие (7), либо 
условие (8). Для фононов с разными типа-
ми симметрии эти условия перечислены в 
табл. 1. Используя условия, приведенные в 
правом столбце табл. 1, соотношения (9), 
(10), диэлектрические функции (6) с пара-
метрами из табл. 2, мы получаем уравнения 
для определения частот фононов для каж-
дого из четырех типов.

В данной работе изложены результаты 
моделирования спектра полярных фононов 
в четырехслойной структуре. В ходе расче-
та фиксировалась общая длина периода СР 
и варьировалось отношение толщин слоев 

Таблица  1

Соотношения между типами фононной моды  
и особенностями диэлектрической функции

Симметрия фонона Диэлектрическая функция

A(TO) zzε = ∞

E(LO) 0xxε =

A(LO) 0zzε =

E(TO) xxε = ∞

Таблица  2

Фононные характеристики материалов

Материал
ω, см–1

ε∞
A1(LO) A1(TO) E1(LO) E1(TO)

GaN [17] 733 532 741 559 5,35

Al0,5Ga0,5N [18] 829 564 883 586 5,06*

AlN [19] 888 610 911 669 4,76
*) Cреднее между значениями для объемных материалов GaN и AlN.

Обозначения : ω – частота фонона; A1, E1  – типы мод; LO, TO – продольная  
и поперечная моды соответственно; ε∞ – высокочастотная диэлектрическая постоян-
ная материала.

(9)

(10)
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GaN и AlN при фиксированной толщине 
переходных слоев Al0,5Ga0,5N. В расчетах 
использованы  безразмерные координаты s. 
Значение периода СР в относительных еди-
ницах составляло s = qd = 0,12 при толщи-
не переходного слоя s2 = 0,01. Таким обра-
зом, толщины слоев GaN и AlN менялись в 
пределах 0,01 – 0,09. Для удобства анализа 
вводится безразмерный параметр  

h = d2/(d1 + d3), 

где dm  – значения толщины слоев в размер-
ных единицах (m = 1, 2, 3).

В полученных решениях можно выде-
лить две группы фононных мод (I и II). Эти 
моды имеют следующие частоты:

I������������������������������������. близкие к соответствующим значени-
ям в объемных составляющих и локализо-
ванные в одном из слоев;

II. сильно зависящие от соотношения 
толщин слоев и делокализованные по всей 
СР.

К первому типу решений относятся фо-
ноны симметрии A(LO) и E(ТО). В фононах 
этой симметрии частоты полярных фононов 
близки к частотам фононов в объемных ма-
териалах GaN, AlN, Al0,5Ga0,5N (cм. табл. 2). 
Отличие от случая бинарной СР AlN/GaN 
состоит в том, что в спектрах четырехслой-
ных структур появляются фононы с часто-
тами, характерными для материала проме-
жуточного слоя. Как и в случае бинарной 
СР, частоты этих мод не изменяются при 
изменении относительной толщины слоев 
GaN и AlN. 

Качественно иной характер проявляют 
моды симметрии А(ТО) и E(LO). Данные 
типы мод чувствительны к соотношению 
толщин слоев. Рассчитанные частоты таких 
мод в четырехслойных и бинарных СР при-
ведены на рис. 2. 

Для мод  А(ТО) и E(������������������LO����������������) в четырехслой-
ной периодической структуре мы получи-
ли по три решения. Одно из них попада-
ет в «нормальный» диапазон: для A(ТО) 
моды оно лежит в диапазоне ТО-частот, а 
для E(LO) моды – в диапазоне LO-частот. 
Частоты двух других решений оказываются 
в «аномальном» диапазоне: для A(ТО) мод 
одно лежит в диапазоне LО-частот, а другое, 
для E(LO) мод, – в диапазоне TO-частот.

«Нормальные» моды характеризуются 
синфазными амплитудами атомных сме-
щений, а потому, как и в случае бинарной 
СР [12], являются наиболее интенсивными 
в спектрах КР (далее указанные моды бу-
дут обозначаться соответственно A(ТО)+ и 
E(LO)+). Присутствующие  промежуточные 
слои начинают оказывать заметное влияние 
на эти моды  лишь в случае, когда толщина 
одного из слоев становится сопоставимой с 
толщиной переходного слоя. Но в большом 
диапазоне отношений  толщин слоев GaN 
и AlN частоты этих мод почти не зависят 

Рис. 2. Зависимости частот A(TO) (а) и  
E(LO) (b) фононов от параметра s1 = qd1 в ТО-  

и LO- диапазонах. Показаны случаи СР,  
содержащих переходные слои Al0,5Ga0,5N  

с фиксированными толщинами  
s2 = 0,01(символы) и не содержащих, s2 = 0 

(линии).  
В обоих случаях фиксированный период СР  

составлял s = qd = 0,12

а)

b)
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от наличия  промежуточного слоя. Этот 
результат подтверждает возможность ис-
пользования этих мод для характеризации 
структуры выращенных образцов. 

Теперь обратимся к анализу «аномаль-
ных» мод. Обозначим их соответственно 
А(ТО)1–, А(ТО)2– и E(LO)1–, E(LO)2–. В та-
ких модах амплитуды атомных смещений 
в слоях GaN и AlN антифазны. Введение 
между ними промежуточного слоя приво-
дит к тому, что данные моды расщепляются 
по сравнению с бинарной СР.  Расщепле-
ние связано с тем, что в случае фононов с 
более высокой частотой (А(ТО)1–, E(LO)1–) 
атомы в переходном слое движутся синфаз-
но с атомами в  слое GaN и антифазно с 
AlN�������������������������������������, а в случае фононов с меньшей часто-
той (А(ТО)2–, E(LO)2–) атомы в переходном 
слое движутся синфазно с атомами в слое 
AlN и антифазно с атомами GaN (рис. 3).  

Как видно из рис. 4, величина расще-
пления частот «аномальных» мод увели-
чивается с ростом толщины интерфейса и 
достигает величины 50 см–1 при h = 0,10. 
Моделирование четырехслойных систем с 
различными толщинами переходных слоев 
показывает, что величина частотного рас-
щепления этих мод несет информацию об 
относительных толщинах переходных слоев 
(см. рис. 4). 

Результаты и выводы

По результатам моделирования спектра 
полярных оптических фононов в четырех-

Рис. 3. Распределения амплитуд атомных смещений в периоде четырехслойной СР (IL1 и IL2 – 
переходные слои Al0,5Ga0,5N). Представлены моды A(TO)1– и A(TO)2– (a), E(LO)1– и E(LO)2– (b) .  

Стрелки отражают фазовые соотношения между атомными смещениями в слоях СР

а) b)

Рис. 4. Зависимости частот полярных  
фононных мод А(TO) (a) и E(LO) (b)  

в бинарных СР �������������������������GaN����������������������/���������������������AlN������������������ с размытым интер-
фейсом от толщины слоя AlN s1, выраженной  

в безразмерных единицах, при разных  
значениях параметра h: 0 (символы), 0,01 (1), 

0,05 (2), 0,10 (3)

а)

b)
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слойных СР предсказано появление до-
полнительных (по сравнению с бинарными 
СР) фононных мод, несущих информацию 
о размерах переходного слоя. Показано, 
что в четырехслойных СР в фононных 
спектрах симметрии А(TO) и Е(�������� L������� О) при-
сутствует несколько мод, соответствующих 
разным фазовым отношениям атомных 
смещений как в слоях основных мате-
риалов, так и переходных слоях. Зависи-
мость частот наиболее интенсивных линий 
A(ТО)+ и E(LO)+  от отношения толщин  
слоев GaN/AlN практически совпадает с 
таковой для случая бинарной СР. Поэтому 

эти линии могут быть использованы для 
определения отношения толщин основных 
слоев �������������������������������GaN����������������������������/���������������������������AlN������������������������ даже при наличии размы-
тых интерфейсов. Величины расщепления 
слабоинтенсивных мод (А(ТО)1–, А(ТО)2– и 
E(LO)1–, E(LO)2–) могут быть использова-
ны для определения относительной тол-
щины переходного слоя. Таким образом, 
экспериментальное определение частот 
полярных оптических фононов открывает 
возможность оценки относительных раз-
меров как основных слоев выращенной 
структуры, так и степени размытости ин-
терфейса.  
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