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摘要 用分子柬外延方法在 GaAs(1O0)村底上生长了Zn-一 Mg se(0≤ ≤1)三元半导体告叠 

薄膜．在室温下i刚量了这些样品的红外反射光谱．采用舟电函数的经典色散理论，并且考虑衬底 

的影响后，计算了样品的红外反射光谱井与测量结果作了比较．我们发现对于 <o．2，0．z< 

<O．5和 z≥仉5三种不同情形，反射光谱袁现出不同 

关键词 zn～Mg~Se：盐 苎矍{ 盐基壁兰堂： 

引言 

卜 Ⅵ族宽禁带半导体化台物是制备蓝绿半导体发光器件的一类重要材料．首先，它们 

的禁带很宽，大都处于蓝绿色波段；其次它们大部分是直接带隙材料’，有较高的发光效率．这 

些性质决定着它们在实现大面积平板彩色显示．增大光信息存储密度以及提高激光打印速 

度等诸多领域有着重要用途．Zn1 xMgxSe是此类材料中的一种，它的带隙随着．27的变化可 

以从 2．7eV变到 3．6eV，并且是直接带脒材料[1一．理论上预言可以对它进行 n型掺杂0]．这 

些特性使它成为制备蓝绿半导体发光器件的一种很有潜力的材料，另外．它还是四元台金 

Znl--xM＆s ⋯Se的一种端点材料(对应于 一1)0]．上述四元台金是 Ⅱ一Ⅵ族蓝绿激光器结 

构中的重要部分 ]． 

Zn Mg~Se材料的晶格常数和带隙随组份的变化关系已有报道 ]．最近利用 x一射线衍 

射和喇曼散射方法．我们也研究了Znl-xMg Se材料的结构与喇曼散射特性 “．除了x射线 

衍射、喇曼散射、光致发光等技术，红外光谱同样是材料研究和表征的一种重要手段．利用它 

不仅可以表征材料的质量，通过分析获得材料的众多光学常数，还可以研究材料的晶格振动 

行为．本文报道了Zn1--xMgxSe样品的红外反射光谱的研究结果．这些结果对于该类材料的 

生长表征与应用都是十分重要的． 

1 实验 

研究所用的Zn 一 Mg~Se样品是用分子束外延方法生长在掺杂GaAs(100)衬底上得到 
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摘要 用合于束外延方坛在 GaAs (100) 忖 1直土生 t 了 Znl_1Mg，，:Se(O~三X~二lJ三元半导体告壶

茸膜在室温下 JM~ 量了这些样品的红件反射光谱.采用介电函数的经典色散理论，并且寺阜衬虚

的1"响后，计算了样品的红外反射光谱井与测量结是作了比较我们 ;!t现对于 X<O. 2.0. 2<.x 

<0.5 和启0.5 三种不同情形·反射光谱在现出不同的结构· ‘ 3,.Ít / 

关键词川岛吐出ι地主作/抽丰#
引言

1- 1'1族宽禁带半导体化合物是制备蓝绿半导体发光器件的一类重要材料.首先，官们

的禁带很宽.大部处于蓝绿色波段;其次官们大部分是直接带隙材料，有较高的发光效率.这

些性质决定着官们在实现大面秧平板影色E直示，增大光信息存储密度以及提高激光打印速

度等诸多领域有着重要用途. Zn 1-rMg.5e是此类材科中的一种.宫的带隙随着 Z 的变化可

以从 2.7eV 变JlJ 3. 6eV.并且是直接带隙材料[(J. 理论上预言可以对官进行 n 型掺杂EZ1 ，这

些特性使官成为制备蓝绿半导体发光器件的一种很有潜力的材料咽另外，它还是四元含金

Znl-.rMg.rSl-ySey 的一种端点材料(对应于 y= l) Dl. 上述四元含金是 n - 1'1族蓝绿激光器结

构中的重要部分[3]

Zn'-rMg.5e材料的晶格常数和带隙随组份的变化关系已有报道[IJ. 最近利用 L射线衍

射和喇曼散射方法，我们也研究了 Zn'-rMg.5e材料的结构与喇曼散射特性[f.].除了 X 射线

衍射、喇曼散射、光致发光等技术.红外光谱同样是材科研究和表征的-种重要手段.利用宫

不仅可以表征材科的质量.通过分析获得材料的众多光学常数，还可以研究材料的晶格振动

行为.本文报道了 Zn，_rMιSe 样品的红外反射光谱的研究结果，这些结果对于该类材料的

生长表征与应用都是十分重要的.

1 实验

研究所用的 Zn'_rMg.5e样品是用分子束外延方法生嵌在掺杂 GaAsOOO)衬底上得到
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的．束源分别是 Zn(5N)．SetSN)~ Mg(2N)．生长温度为225"C，从生长条件估计外延层厚 

度约为几个 m一样品组分 是由x一射线方法得到的【 ． 

Zn⋯ Mg Se样品的红外反射光谱是在室温下测量得到的．所用仪器为 Bruker IFS— 

l13V型远红外傅里叶变换光谱仪，测试条件为近正入射和非偏振光情形，波数范围为 70～ 

750cm ，光谱分辨率为 lcm～． 

2 理论计算 

Zn。⋯Mg Se红外反射光谱的分析是采用介电函数的经典色散理论．并且考虑外延层与 

衬底之间的干涉效应而进行的．介电函数的经典色散理论认为，可以把晶体光作若干个阻尼 

谐振子组成的体系．因而在声子模频率区域．晶体的介电函数可以写为 ： 

舶 一 蒜岳鲁 一本 ， ⋯ 
式(1)中 0( )， 。(z)分别表示第1个振子的TO和LO模的频率，r 表示第1个振子的展 

宽， 是等离子体振荡频率，r 是它的展宽．右边第一项来源于晶格振动(声子)的贡献，第 

二项是自由载流子的贡献． 

对于 ZnMgSe／GaAs体系，外延层 ZnMgSe为非掺杂样品，自由载流子对介电函数的贡 

献可忽略，因此介电函数可写作 

一  蒜岳 ， 
式(2)中对均匀完整的外延晶体． 1，2；1表示类 ZnSe模，2表示类 MgSe模 ． 

对于衬底 GaAs而言，由于它是掺杂的，所以它的介电函数不仅来源于 GaAs声子的贡 

献，同时还需要考虑自由载流子的影响，它的介电函数可写为： 

一 屯 等 一弈 ． ㈨ 
将ZnMgSe／GaAs样品看作具有理想陡峭界面的两层薄膜，井设rn与r 分别为两个界 

面的反射系数，则总的反射系数 r可以写为 

一  每· ㈨ 
在正入射条件下． 

一  一

-- 1
一 ：  ， 一  。 

V ，( )十 1 V (∞)十 V ，(∞) 

其中d为外延层的厚度，̂为入射光的波长．最终的反射率R可以写为： 

= ⋯ ’ =  ； ． ㈣ 
式 (5)中 RD=roro"．Rl— r ． 
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的.束源分别是 Zn (5N) ,Se( 5:可}和 Mg(2N). 生长温度为 225'C ，从生长条件估计外延层厚

度约为几个 μm. 样品组分 r 是由 x-射线方法得到的[4J.

Zn ，_，Mg，Se佯品的红外反射光谱是在室温下测量得到的.所用仪器为 Bruker IFS 

113V 型远红外傅里叶变换光谱仪，测试条件为近正入射和非偏振光情形，波数范围为 70-

750cm- 1 •光谱分辨率为 lcm- 1 •

2 理论计算

Zn，_，Mg，Se红外反射光谱的分析是采用介电函数的经典包散理论.并且考虑外延层与

衬底之间的干涉玫应而进行的.介电函数的经典包散理论认为，可以把晶体光作若干个阻尼

谐振子组成的体系.因而在声子模频率区域.晶体的介电函数可以写为[5J:

~aÆo(/) - w' - ;wr， ~oow; 
时叫= <_11 一一，

且，且吟。(1) - .; - iωr， .; +ωFJ 
(}) 

式(1)中 ωLU(l)，的。(1)分别表示第 t 个振子的 TO 和 LO 模的频率 ， I飞表示第 t 个振子的展

宽'Wþ 是等离子体振荡频率，凡是它的展宽.右边第一项来源于晶格振动〈声子)的贡献，第
二项是自由载流子的贡献.

对于 ZnMgSe!GaAs 体系，外延层 ZnMgSe为非掺杂样晶，自由载流子对介电函数的贡

献可忽略，因此介电函数可写作

吨。υ) -.;一山，r，
/(ω)ιH 

J 叶。(1) - .; - iwr, ' 

式(2)中对均匀完整的外延晶体./=1.2;1 表示类 ZnSe摸 .2 表示类 MgSe模['J

(2) 

对于衬底 GaAs 而言，由于它是掺杂的，所以它的介电函数不仅来源于 GaAs 声子的贡

献，同时还需要考虑自由载流子的影响，它的介电函数可写为 z

哨。-.; - iωrsειd 
e，(叫 =é 一-- F 一

A 吨。5 - w2 - iwr, w2 + iωIrp • 
(3) 

将 ZnMgSe!GaAs 样品看作具有理想陡峭界面的两层薄膜，并设 r， 与 r， 分别为两个界

面的反射系数.JJlIJ总的反射系数 r 可以写为阻，町

在正入射条件下.

r = r~ + r1 tfX 
一一1 + ro • r1俨'

r 一 ι;二;一 1 v;,(w) - v;;(w) 4豆豆
(1 V~f(W) 士丁'rI=dz;+dE'z= A F 

其中 d 为外延层的厚度 ， À 为入射光的波长最终的反射率 R 可以写为:

r. r* R。 + R ,.-2Im'" + 2Re(r,' r ,e"') 
1 + RoRle~2lml.r) + 2Re( 7:o ~ r1

e''"")' 

式 (5) 中 Ro=r(lr; .R1 =r们‘

(4) 

(5) 
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3 结果与讨论 

图1是一些组份较小的 Zn⋯Mg Se样品的测量与计算的红外反射谱，图 1中实线代表 

实验测量结果，圆圈代表计算结果 ，由图1可以看出．两者符合得很好，实验中测到的所有的 

峰谷结构都能由计算谱给出．必须指出，在计算中，外延层ZnMgSe的介电常数仅计及两类 

声子的贡献，即类ZnSe和类 MgSe模竹贡献．它们的频率均取自于喇曼散射谱的测量结 

果 “，声子的展宽J ，J 和高频介电常数 以及外延层厚度 d被看作可调参数．GaAs的各个 

参数分别取为：嘶 —268cm～，∞m一291cm～，J，一3cm-。，如一11．来 自衬底的等离子体振 

荡频率 和对应的展宽 J 也在计算中作为可调参数．图 1中计算与实验结果的一致性 ，表 

明对于上述样品计算中采用的理想的两层薄膜模型是可行的}同时也说明这些样品的晶体 

尤其是异质界面的完整性是比较好的．另外，对于具有双模振动行为的合金体材料，其红外 

反射光谱通常表现为两个反射带．而对外延薄膜材料，诸如ZnMgSe／GaAs样品，可以看出 

它们的反射光谱要比体材料复杂得多，显示出更多的结构，表明衬底的影响是十分重要的． 

∞，cm。。 ∞／cm-t 

(a) (b) 

图 1 Zn Mg．Se样品计算(圆圈)与测量(实线)的红外反射光谱 

(a)z— O．05，(b) 一 0．25 

Fig、1 Measured and calculated nfrared reflection spectra of ZⅡ．一 Mg．-Se samples with 

我们在分析中发现，并不是所有ZnMgSe样品的红外反射谱都能用两层模型加以很好地 

描述．例如，图 2给出了-z一0．21的样品的测量和计算的红外反射光谱．对于这块样品，不论 

如何调节r ， ， ，d， 和r 的值，总不能使计算曲线与实验曲线很好符合，存在的问题是 

GaAs结构的相位与反射光谱的高波数部分不能同时兼顾 ，两者只能有一处符合得较好．图 

2(a)与图2(b)分别表示两种计算谱与实验结果的比较，其中图2(a)中 一180em一， 一2． 

0 m，图2(b)中 一245cm-。，d=2．7 m，其它的参数相同．在图2(a)中，计算谱能很好地描 

述 GaAs结构以及 ~<300cmI1的部分 ，但 co>300cm 的部分与实验有较大的偏差．在图 2 

(b)中，测茸谱中其它的部分都能很好地由计算谱给出，但是计算谱中的GaAs结构的位相 

● 

l 
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3 结果与讨论

图 1 是→些组份较小的 Zn，_，Mg，Se样品的测量与计算的红外反射谱，图 1 中实线代表

实验测量结果.困圈代表计算结果.由图 1 可以看出，两者符合得很好，实验中测到的所有的

峰谷结构都能由计算谱给出‘必须指出，在计算中，外延层 ZnMgSe的介电常数仅计及两类

声子的贡献， np类 ZnSe和类 MgSe模的贡献.官们的频率均取自于喇曼散射谱的测量结

果E飞声子的展宽1， 'ι和高频介电常数ι以及外延层厚度 d 被看作可调参数‘ GaAs 的各个

参数分别取为 z 附u.r =268cm- 1 ， ωLo..= 291cm- 1 ,/.= 3cm- 1 ， ι=11.来自衬底的等离子体振

荡频率 ω，和对应的展宽 1， 也在计算中作为可调参数.图 1 中计算与实验结果的一致性，表

明对于上述样品计算中采用的理想的两层薄膜模型是可行的 s同时也说明这些样品的晶体

尤其是异质界面的完整性是比较好的.另外，对于具有双模振动行为的合金体材料.其红外

反射光谱通常表现为两个反射带.而对外延薄膜材料，诸如 ZnMgSe/GaAs 样品，可以看出

官们的反射光谱要比体材料复杂得多，显示出更多的结构.表明衬底的影响是十分重要的.

1.0 

0.8 .r ~O.25 

0.6 

。4

3 

0.0 
100 2皿 3阅 400 500 600 700 0.0 

100 2皿 3皿 400 5回曲。

ωJcm- l 
ωIcm. l 

~) ~I 

图 1 Zn ，_.Mg，Se样品计算(圆圆〉与测量 t实线〉的组外反射光谱

(al ,,-=0.05. (b) x=O. 25 
Fig、 1 Measured and calculated Lofrared ref1ection 叩ectra oi Znl_~Mg~先回mpl，田 with

我们在分析中发现.并不是所有ZnMgSe样品的红外反射谱都能用两层模型加以很好地

描述‘例如，图 2 给出了x= 口. 21的样品的测量和计算的红外反射光谱.对于这块样晶，不论

如何调节r，.凡，ι ，d ，岛和凡的值，总不能使计算曲线与实验曲线很好符合，存在的问题是

GaAs结构的相位与反射光谱的高披数部分不能同时兼顾，两者只能有一处符合得较好.图

别的与图2(b)分别表示两种计算谱与实验结果的比较，其中图别的中 ω'，= 18Ocm-' ,d=2. 

0μm，图 2(b)中吨=245cm-'.d=2.7μm，其宫的参数相同.在图 2(a)中，计算谱能很好地描

述 GaAs 结构以及 ω<:300cm-'的部分.但 ω>30口cm- 1的部分与实验有较大的偏差‘在图 2

(b)中，测量谱中其z的部分都能很好地由汁算谱给出，但是计算谱中的 GaA思结悔的位相

• 

• 



6期 j： l：蓦：Zn ．Mg Se 、缝半导体台台薄膜的红外匣时光谱研究 409 

cm一 ∞l，cm 

(a) (h) 

圈2 Zn ”Mg㈨Se样品的计搏与测笸的红外厦射光谱 

( ) 一 180cm— t 一 2．0 m (b) 一 245cm ～-d-：2，7 m 

F 2 Measured and cah~uLated infrared reflection~ ctra of Zn 9Mg。 Se samples 

显然 洲最谱耵 一定的偏差、这种状 兑的存在，其原田可能是在计算中，我们把外延层和衬 

底的界面部看成理想的情况“及假没外延层是完全均匀所致．在实际情形下，外延层与衬威 

之间的 质 彳乇往不是理想的，在昴质界面附近呵能会有 一过渡层，这时群品的红外反射 

率也就不能} 卅公式(4～5)柬定 }算． 

对于组份 』一逝夫的样 +Zn 一Mg Se台盒 

的结构完 ft和 性 再存在．正 Ll我们 

x射线衙射 阳喇曼辩巾已羟发现的，外延 IfJ 

： f“阿时仔往不同的结构或取向 ]．例衄l； 

耐时存 (1 uO)取向和(̈ 1)取向的闪锌矿结 

构．另外，对于 同的 ．两种晶向的含馕和组 

份均不 ， ：0．5时，(111)品向在外延层巾的 

含最很小，几 乎可以忽略．而对1： >，0．5的样 

品 (̈ ])品阿的 请增九，并 翻．两种晶向结构 

的组份瘫别电较 ． 3给出丁 ：0．65的样 

品的测量和计算的红外反射光讲．对这块样品， 

由x射线符；时 可 得到(i00)绗构中Mg的组 

份 为 ， 0。65．而(̈ 1)结构中Mg的组分 = 

0．30，这样两种绩干目的品格搬 I频率就会很不 
。

样，厦映在丑：外反射光谱 } ，就存在更加复杂 

的结构．在汁算qI，Zu Mg．Se外延层的介电 

函数必须考虑四种声子的贡献，即两个类 ZuSe 

nl 

图3 Zn Mgm Se样品的计算 

’ 与漫4量的红外反射光谱 
Fig-3 Measured and eaku~ted infrared retie— 

ct]on sI)ectra of Znn Mg0 65 saraple 
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固然可测与::i: i1Ý fj 定的偏走‘这种状况的存在.其原因口J能是在 ìl 算中.我们把外延层和衬

JIHf~ 界1M都有成理想的情况以及假设外延层是;.;全均主J所玫.在实际情形下.外延后与衬J蔽

之间的忡 Iif! ~，' 1(11'往往不是理想的，在 Jf质界面'附近呵能去有 4过搜层，这时样品的主T外反射

中也试不能科片lflk式 (4---5)'1'~ ，江 l，ti I 异

x.tTm li/ L '旦大的悻，怡 .Z11，_ ， Mg~Se Q- ~ 
IÍ~Ji 占饨~.:~怯1' 1 和'1". '1'1.:不同 Yf{.r:. 11二 ~II~ 门 t

X 射线[斤射阳喇虽语中己fE发现的.外延注中

"1" )1呵 IHi在下!口I的结构ξx取向 [8] 例如吁以

同 11.1 ít- (f (]I '0 J Jli( I"J 和( 11] 、取向的队l 轩矿27l

问.元外 ，(-].1' 不同的 h 两 fir tRd~J 的Ji -ttt相主i

f叶均不|司 ， .r<: 币.!)时， (]ll)品 "'J 在外延民'i' iY-J 

含量很小，几于可以忽略而对于 ".>0.5的作

品‘ (J J J)品，:吁的 ;Ht l1"I!~ .并[l两神品作]结构

IYJm份/主导IJ l!!.较大.民1 :，给出了 .r= 0.65的轩

品的测扯和计算的红外反射光讲.时这块样品-

I~l '(肘线作肘可以得到<1(0)纣梅巾 Mg 的组

l!t 布 r~~O. 65. i而 (ll] 此占掏中 Mg 的苦H} .:r=

1). ~O ，这佯两种Efi悔的品恪振动频书就会恨不

作，皮映在江外反射地l昔!卒，就存在更加复杂

的结构.在计算中，Zn，. ， Mg)'<，扑延层的介电

函数必须号也I~ 种声子的贡献，即两个类 ZnSe

因 3 Zn" 4~MgfL 5~Se样品酌w算
与测量的组.91、反射光谱

Fig. 3 MeGsured El.nd ci11cumted infrared refle 

ction spectra 01 Zno ]'iMgO.~5& stlmple 

G 

，~O.65 

'" 

. 



红 外 与 毫 米 谴 学 报 16卷 

模和两个类 MgSe模．从圉 3中可以看出，计算谱和测量谱是符合得比较好的，测量谱中各 

个结构都能在计算潜中显现出来．但是在 300~400cm 附近还有偏差 ，主要是计算反射率 

的绝对量偏小．我们认为差别的来源主要是由于对于高组份的样品，衬底和外延层之间的异 

质界面已经偏离理想的状态，样品不能再用两层模型加以很好地描述，正如上面已经提及 

的．另外，除了异质界面是理想性外，外延层的纵向均匀性也存在问题．除了闪锌矿结构以 

外，外延层中还有可能存在着少量的氯化钠结构 ]，显然它也会对红外反射光谱造成影响． 

由图1至图3中的Zn ⋯Mg Se样品的红外反射光谱可以看出，它们主要呈现下述特点： 

(1)在150crn 附近有一低谷．这一低谷反映了掺杂的GaAs~,t底中的自由载流子对介电函 

数的贡献(式(3)中的第 2项)；(2)在 290cm 附近均有一尖锐的结构，这是来自GaAs衬底 

的长波光学声子的贡献(式(3)中的第 1项)；(3)在 >400cm 区域，反射率随 缓慢变 

化．对其中部分样品，可看到R随 的振荡起伏．这一区域的反射谱主要由高频介电函数e 

和薄膜的厚度d决定．振荡起伏主要起源于外延薄膜样品的干涉效应；(4)其它的复杂结构 

均来自于Zn 一 Mg~Se中的品格振动对介电函数的影响．这些结构可由公式(5)加以计算． 

~o／cm- 

图4 MgSe样品的计算与测量的红外反射光谱 

Fig·4 Measured and calculated infrared 

reflection spectra 0f MgSe 

】0O 200 300 400 500 600 700 

椭 一l 

图 5 Z 5Mg sSe的折射率和 

消光系数的色散关系 
Fig．5 The dispersi0n cul'v~ of the optical refractive 

index and extlnetlon coefficient 0f Zn0 Mg 25Se 

对 一1，即MgSe样品，从 x射线衍射谱已经得出外延层为单一的氯化钠结构E4]．该样 

品的红外反射谱及其计算结果示于图 4．该红外反射谱包含来自GaAs衬底和来自MgSe外 

延层的贡献．由于外延层只含有一个长波光学声子，因此其红外反射谱明显不同于其它合金 

的谱图．同时，由于 MgSe样品的晶体质量较差，其光学声子的展宽很大(~100cm )，或者 

说，它的振子强度很小，因此反射谱的主要贡献来自GaAs衬底，而对外延层介电函数中的 

晶格振动频率的选取不是非常敏感． 

通过计算的红外反射谱与测量结果的比较，我们可以得到与zn1-zM Se晶格振动有关 

的物理参数．由于各个声子的振动频率已由喇曼测量结果给出，因此从分析中得到的最主要 

维普资讯 http://www.cqvip.com 
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模和两个类 MgSe 模.从图 3 中可以看出 .ìt算谱和测量谱是符合得比较好的，测量谱中各

个结陶都能在ìt算辞中显现出来但是在 300~40Ocm-l附近还有偏差，主要是ìt算反射率

的绝对量偏小.我们认为差别的来源主要是由于对于高组份的样品.衬底和外延层之间的异

质界面已经偏离理想的状态，样品不能再用两层模型加以很好地描述，正如上面已经提及

的另外，除了异质界面是理想性外，外延层的纵向均匀性也存在问题.除了闪铸矿结构以

外，外延层中还有可能存在着少量的氧化锅结构凶，显然它也会对红外反射光谱造成影响.

由图1至图3中的Znl_ ，Mg，Se样品的红外反射光谱1îJ以看出，它们主要呈现下述特点 z

(1)在150cm- 1 附近有一低谷，这→低谷反映了掺杂的GaAs衬底中的自由载流子对介电函

数的贡献t式 (3)中的第 2 项)川 2)在 290cm- 1附近均有一尖锐的结构，这是来自 GaAs 衬底

的长波光学声子的贡献〈式 (3)巾的第 l liÎj); (3)在 ω>400cm- 1区域，反射率随国缓慢变

化‘对其中部分样品，可看到 R 随国的振荡起伏.这一区域的反射谱主要由高频介电函数ι
和薄膜的厚度 d决定.振荡起伏主要起源于外延薄膜样品的干涉效应 (4)其它的复杂结构

均来自于 Zn卜rMg，.5e中的晶格振动对介电函数的影响.这些结构可由公式(5)加以计算
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图 4 MgSe样品的计算与测量的红外反射光谱 图 5 ZIlt.J. 15Mgu 2SSe的折射事租

F咱. 4 Measured and calculated infrared 消光系数的色散关系

reflectÎon spectra of MgSe Fig.5 The dispersion CUIVes of the optical refractive 

index and extÎnction coefficient of Znn 15Mg[l. 2S Se 

对 x=l.~~ MgSe样品，从 X 射线衍射谱已经得出外延层为单一的氯化锅结构['1 该样

品的红外反射谱及其计算结果示于图 4. 该红外反射谱包含来自 GaAs衬底和来自 MgSe外

延层的贡献.由于外延层只含有一个伏波光学声子，因此其红外反射谱明显不同于其它合金

的谱图.同时，由于 MgSe样品的晶体质量较差，其光学声子的展宽很大(>10Ocm- 1 ) ，或者

说，它的振子强度很小，因此反射谱的主要贡献来自 GaAs 衬底，而对外延层介电函数中的

晶格振动频率的选取不是非常敏感.

通过计算的红外反射谱与测量结果的比较.我们可以得到j与 Znl_rMg，.5e晶格振动有关

的物理参数由于各个声子的振动频率已由峭曼测量结果给出，因此从分析中得到的最主要

. 

. 

. 



6期 ￡东红等：Zn Mg Se外延半导体合金薄膜的红外反射光谱研究 411 

的两个参数是展宽因子 r ，r ．从表 1可以看出，对 ≤0．3O的结构，展宽因子一般随着 

值的增加而增大．例如当 z由～0增加到～0 30， 由～3．Ocm 增加刊~13cm～，而 r 则 

由～7cm 增加到～28cm ，表明在上述 范围，晶格的无序和不完整性是随 的增加而增 

加的．其原因不仅是因为生长的外延层品质随 的增加而变差，而且在该z范围内台金的 

无序也随 的增加而增加．值得注意的是，对所有的样品，类 MgSe模的展宽 r 总是大于类 

ZnSe模的展宽因子 r ，而且相差很多．对于 大于 的物理起因，需要作进一步的探讨． 

表 1 Zn delg~Se样品的组份及计算中所采用的参数 

Table 1 Alloy campost~ins of Znl⋯Mg Se and 

their physical parameters used in the calculations 

文献[8]和[9 1o]报道在 Ga⋯A＆P和 Cd 一rig"re台金中，红外反射谱的描述必须计 

及合金的团聚或多振子效应．例如，在 Ga ⋯As P闪锌矿结构中，由于合金无序，在每一 Ga 

离子周围的 As或P离子的分布是随机的，存在多种可能性，因此可能产生不同的振动模式 

及频率．值得注意的是，在 Zn 一 Mg~Se红外反射光谱的描述中，并不需要考虑文献[9～u] 

中所报道的团聚或多振于效应，只需要考虑两类振动模，即类 ZnSe和 MgSe模即可，表明外 

延合金中并无由组份,27空间起伏所导致的团聚效应．更重要的是，对于短程合金无序，即每 

个Se离子周围Zn和 Mg离子分布的随机性 ，在计算红外谱时，并不需要考虑多振子模型． 

通过测量得到的Zn～Mg Se红外反射谱与计算谱的比较，我们可以推出合金层的介电 

函数 ，并由此得到红外区域的光折射率 和消光系数 k．作为一个例子 ，我们把从 -T一0．25 

的样品中得到的结果示于图5中．上述函数的获得无论对材料的表征和实际应用都具有重 

要价值． 

4 结论 

用分子束外延方法在GaAs(100)衬底上生长 Zn1--sMg Se(O≤ ≤1)三元半导体合金薄 

膜．在室温下测量这些样品的红外反射光谱．采用介电函数的经典色散理论，并且考虑衬底 

的影响后．计算了样品的红外光谱并与测量结果作了比较．我们发现，对于小组份 <o．1 

的样品，用理想的两层模型(外延层加衬底)能精确地描述测量结果．表明外延合金薄膜的晶 

体结构是非常完整的．对组份较大(o．2< <o．5)的部分样品，理论计算谱与实际结果稍有 

偏差，这些偏差可能来自于两层模型所没有计及的衬底与外延层界面附近的过渡区域．对 

≥0．5的样品，红外反射潜的描述必须计及外延层中同时存在的具有不同组份 的(100)和 

(111)结构，正如在x射线衍射谱和喇曼谱中已经观察到的．我们也发现，对 Zn Mg Se外 

维普资讯 http://www.cqvip.com 
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的两个参数是展宽因子I'I • I'，. 从表 1 可以看出.对 .r~0. 3日的结构.展宽因子一般随着 Z

值的增加而t曹大-例如当 I 由 ~O 增1mjll ~ O. 30. I'I 由 ---3.0cm- 1增加到 ---13cm- 1 •而几则

由 ---7cm -1增加到 ---28cm- 1 •表明在上述 I 范围.晶格的无序和不完整性是随 I 的增加而增

加的-其原因不仅是因为生长的外延层品质随 I 的增加而变差.而且在该 z 范围内含金的

无序也随 I 的增加而增加.值得注意的是，对所育的样品.类 MgSe 模的展宽几总是大于类

ZnSe模的展宽因子矶，而且相差很多.对于I'，大于I'I 的物理起因.需要作进一步的探讨.

表 1 ZD，-..Mg.Se样品的组份及计算中所采用的参数

Ta bl e 1 All oy rnmpo刑itins of Zn1- xMglSe and 

Iheir physical paramelers used in Ihe calculations 

样品 组份 d 
E主

""ρl ωru.' r , lrJ:t. o ，~ ωTO.2 r , ω， r庐

序号 (.r) tμm) (cm-1) (cm-1) {cm-1) (cm- L) (cm- L ) (cm- L ) (cm- L ) (cm- L) 

A 0.0 3.8 6.8 252 206 3.5 305 304.8 7 340 65 
B O. 05 1.7 6.4 251 205 3.0 307 302 14 375 44 
C 0.21 2‘ 7 5.4 242 201 8.0 314 290 28 245 65 
D Ü. 25 1. 8 5.8 239 200 12 315 Z90 28 215 65 

E( 100) \-).58 5.1 0.8 ZZO 201 8.0 329 270 20 315 4且

E( 111) 0.30 S. 1 .,.2 Z43 2t 口 13 311 295 25 315 48 
F 1. (1 Q.98 7.2 >100 361 100 

文献[8J和[日 .10J报道在 Ga1_IAs.rP 和 Cdl_ ，Hg，Te 合金中.红外反射谱的描述必须it

及合金的团聚或多振子效应例如，在 Ga1_xAsxP 闪辟矿结构中，由于合金元序，在每一 Ga

离子周围的 As 或 F离子的分布是随机的，存在多种可能性.因此可能产生不同的振动模式

及频率值得注意的是，在 Znl可Mgβe 红外反射光谱的描述中，并不需要考虑文献[9~llJ

中所报道的团聚或多振子效应，只需要考虑两类振动模.即类 ZnSe初 MgSe 模即可，表明外

延合金中并无由组份z 空间起伏所导致的团聚效应.更重要的是，对于短程合金元序.即每

个 se 离子周围 Zn 和 Mg 离子分布的随机性，在计算红外谱时，并不需要考虑多振子模型.

通过测量得到的 Zn，_，Mg，Se 红外反射谱与计算谱的比较.我们可以推出合金层的介电

函数，并由此得到红外区域的光折射率 η 和消光系数是作为一个例子，我们把从 x=0.25

的样品中得到的结果示于因 5 中-上述函数的获得无论对材料的表征制实际应用都具有重

要价值.

4 结论

用分子束外延方法在 GaAs (1 00)衬底上生长 Znl_，Mg，Se(O~.r~l)三元半导体合金薄

膜在室温下测量这些样品的红外反射光谱.采用介电函数的经典包散理论.并且考虑衬底

的影响后.计算了样品的红外光谱并与测量结果作了比较.我们发现，对于小组份.r<0. 1 

的样品.用理想的两层模型〈外延层加衬底)能精确地描述测量结果.表明外延含金薄膜的晶

体结构是非常完整的对组份较大 (0.2<.r<0. 日的部分样品，理论计算谱与实际结果稍有

偏差，这些偏差可能来自于两层模型所没有计及的衬底与外延层界面附近的过渡区域-时 Z

二三Q.5 的样品.红外反射谱的描述必须计及外延层中同时存在的具有不同组份 I 的(100)币1

011 )结构.正如在 X 射线衍射谱和唰曼谱中已经观察到的-我们也发现，对 Zn1 _ .1'MgxSe 外
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延层样品的红外反射谱的描述j} ：需要学虑台 的团簇效应．从测量得到的反射谱 ，我们还 

给出了部分样品的折射率和f『lj光系数的色散荚系． 
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Abstract Zn1 xMg Se films with oT from 0 to 1 were grown on GaAs substrates by molecular 

beam epitaxy．Their infrared reflection spectra were measured at room temperature．Using the 

classical quasi harmonic oscillator model of dielectric function and considering the effect of 

substrate，the reflection spectra were calculated and compared to the experimental resuIts．It 

WaS found that the reflection spectra show different behaviors for z<0．2，0．2< < 0．5 and_z ． 

≥O．5． 

Key words Znh Mg Se，epilayers，infrared reflection spectra． 
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延层样品的H外反肘峙的描述 )11: ;7，1 垣 E 店:fr金的回族放Iι 从测量得到l的反射谱.我们还

给~T部办事白白的折射程和 jjlj光系敬的色散关系.

H 外与毫米波字报412 

REFERENCES 

。kuyama H.N.ìkan" K. Mlyajim司 T. AkimrJto K. .IJm. J. Æppl. Phys.1991 咽 30 ，Ll 620

Chadi D J. r h.vs. RPI.-', L'u. 1凹 1.72 、， 3"

Luo H ‘ Furdyna J K. Semicand. ."'i口 Teth'ln/.. 199.1.10 :1 0401 
Huang D.Jin C. Wang D.d ù.1. Llpl'l. rh:..s. !...et! .1995 .67: 3611 
ZHA'lG G Y 咽 LAN G X. Lattlce VJhruJ ion S户e~tros，ω如. Bei~ng ， High町 Education PU hlishing Hou肥
4 张光寅.监国祥-晶格振动光谱学.北京高等教育出版社1.1991.117

Huang D.Muì D. 岛forkoc H. J. Appl. Fhy,.1989.66 ,358 

TANG J F. ZHEN Q. Apμit>d Film ()μz口 Shanghai: Shanghai Science and Technology Publishing 
Hou~e{唐晋世.那 权-应用薄.光学.上海， t海科学挂术出版社).1994.57

8 Verleur H W. B盯k盯 A 旦 • Ph V~. Rt'T-', .] ~S1l3 .149 2 715 
9 Kozyrev S P.Vodçpyanov L K. Trihoulet R. Slúid State Commun. .1983.4:5 :383 

10 SHE~G X C .ZHU ] H. A.hl Ph川山，句Ullll 沈学础，情吉措，物理学报)?1985?坷.56

12345 

6 

7 
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FILMS GRO斗'>"N ON GaAs SUBSTRATES* 

HUANG Da-MingJ." WEl Yan-Feng" 

CHENG Zhang-Hai" LU Wei" 
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WANG Dong-Hong" 

WA7\'G .Tie" 

Zn1- .xMgrSe fiIms with .I from 0 tú 1 were grown on GaAs substrates by molecular 

beam 叩ìtaxy. Their in1'rared relÏec(ion .spectra were measured at room temperature. Using the 

class.ical qua s.i-harmonìc oscillatcr m叫el of dielcetric 1'unctÌon and cons.iderìng the eHect 01' 

s.ubs.trate ‘ the reHection spl:'ctra were calculated and c皿npared to the experÌmentaI results. It 
wag found that the rerlection spectra "how dilfcrent behaviors for .r<O. 2.0.2<-,,<0.5 and x 
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Zn】_，Mg，S吧 ?epilayers ， in1'rared relÏection spectra. 

二主0.5.

Key words 

. 

. ThE' proJeC't 阳Ipported by the ~ation3l Natura1 Scien四 Foundation of C'hmB 
R四ep.. -ed 199ι1l-0ï. l'evlsed 1997-01-30 

• 

. 


