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Annotatsiya

Ushbu ishda varizon yarimo ‘tkazgich SiixGex va SiixSnx qattiq qorishmalarining tuzilmaviy,
energetik va optik xossalari zichlik funksional nazariyasi doirasida o ‘rganildi. Natijalar shuni
ko ‘rsatdiki, SiGe tizimi nisbatan bargaror bo ‘lib, panjara nomuvofiqligi kichikligi sababli keng tarkib
oralig ‘ida bir jinsli qattiq qorishma hosil giladi. Aksincha, SiSn tizimida atom radiuslari farqi kattaligi
tufayli sezilarli mexanik kuchlanish yuzaga keladi va bu Sn ning yuqori konsentratsiyalarida faza
ajralishiga olib keladi.

Kalit so ‘zlar: varizon yarimo ‘tkazgich, qattiq qorishma, zichlik funksional nazariyasi, mexanik
kuchlanish, panjara nomuvofiqligi.

KIRISH

Zamonaviy yarimo‘tkazgich texnologiyalarining jadal rivojlanishi kremniy
asosidagi materiallarning yangi funksional imkoniyatlarini ochishni taqozo qilmoqda.
Xususan, kremiy texnologiyasi mikroelektronika sanoatining asosi bo‘lib qolayotgan
bo‘lsa-da, uning optik xossalari, ayniqsa, to‘g‘ri bo‘lmagan zonali tuzilishi tufayli
cheklangan. Shu sababli kremniy asosida to‘g‘ri zonali tuzilishga ega yangi qattiq
gorishmalarni yaratish va ularning fizik xossalarini boshqarish muhim ilmiy va amaliy
masalalardan biri hisoblanadi [1-2].

So‘nggi yillarda germaniy va qalay bilan hosil gilingan Si;.«Gex va Si;x«Sny gattiq
gorishmalari katta qiziqish uyg‘otmoqda. Xususan, SiGe tizimi allagachon yugqori
tezlikli elektron qurilmalarda muvaffaqiyatli qo‘llanilayotgan bo‘lsa, SiSn tizimi esa
ustivor ravishda Si asosidagi optoelektronika uchun istigbolli material sifatida
garalmoqgda. Aynigsa, galayning yuqori konsentratsiyalarida SiSn qattiq qorishmalarida
to‘g‘ri bo‘lmagan zonadan to‘g‘ri zonaga o‘tish ehtimoli mavjudligi bu tizimni ilmiy
jihatdan yanada dolzarb qiladi [2].

Biroq ushbu materiallarning amaliy qo‘llanilishini cheklovchi asosiy omillardan
biri bu panjara nomuvofiqligi natijasida yuzaga keladigan mexanik deformatsiya
effektidir. Atom radiuslarining sezilarli farqi tufayli, aynigsa SiSn tizimida, katta ichki
mexanik kuchlanishlar hosil bo‘ladi. Bu esa nafaqat elektron tuzilmani o‘zgartiradi,
balki materialning termodinamik barqarorligiga ham sezilarli ta’sir ko‘rsatadi. Natijada,
ma’lum tarkibiy nisbatlarda qattiq qorishmaning metastabil holatda mavjud bo‘lishi
yoki hatto faza ajralishi kuzatilishi mumkin.

Mazkur tadqiqotning asosiy maqgsadi - SiGe va SiSn qattiq qorishmalarida
mexanik kuchlanish ta’siri ostida faza barqarorligini aniqlash, qattiq qorishma hosil
bo’lish energiyasining tarkibga bog‘ligligini baholash hamda deformatsiyaning
energetik spektr va optik xossalarga ta’sirini aniqlashdan iborat. Ushbu natijalar
kremniy asosidagi yangi avlod elektron va optoelektron qurilmalarni loyihalashda
muhim nazariy asos bo‘lib xizmat qiladi.
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HISOBLASH METODIKASI

Ushbu tadqiqotda hisoblashlar zichlik funksional nazariyasi doirasida amalga
oshirildi [3]. Elektron almashinuv-korrelyatsiya funksionali sifatida umumlashtirilgan
gradiyent yaqginlashuvi (GGA) ning Perdew—Burke—Ernzerhof (PBE) parametrlanishi
qo‘llanildi. Barcha hisoblashlar QE dasturiy paketi yordamida bajarildi. Ion-elektron
o‘zaro ta’siri ultrasoft psevdopotensiallar orgali tavsiflandi. To‘lqin funksiyalar bazisi
sifatida esa yassi to‘lginlar (plane-wave basis set) tanlandi [4].

Hisoblashlarda quyidagi asosiy parametrlar ishlatildi: energiya kesish chegarasi
(cutoff energy) - Ecue= 50 Ry, zaryad zichligi uchun energiya kesish chegarasi (cutoff) -
E,=400 Ry, k-nuqta panjarasi (Monkhorst—Pack): 8x8x8. Konvergensiya mezonlari esa
energiya va kuch uchun mos ravishda 107° Ry va
107 Ry/Bohr qilib tanlandi [3-4].

Si;.x«Gex va Si;xSny qattiq qorishmalari strukturasini modellashtirish uchun 2x2x2
supercell (64 atomli model) tayyorlandi. Bu jarayon uchun tasodifiy atom tagsimoti
qo‘llanildi. Har ikkala qattiq qorishmalarning asosiy tashkil etuvchilari kremniy,
germaniy va qalayning turli tarkiblar uchun 0.0 < x < 1.0 oralig‘ida hisoblashlar
bajarildi.

Navbatdagi, strukturani optimallashtirish bosqichida har bir konfiguratsiya uchun
panjara parametrlari OE/OR; = 0 va atom koordinatalari 0E/0a = 0 shart bo‘yicha to‘liq
relaksatsiya qilindi.

Si;.xGex va Si;xSny qattiq qorishmalari strukturasida yuzaga keluvchi mexanik

zo‘riqishni aniqlashda:
ad—da 0

£ =

o

Bu yerda: ap - deformatsiyalanmagan panjara parametri, a - deformatsiyalangan
panjara parametri.

Strukturani qayta optimallashtirish va to‘la energiya Eioa ni hisoblash mexanik
kuchlanishning -5% < ¢ < +5% diapazoni har bir qiymati uchun bajarildi. Bundan
tashqari qattiq gorishma hosil bo‘lish energiyasi

max(x) 511 Xy (1 - X)E_'?i _ IEx (1)
mexanik kuchlanish energiyasi
Est:r'ain = Ci (2)

2
Energetik zonalarni hisoblashlar I' - X — L — I' yo‘nalishlar bo‘yicha uch

bosqichda SCF (self-consistent field), NSCF va Bands calculation hisoblandi.

Hisoblangan ma’lumotlar asosida Emix(X) (1-rasm), E(€) (2-rasm) grafiklari, yasaldi.

NATIJALAR VA MUHOKAMA
Si;xGex va Si;«Sny qattiq qorishmalarining barqarorligi qattiq qorishma hosil
bo‘lish energiyasi orqali baholandi (1-rasm). Kvant kimyoviy hisoblashlar QE dasturida
hisoblangan to‘la energiyalar qiymatlari asosida bajarildi [3-4].
Rasmda keltirilgan natijalar asosida, tarkib x ning deyarli barcha qiymatlarida
SiGe tizimi uchun (ko‘k rangli chiziq) Emix < O ekanligi, ya’ni Si;«Gex qattiq
qorishmalari termodinamik barqaror bo‘lishi va panjara doimiylari qonigarli mos
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kelishini, SiSn tizimi uchun (sariq rangli chiziq) esa aksincha, Enix > 0 bo‘lishini
aniqlash mumkin. Bundan tashqari, mazkur natijalar SiSn tizimida faza ajralishiga
moyillik, aynigsa x > 0.2 da kuchayishini ko ‘rish mumkin. Ushbu natijalar Si tarkibidagi
germaniy miqdorining ortishi bilan hosil bo‘luvchi qattiq qorishma barqarorligini ortishi
va qalay esa 0‘z navbatida tizimni beqarorlashtirini ko‘rsatmoqda [5-7].
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1-rasm. Qattiq qorishma hosil bo‘lish energiya E..ix ning tarkib x ga
bog‘ligligi

Qattiq qorishma bog‘lanish energiyasining mexanik kuchlanish ta’siri ostida
o‘zgarishi kvadratik qonun (2) asosida baholandi. Baholashlar asosida 2-rasmda
keltirlgan grafik tayyorlandi.

Energy (arb. units)

T T
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2-rasm. Qattiq qorishma energiyasi o‘zgarishining mexanik kuchlanish
E(¢)ga bog‘liqlik grafigi

Bog‘lanish energiyasining mexanik kuchlanish ta’siri ostida o‘zgarishining
qiyosiy tahlilidan ko‘rinib turibdiki, bir xil deformatsiya ko‘rsatkichi (masalan,
e=+0.04)da SiSn tizimining energiyasi (E = 0.16 n. b.) SiGe tizimi (E = 0.1 n. b.)ga
qaraganda sezilarli darajada yuqori. Parabolaning tikligi SiSn qattiq qorishmasida
energetik gradiyent yuqoriligini ko‘rsatadi. Buning fundamental sababi - atom radius (rs;
~1.17 A, 16e= 1.22 A va qalay rs, = 1.40 A)larining nomutanosibligidir. SiSn tizimidagi
o‘lchamlar farqi SiGe ga qaraganda ancha katta bo‘lganligi sababli, panjaraning lokal
gibridizatsiyasi va tetraedrik bog‘larining deformatsiyalanishi SiSn strukturasida ichki
mexanik kuchlanish energiyasining keskin ortishiga olib keladi [8-9].
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2-rasmdagi grafik simmetrik ko‘rinishga ega bo‘lib, manfiy qiymatlar siqilish,
musbat qiymatlar esa cho‘zilish deformatsiyalarini ifodalaydi. Kichik deformatsiyalar
sohasi (le[= 0.02)da har ikkala egri chiziq ham garmonik ossilyator qonuniyatlariga
bo‘ysunadi. Biroq, deformatsiya ko‘rsatkichi (|e|= 0.04)dan ortganda, tajribada va kvant-
kimyoviy hisoblashlarda angarmonik effektlari yuzaga chiqishi kutiladi. Bu grafikda
elastik deformatsiya chegarasida tizim barqaror saqlanadigan gipotetik modelni
ko‘rishimiz mumkin. Ushbu energetik parabolalar geterotuzilmalarni epitaksial o‘stirish
jarayonida kritik qalinlik tushunchasini belgilab beradi. Grafik pastroq energiya talab
qilganligi sababli, Si taglikda nisbatan qalin va nugsonlarsiz SiGe psevdomorf
qatlamlarini o‘stirish imkonini beradi. Shu sababli ushbu qattiq qorishmalar yuqori
chastotali geteroo‘tishli tranzistorlarda muvaffaqiyatli qo‘llanilishi mumkin [10].

Yuqori energiya to‘planishi SiSn qatlamlarining termodinamik jihatdan
beqarorligini va metastabilligini ko‘rsatadi. Ammo, aynan mana shu kuchli mexanik
kuchlanish evaziga SiSn qattiq qorishmasida to‘g‘ri bo‘lmagan zonadan to‘g‘ri zonali
o‘tish effekti juda kichik Sn konsentratsiyalarida ham sodir bo‘ladi. Bu esa kremniy
texnologiyasida samarali lazerlar va yorug‘lik diodlari yaratishning asosi hisoblanadi
[11-17].

XULOSA

Ushbu ishda yarimo‘tkazgich Si;«Gex va Si1«Sny qattiq qorishmalarining
strukturaviy, energetik va elektron xossalari birinchi prinsiplar asosida batafsil
o‘rganildi. Hisoblashlar QE dasturiy paketi yordamida zichlik funksional nazariyasi
doirasida amalga oshirildi.

Olingan natijalar shuni ko‘rsatdiki, Si;.xGex qattiq qorishmalari keng tarkib
oraligida termodinamik jihatdan bargaror bo‘lib, panjara nomuvofigligining kichik
gqiymatlarida bir jinsli qattiq qorishma hosil qiladi. Aksincha, Si;.«Sny qattiq
gorishmalarida Si va Sn atomlari radiuslarining sezilarli farqi tufayli katta mexanik
deformatsiya yuzaga keltiradi va bu Sn ning yuqori konsentratsiyalarida faza ajralishiga
moyillikni yuzaga keltiradi. Shu sababli, SiSn tizimi asosan metastabil xarakterga ega
ekanligi aniqlandi.

Umuman olganda, ushbu tadqiqot Si asosidagi gattiq qorishmalarda mexanik
kuchlanish orqali fizik xossalarni boshqarish imkoniyatlarini ochib beradi. SiGe tizimi
amaliy jihatdan barqaror elektron qurilmalar uchun mos material sifatida tasdiglandi,
SiSn tizimi esa optoelektronika uchun yuqori potensialga ega bo‘lishiga qaramay, uning
barqarorligini ta’minlash uchun maxsus texnologik sharoitlar talab etiladi [18].

Mazkur maqolada keltirilgan natijalar Si asosidagi yangi avlod mikro- va
optoelektron qurilmalarni yaratishda muhim nazariy asos bo‘lib xizmat qiladi hamda
kelgusidagi eksperimental tadqiqotlar uchun yo‘nalish beradi.
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