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Модель для расчета коэффициента пропускания эпитаксиальных слоев  
соединений А3В5 
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Разработана математическая модель расчета зависимости коэффициента про-
пускания эпитаксиальных слоев AlGaAs различного состава, входящих в состав 
многослойных гетероэпитаксиальных структур с квантоворазмерной активной 
областью, от длины волны излучения. Модель адаптирована под эксперименталь-
ные структуры с одним слоем AlGaAs, выращенным методом молекулярно-лучевой 
эпитаксии на подложке арсенида галлия. Под слои заданного состава подобрана и 
оптимизирована модель диэлектрической проницаемости, основанная на анализе 
энергетических переходов в зоне Бриллюэна соединений со структурой цинковой 
обманки с учетом непрямых переходов в зону проводимости. Проведенное исследо-
вание используется для оптимизации параметров эпитаксиального выращивания 
структур с целью уточнения характеристик матрицы фоточувствительных эле-
ментов ИК-диапазона. 
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Введение 
 

Одним из перспективных трендов разра-
ботки полупроводниковых материалов, чув-
ствительных в спектральном диапазоне 8– 
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12 мкм, является применение многослойных 
гетероэпитаксиальных структур с квантово-
размерной активной областью на основе гете-
ропары AlGaAs/GaAs [1, 2]. Данные соедине-
ния представляют конкуренцию классическим 
соединениям ИК-диапазона (тройные твердые 
растворы кадмий-ртуть-теллур) в части мень-
шей дефектности и однородности характери-
стик материала по поверхности пластины [3]. 

Разработка и технология изготовления 
матриц фоточувствительных элементов (ФЧЭ) 
на основе таких сложных структур занимают 
довольно длительное время, поэтому для раз-
работчиков изделий фотоэлектроники акту-
альным является ранний контроль характеристик 
чувствительного материала и прогнозирова-
ние выходных параметров фотоприемных 
устройств (ФПУ) [4]. Наиболее важной харак-
теристикой фотоприемного устройства явля-
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ется спектральная характеристика, которая 
описывает положение максимума и границ 
чувствительности. Как правило, измерение 
спектральной характеристики ФЧЭ возможно 
проводить только на финальных стадиях изго-
товления, что вызывает определенные слож-
ности при выращивании полупроводниковых 
структур. Но имея возможность прогнозиро-
вания спектральной характеристики, можно 
уже на ранних этапах производства проводить 
отбраковку и оптимизацию полупроводнико-
вых структур с целью подбора оптимальных 
характеристик слоев (составы, толщины, сте-
пень легирования), что позволит ускорить 
технологический цикл производства. 

В данной работе представлена расчетная 
модель коэффициента пропускания эпитакси-
альных слоев AlxGa1-xAs на всём диапазоне 
составов материала (0 ≤ x ≤ 1), в том числе 
бинарных соединений, причем с учетом зон-
ной структуры соединений А3В5. Для получе-
ния уточненных значений оптических харак-
теристик (показатель преломления, коэффи-
циент поглощения) эпитаксиальных слоев  
интегрирована расширенная модель диэлек-
трической проницаемости, учитывающая раз-
ные типы переходов в зоне Бриллюэна. Рас-
четная модель позволяет получать данные об 
оптических характеристиках слоев, выращи-
ваемых методом молекулярно-лучевой эпи-
таксии на оптически прозрачных подложках 
арсенида галлия. Проведенный комплекс раз-
работок предназначен для оптимизации  
технологии изготовления матричных фото-
приемных устройств на основе сложных мно-
гослойных структур AlGaAs/GaAs. 

 
 

Модель прохождения излучения через  
многослойную структуру 

 

Методика, описывающая прохождение из- 
лучения через полупроводниковую структуру, 
имеющую несколько слоев, описывалась ра-
нее в работах [5–7]. В общем случае много-
слойная структура рассматривается как набор 
слоев, последовательно выращенных методом 
молекулярно-лучевой эпитаксии на подложке 
(см. рис. 1). 

Из условия непрерывности электрического 
и магнитного полей на границах раздела меж-
ду слоями различного состава можно связать 

между собой интенсивности падающего, от-
раженного и прошедшего излучений в следу-
ющем виде: 
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где mE , 1mE
  – интенсивность излучения, па-

дающего на m и m + 1 границы раздела соот-
ветственно; mE , 1mE

  – интенсивность отра-

женного от соответствующих границ раздела 
излучения; mN , 1mN   – комплексный показа-

тель преломления слоёв с индексами m и 

m + 1, 1 1 1

2
m m mN d  

     
 – характерный па-

раметр m + 1-го слоя, связанный с оптической 
разностью хода, толщиной слоя dm + 1 и дли-
ной волны излучения . 
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Рис. 1. Схема прохождения излучения через много-
слойную структуру. 

 
Данные соотношения выполняются на всех 

поверхностях раздела, за исключением пос- 
ледней, для которой справедливы соотноше-
ния: 

1,s s sE E E  
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Здесь 1sE
  – интенсивность излучения, вы- 

шедшего из структуры в среду. 
При прохождении излучения через грани-

цу раздела доля отраженного и прошедшего 
излучения определяется соотношениями Фре-
неля [8], устанавливающими амплитудную 
зависимость коэффициентов пропускания и 
отражения от комплексных показателей пре-
ломления двух последовательных слоев: 
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Коэффициенты отражения и пропускания, 
характеризующие мощность излучений, свя-
заны с амплитудными коэффициентами как: 
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Учитывая соотношения Френеля при ре-
шении системы уравнений, описывающей 
условия непрерывности на поверхности раз-
дела, получим формулу для излучения, прохо-
дящего через m-й слой: 
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Здесь Mm – матрица, характеризующая по-
глощение излучения в m-м слое: 
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На последней границе раздела получаем 
зависимость: 
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Для рассматриваемой многослойной 
структуры обобщенное соотношение, связы-
вающее электрические векторы падающего, 
отраженного и прошедшего излучений, имеет 
вид: 
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Из данного соотношения рассчитываются 
оптические параметры структуры. В данной 
работе объектом интереса является коэффици-
ент пропускания структуры: 
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Расчёт коэффициента пропускания  
для эпитаксиального слоя на подложке 

 

Для отработки технологических процес-
сов эпитаксиального роста на установках  
молекулярно-лучевой эпитаксии важной опе-
рацией является выращивание тестовой струк-

туры. Как правило, такая структура имеет 
один эпитаксиальный слой с заданными ха-
рактеристиками (состав материала, степень 
легирования примесей, толщина слоя). В про-
веденном исследовании модель прохождения 
излучения оптимизирована под такую част-
ную задачу. 

В нашем случае мы имеем два слоя: под-
ложка с большим значением толщины и эпи-
таксиальный слой толщиной порядка от 5 нм 
до нескольких микрометров. Для такой струк-
туры коэффициент пропускания характеризу-
ется как: 
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где отношение 3 0E E   определяется из соот-

ношения 
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Здесь a1,1 – матричный элемент, рассчи-
тываемый из перемножения матриц: 
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при этом 1, 2 – характерные параметры эпи-
таксиального слоя и подложки соответственно. 

Как результат, коэффициент пропускания 
исследуемой структуры определяется форму-
лой: 
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Диэлектрическая проницаемость  
эпитаксиальных слоев соединений А3В5 

 

В модели прохождения излучения через 
многослойную гетероэпитаксиальную струк-
туру учитывается комплексный показатель 
преломления полупроводникового материала 
     N n i k      . Мнимая часть показа-

теля преломления, называемая также коэффи-
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циентом экстинкции [9], зависит от длины 
волны излучения и коэффициента поглоще-
ния: 

 

    4 .k       
 

В свою очередь, показатель преломления 
связан с диэлектрической проницаемостью 
материала [10]: 
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Связь действительной и мнимой состав-
ляющих диэлектрической проницаемости 
определяется интегральными соотношениями 
Крамерса-Кронига [11] по полному диапазону 
частот излучения: 
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Из-за особенностей кристаллической 
структуры материалов группы А3В5, к кото-
рым относятся соединения GaAs и AlGaAs, 
диэлектрическая проницаемость имеет слож-
ную функциональную зависимость от длины 
волны, которая учтена в данной работе. При-
нимая во внимание различные типы переходов 
между подуровнями валентной зоны и зоной 
проводимости в зоне Бриллюэна, описанные 
ранее в работе [12], модель диэлектрической 
проницаемости содержит вклады прямых пе-
реходов Г-, L- и X-типов при нулевом волно-
вом векторе и по направлениям <100> и <111> 
соответственно, а также непрямых Г-L и Г-Х 
переходов: 
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При этом действительная и мнимая части 
диэлектрической проницаемости формируют-
ся из составляющих: 
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где 1
Г , 2

Г  обозначают вклад Г-переходов в 

диэлектрическую проницаемость, 1
L , 2

L  – 

вклад L-переходов, 1
X , 2

X  – вклад X-перехо- 

дов,   – вклад переходов третьего и выше 

порядков в действительную часть диэлектри-
ческой проницаемости, 2

ID  – вклад непрямых 

Г-L и Г-Х переходов в мнимую составляющую. 
Учитывая энергии связанных состояний и 

сплошной среды материала, формула вклада 
Г-переходов представима как: 
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где 0  – диэлектрическая проницаемость сво-

бодного пространства, e и m – заряд электрона 

и масса покоя, 
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 – определяется мо-

делью Кейна,   – фактор поляризации,   – 
расширяющий фактор на полуширине уровня 
половинной амплитуды Гb по Лоренсу. 
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экситонов соответственно,   – поляризацион-
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Используя приближение (E) = ApE
-1/2 + Bp, 

где константы Ap и Bp определяются подста-
новкой значений 2

Г  на граничных значениях 

энергий 25 и 30 эВ. Заменой дополнительного 
слагаемого в формуле  2

Г E  на  E , полу-

чаем: 
 

   
 

*
1 2 230 эВ

' '2
1 ',

'tail

E E
E PV dE

p E E

 
  

  

 

где PV подразумевает главную часть интегра-
ла. Расчетная формула вклада Г-переходов 
принимает вид: 

 

     *
1 2 130 .Г Г

edge tail
E E eV E       

 

Г-переходы формируют основное значение 
диэлектрической проницаемости. Для получе-
ния уточненных значений диэлектрической 
проницаемости изучены и интегрированы в 
расчетную модель дополнительные компонен-
ты. Вклады переходов по L-направлению рас-
считываются как: 

 

   2 2
1 1 1 1ln 1 ,L B        

   2
2 1 1 1 1 ,L B H        

 

где  1 1/c E   , B1 – силовой параметр, H(x) – 

функция Хевисайда. X-переходы при волно-
вом векторе, соответствующем ориентации 
<111>, вносят дополнительный вклад: 
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где  2 2/c E   ,   – фактор затухания, С – 

эмпирически рассчитываемый силовой пара-
метр. Также влияние на диэлектрическую 
проницаемость оказывают непрямые перехо-
ды по направлениям Г-L и Г-Х, сопровожда-
ющиеся поглощением или испусканием фонона. 
Вклад таких непрямых переходов рассчитыва-
ется как: 
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, D – силовой па-

раметр, q – длина волны фонона. 
Реализованная модель позволила полу-

чить уточненную зависимость диэлектриче-
ской проницаемости от длины волны излучения 
при заданном составе тройного соединения 
AlGaAs, в том числе для бинарных соедине-
ний AlAs и GaAs. По результатам проведен-
ных расчетов вычислены значения коэффици-
ента поглощения и показателя преломления 
исследуемых материалов с повышенной точ-
ностью. Апробация расчетной модели прове-
дена сравнением расчетных зависимостей  
оптических коэффициентов бинарных соеди-
нений от длины волны излучения с результа-
тами сторонних исследователей [13, 14]. 

На рис. 2 и 3 представлены результаты 
моделирования показателя преломления со-
единений GaAs и Al0,25Ga0,75As соответствен-
но для различных температур. 
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Рис. 2. Теоретический расчет зависимости показа-
теля преломления GaAs от длины волны: 1 – при 300 К, 
2 – при 70 К. 
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Рис. 3. Теоретический расчет зависимости показа-
теля преломления Al0,25Ga0,75As от длины волны: 1 – 
при 300 К, 2 – при 70 К. 
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Разработанная модель позволяет получать 
значения показателя преломления, коэффици-
ента поглощения, коэффициента экстинкции 
исследуемых эпитаксиальных слоев и гетеро-
эпитаксиальных структур с повышенной точ-
ностью. Как результат, разработчики полу-
проводниковых структур имеют возможность 
более точно калибровать процесс эпитакси-
ального выращивания подбором уточненных 
значений технологических параметров. Кроме 
того, проведенные расчеты и построенные за-
висимости интегрированы в модель прохож-
дения излучения через многослойную струк-
туру. Моделирование спектров пропускания 
исследуемых структур позволяет решить как 
прямую задачу по предварительной оценке 
выходных характеристик структуры, так и об-
ратную задачу – из экспериментально полу-
ченного спектра методом пакетного градиент-
ного спуска восстановить данные о топологии 
многослойной структуры. 

 
 

Заключение 
 

Разработана и представлена расчетная мо-
дель коэффициента пропускания эпитакси-
альных слоев AlxGa1-xAs на всём диапазоне 
составов материала (0 ≤ x ≤ 1), в том числе 
бинарных соединений. Для получения значе-
ний показателя преломления и коэффициента 
поглощения с повышенной точностью реали-
зована модель диэлектрической проницаемо-
сти, учитывающая вклады как прямых Г-, L-, 
Х-переходов, так и непрямых переходов в зоне 
Бриллюэна материалов группы А3В5. 

Полученные результаты позволяют опера-
тивно получать данные об оптических харак- 

теристиках слоев материалов AlGaAs/GaAs, 
выращиваемых методом молекулярно-лучевой 
эпитаксии на оптически прозрачных подлож-
ках арсенида галлия. Проведенный комплекс 
разработок предназначен для оптимизации 
технологии изготовления матричных фото-
приемных устройств на основе сложных мно-
гослойных структур AlGaAs/GaAs. 
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In this paper we developed the calculation model of AlGaAs epitaxial layers transmittance 
spectra. This model is used for parameters prediction of multilayer epitaxial structures with 
quantum-layer active frame grown by molecular-beam epitaxy. Results were applicated for 
different structures with one AlGaAs layer grown on GaAs substrate. Different composi-
tions of AsGaAs were considered and analyzed. Dielectric function model which take into 
consideration different transitions in Brillouin zone of the A3B5 compounds was developed. 
This research is used for technology of IR FPA improvement. 
 
Keywords: transmission coefficient, refraction index, absorption coefficient, IR range, epitaxi-
al layer, AlGaAs, zone structure, indirect transitions. 
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