Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 85, ćżŕ. 3, ś. 197 { 201 cfl 2007 č. 10 ťěćřăń£

İńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă α-Al_2O_3: ab initio ňőďěńĺřőćăŋĺě ĺ śřăćŋěŋĺě ś ¡łśŕěřĺňěŋšőň

Š. Ć. Ŕěřěćăńőć, Ă. Ć. Ÿăŕőÿŋĺłőć, Ć. Ă. Čřĺűěŋłő^{1)}, Ţ. Ćőŋč^{+2)}, Ę. Ţ. Ţăŋ^∗, Ů. Ć. Łĺň^∗

Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőć Śĺąĺřśłőčő őšď. ŘĂŊ, 630090 Ŋőćőśĺąĺřśł, Řőśśĺ£

+Electronic Engineering Department, City University of Hong Kong, Tat Chee Avenue, Hong Kong, Korea

∗Memory Division, Semiconductor Business, Samsung Electronics Co. Ltd, 449-711 San24, Nongseo-Dong, Kiheung-Gu, Yongin-City, Kyunggi-Do, Korea

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 21 śěŋš£ąř£ 2006 č.

Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 22 ďěłăąř£ 2006 č.

Ňěšőďőň ALD ŕőńşůěŋż ŕńěŋłĺ Al2O3 šőńźĺŋőľ 150 A ŋă łřěňŋĺĺ ĺ ĺğşůěŋż řěŋščěŋőćśłĺě XPS ĺ şńĳšřăťĺőńěšőćżě UPS ťőšő¡ńěłšřőŋŋżě śŕěłšřż ćăńěŋšŋőľ ğőŋż. Ŋě¡ňŕĺřĺůěśłĺň ab-initio ňěšőďőň ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ řăśśůĺšăŋă ¡ńěłšřőŋŋă£ ğőŋŋă£ śšřşłšşřă łőřşŋďă α-Al2O3 ĺ śőŕőśšăćńěŋă ś řěğşńĳšăšăňĺ ¡łśŕěřĺňěŋšőć. Ćăńěŋšŋă£ ğőŋă α-Al2O3 śőśšőĺš ĺğ ďćşţ ŕőďğőŋ, řăğďěńěŋŋżţ ĺőŋŋőľ źěńĳ¿. Ŋĺęŋ££ ğőŋă śťőřňĺřőćăŋă, ć őśŋőćŋőň, 2s-śőśšő£ŋĺ£ňĺ łĺśńőřőďă. Ćěřţŋ££ ğőŋă śťőřňĺřőćăŋă 2p-śőśšő£ŋĺ£ňĺ łĺśńőřőďă ś ćłńăďőň 3s-, 3p-śőśšő£ŋĺľ ăń¿ňĺŋĺ£. Ŋăąń¿ďăěšś£ śĺńĳŋă£ ăŋĺğőšřőŕĺ£ ¡ťťěłšĺćŋőľ ňăśśż ďń£ ďżřőł { m^∗_{h⊥} ß 6.3mo, m^∗_{h‖} ß 0.36m0. Ğŋăůěŋĺě ¡ťťěłšĺćŋőľ ňăśśż ¡ńěłšřőŋőć ŋě ğăćĺśĺš őš ŋăŕřăćńěŋĺ£ m^∗_{e‖} ß m^∗_{e⊥} ß 0.4m0.

PACS: 71.20.Ps, 72.80.Sk, 75.15.Mb, 77.84.Bw

Őłĺśĳ ăń¿ňĺŋĺ£ Al_2O_3 ÿĺřőłő ĺśŕőńĳğşěšś£ ć łăůěśšćě őŕšĺůěśłĺţ ¡ńěňěŋšőć ć ńăğěřăţ ĺ őŕšĺůěśłĺţ ŕřĺąőřăţ, ć łăůěśšćě łăšăńĺğăšőřőć, łăł řăďĺăűĺőŋŋő-şśšőľůĺćżľ, ŕřőğřăůŋżľ ďĺ¡ńěłšřĺł ć şśšřőľśšćăţ £ďěřŋőľ ¡ŋěřčěšĺłĺ. Ć ŕőśńěďŋěě ćřěň£ šőŋłĺě ŕńěŋłĺ Al_2O_3 (ß 50 A) ĺŋšěŋśĺćŋő ĺğşůă¿šś£ ďń£ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ć łřěňŋĺěćżţ ŕřĺąőřăţ ć łăůěśšćě ŕőďğăšćőřŋőčő ďĺ¡ńěłšřĺłă ć ŕőńěćżţ šřăŋğĺśšőřăţ ĺ ć łăůěśšćě ąńőłĺřş¿źěčő śńő£ ć ążśšřőďěľśšćş¿źěľ ŤŃİŸ ŕăň£šĺ [1 { 3]. Al_2O_3 őšŋőśĺšś£ ł šăł ŋăğżćăěňżň high-k ďĺ¡ńěłšřĺłăň, őąńăďă¿- źĺň ćżśőłĺň ğŋăůěŋĺěň ďĺ¡ńěłšřĺůěśłőľ ŕřőŋĺűăěňőśšĺ (ϵ = 10) ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ŋăĺąőńěě řăśŕřőśšřăŋěŋŋżň ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ őłśĺďőň łřěňŋĺ£ SiO_2 (ϵ = 3.9). Ŕřőďőńęă¿źă£ś£ šěŋďěŋűĺ£ ł şňěŋĳÿěŋĺ¿ ďńĺŋż łăŋăńă łřěňŋĺěćżţ ŕőńěćżţ šřăŋğĺśšőřőć šřěąşěš śőłřăźěŋĺ£ ¡ťťěłšĺćŋőľ šőńźĺŋż ŕőďğăšćőřŋőčő SiO_2 ďő ğŋăůěŋĺľ < 10 A, ŕřĺ ¡šőň čńăćŋżň ńĺňĺšĺřş¿źĺň ťăłšőřőň śšăŋőćĺšś£ ŕř£ňă£ šşŋŋěńĳŋă£ ĺŋęěłűĺ£ ¡ńěłšřőŋőć ĺ ďżřőł ůěřěğ ďĺ- ¡ńěłšřĺł. Ĺśŕőńĳğőćăŋĺě high-k ďĺ¡ńěłšřĺłőć ŕőğćőń£ěš şćěńĺůĺšĳ šőńźĺŋş ŕőďğăšćőřŋőčő śńő£ ďĺ- ¡ńěłšřĺłă ĺ śŋĺğĺšĳ ŕăřăğĺšŋş¿ ĺŋęěłűĺ¿. Ĺŋęěłűĺ£ ¡ńěłšřőŋőć ĺ ďżřőł ůěřěğ ĺďěăńĳŋżľ (ąěğ ďěťěłšőć) śńőľ ďĺ¡ńěłšřĺłă őśşźěśšćń£ěšś£ šşŋŋěńĳŋżň

1)e-mail: grits@isp.nsc.ru 2)H. Wong, J. H. Han, Ś. W. Kim.

ňěţăŋĺğňőň. Ŕřĺ ¡šőň šěňŕ ĺŋęěłűĺĺ ¡ńěłšřőŋőć ĺ ďżřőł ¡łśŕőŋěŋűĺăńĳŋő ğăćĺśĺš őš ćěńĺůĺŋ ¡ńěłšřőŋŋżţ, m^∗_e , ĺ ďżřőůŋżţ, m^∗_h, ¡ťťěłšĺćŋżţ ňăśś. Űěńĳ¿ ŋăśšő£źěľ řăąőšż £ćń£ěšś£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőě ĺ šěőřěšĺůěśłőě ĺğşůěŋĺě ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż Al_2O_3 ĺ őűěŋłă ¡ťťěłšĺćŋżţ ňăśś ¡ńěłšřőŋőć ĺ ďżřőł.

Ć łřĺśšăńńĺůěśłőň śőśšő£ŋĺĺ őłśĺď ăń¿ňĺŋĺ£ Al_2O_3 śşźěśšćşěš ć ćĺďě ŋěśłőńĳłĺţ ăńńőšřőŕŋżţ ňőďĺťĺłăűĺľ, ĺğ łőšőřżţ ŋăĺąőńěě řăśŕřőśšřăŋěŋŋżň ĺ ŕřăłšĺůěśłĺ ćăęŋżň £ćń£ěšś£ łőřşŋď (α-Al_2O_3). Łřĺśšăńń łőřşŋďă őąńăďăěš čěłśăčőŋăńĳŋőľ śĺňňěšřĺěľ. Ŋă řĺś.1 ŕřĺćěďěŋă ¡ńěňěŋšăřŋă£ £ůěľłă α-Al_2O_3 (a) ĺ ŕěřćă£ ğőŋă Ąřĺńń¿¡ŋă (b) ďń£ 30-ăšőňŋőľ £ůěľłĺ. Ć řăśůěšě ĺśŕőńĳğőćăńăśĳ ¡ńěňěŋšăřŋă£ čěłśăčőŋăńĳŋă£ £ůěľłă ś ŕăřăňěšřăňĺ a = 4.76 A, c = 12.99 A, śőďěřęăźă£ 12 ÿěśšĺłřăšŋő łőőřďĺŋĺřőćăŋŋżţ ăšőňőć Al ĺ 18 ůěšżřěţłřăšŋő-łőőřďĺŋĺřőćăŋŋżţ ăšőňőć O [4] [śň. šăąń.1]. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋő, ňěšőďőň řěŋščěŋőćśłőľ ¡ňĺśśĺőŋŋőľ śŕěłšřőśłőŕĺĺ, ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă α-Al_2O_3 ĺğşůăńăśĳ ć [5]. Šěőřěšĺůěśłĺ ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă α-Al_2O_3 ĺğşůăńăśĳ ć řăąőšăţ [6 { 9].

Ŕńěŋłĺ Al_2O_3 šőńźĺŋőľ 150 A őśăęďăńĺśĳ ŋă łřěňŋĺĺ ňěšőďőň ăšőňŋőčő ŋăśńăĺćăŋĺ£ (Atomic Laeyr Deposition, ALD) ĺğ šřĺňěšĺńăń¿ňĺŋĺ£ Al(CH_3)_3. Řěŋščěŋőćśłĺě (X-ray photoelectron spectra, XPS) ĺ şńĳšřăťĺőńěšőćżě (ultraviolet

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 3 { 4 2007 197

Šăąńĺűă 1

Ŕőńőęěŋĺě ąăğĺśŋżţ ăšőňőć ć α-Al2O3 (ŕřőśšřăŋśšćěŋŋă£ čřşŕŕă śĺňňěšřĺĺ R � 3cH), ć śőąśšćěŋŋżţ (łřĺśšăńńĺůěśłĺţ) łőőřďĺŋăšăţ

Atom x y z Al 0 0 0.35224 O 0.3065 0 0.25

a = b = 4.76 A, c = 12.99 A, α = β = 90^∘, γ = 120^∘.

Řĺś.1. İńěňěŋšăřŋă£ £ůěľłă α-Al2O3 (ććěřţş) ĺ śőőšćěšśšćş¿źă£ ěľ ğőŋă Ąřĺńń¿¡ŋă (ćŋĺğş) ś ćżďěńěŋŋżňĺ šőůłăňĺ śĺňňěšřĺĺ

photoelectron spectra, UPS) ťőšő¡ńěłšřőŋŋżě śŕěłšřż ĺğňěř£ńĺśĳ ŋă śŕěłšřőňěšřě Phi Quantum 2000. Ćőğąşęďěŋĺě řěŋščěŋőćśłĺţ ťőšő¡ńěłšřőŋŋżţ śŕěłšřőć őśşźěśšćń£ńőśĳ ňőŋőţřőňăšĺğĺřőćăŋŋżň ĺğńşůěŋĺěň AlK_α ś ¡ŋěřčĺěľ ~ω = 1486.6 ¡Ć. Ćőğąşęďěŋĺě şńĳšřăťĺőńěšőćżţ ťőšő¡ńěłšřőŋŋżţ śŕěłšřőć őśşźěśšćń£ńőśĳ ńĺŋĺěľ HeII čěńĺěćőľ ŕńăğňż ś ¡ŋěřčĺěľ ~ω = 40.8 ¡Ć. Ÿĺřĺŋă ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż Al_2O_3 őŕřěďěń£ńăśĳ ňěšőďőň ŕőšěřĳ ¡ŋěřčĺĺ ňőŋőţřőňăšĺůěśłĺţ ¡ńěłšřőŋőć ŕřĺ ¡ŋěřčĺĺ ¡ńěłšřőŋŋőčő ŕşůłă 200 ¡Ć ŋă śŕěłšřőňěšřě LAS 3000.

Ğőŋŋżě řăśůěšż ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ŕřőćőďĺńĺśĳ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕřőčřăňňŋőčő ŕăłěšă Quantum-Espresso [10]. Ć őśŋőćě ńěęĺš šěőřĺ£ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ (DFT); ć łăůěśšćě ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋőčő řăśůěšŋőčő ąăğĺśă ĺśŕőńĳğş¿šś£ ŕńőśłĺě ćőńŋż ĺ ŕśěćďő-ŕőšěŋűĺăńż. Ŕěřĺőďĺůěśłă£ śšřşłšşřă łřĺśšăńńă şůĺšżćăěšś£ ůěřěğ čřăŋĺůŋżě şśńőćĺ£ ŋă čřăŋĺűě ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ.

Ć řăśůěšě ĺśŕőńĳğőćăńĺśĳ śńěďş¿źĺě ¡ńěłšřőŋŋżě łőŋťĺčşřăűĺĺ ďń£ Al:[Ne] 3s^23p^1 ĺ O: [He] 2s^22p^4. Şłăğăŋŋżě śőśšő£ŋĺ£ őšŋőśĺńĺśĳ ł ćăńěŋšŋżň őąőńőůłăň, [Ne], [He] { ł őśšőćş. Őśšőćŋżě ¡ńěłšřőŋż şůĺšżćăńĺśĳ ůěřěğ ĺśŕőńĳğőćăŋĺě şńĳšřăň£čłĺţ (ultrasoft Vanderbilt) ŕśěćďő-ŕőšěŋűĺăńőć. Ĺśŕőńĳğőćăńś£ ńőłăńĳŋżľ őąňěŋŋő-łőřěńń£űĺőŋŋżľ ťşŋłűĺőŋăń (LDA) ć ŕăřăňěšřĺğăűĺĺ PBE. İŋěřčĺ£ őąřěğăŋĺ£ ŕńőśłĺţ ćőńŋ ďń£ śăňőśőčńăśőćăŋŋőčő řăśůěšă (scf) ćżąĺřăńăśĳ šăłĺň őąřăğőň, ůšőąż ŕőńşůĺšĳ śţőďĺňőśšĳ ŕő ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ £ůěľłĺ ŋě ţşęě 0.001 Řĺďąěřč/ăšőň, ĺ řăćŋ£ńăśĳ 55 Řĺďąěřč. Ŕńőšŋőśšĳ śěšłĺ k-points ć őąřăšŋőň ŕřőśšřăŋśšćě ďń£ śăňőśőčńăśőćăŋŋőčő řăśůěšă ćżąĺřăńăśĳ ĺğ šăłĺţ ęě śőőąřăęěŋĺľ.

Ůĺśńěŋŋă£ őűěŋłă ¡ťťěłšĺćŋżţ ňăśś ¡ńěłšřőŋőć ĺ ďżřőł ŕřőćőďĺńăśĳ ŕő ŕőńşůěŋŋőľ śőćőłşŕŋőśšĺ šőůěł E(k) ć ğőŋě Ąřĺńń¿¡ŋă ŕşšěň ăŕŕřőłśĺňăűĺĺ ďĺśŕěřśĺőŋŋőľ łřĺćőľ ŕăřăąőńőľ ć őłřěśšŋőśšĺ ńőłăńĳŋőčő ¡łśšřěňşňă. Ďń£ šőůŋőčő őŕřěďěńěŋĺ£ ŕőńőęěŋĺ£ ¡łśšřěňăńĳŋżţ šőůěł (ćěřÿĺŋż ćăńěŋšŋőľ ğőŋż ĺ ďŋă ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ) ĺ ŕőńşůěŋĺ£ ŕńőšŋőľ ďĺśłřěšŋőľ śěšłĺ ć őłřěśšŋőcšĺ ¡łśšřěňşňőć, ŕřőćőďĺńĺśĳ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżě ŋěśăňőśőčńăśőćăŋŋżě (nonscf) řăśůěšż, ŕřĺ ¡šőň ĺśŕőńĳğőćăńĺśĳ ŕőńşůěŋŋżě ć ŕřěďżďşźěň scf-řăśůěšě ŕőšěŋűĺăńż.

Ŋă řĺś.2 ŕřěďśšăćńěŋ řăśůěšŋżľ ğőŋŋżľ śŕěłšř ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ α-Al_2O_3. Řăśśůĺšăŋŋă£ ÿĺřĺŋă ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż śőśšăćń£ěš 6.26 ¡Ć. Ĺőŋŋă£ źěńĳ (ğăğőř ňěęďş ćěřţŋěľ ĺ ŋĺęŋěľ ćăńěŋšŋżňĺ ğőŋăňĺ) śőśšăćń£ěš 8.9 ¡Ć.

Śŕěłšř ŕőšěřĳ ¡ŋěřčĺĺ ¡ńěłšřőŋőć ć Al_2O_3 ŕřĺ ¡ŋěřčĺĺ ňőŋőţřőňăšĺůěśłőčő ŕşůłă ¡ńěłšřőŋőć 200 ¡Ć ŕřěďśšăćńěŋ ŋă řĺś.3. Őűěŋłă śćěřţş ŋă ÿĺřĺŋş ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż ďăěš ćěńĺůĺŋş E_g ˇ 8.8 ¡Ć. İšő ğŋăůěŋĺě ąńĺğłő ł ćěńĺůĺŋě 8.7 ¡Ć, ŕőńşůěŋŋőľ ĺğ őŕšĺůěśłĺţ śŕěłšřőć ć [11, 12]. Ŕőšěřĺ ŕřĺ ¡ŋěřčĺĺ 5.3 ¡Ć śőőšćěšśšćş¿š, ŕřěďŕőńőęĺšěńĳŋő, ćőğąşęďěŋĺ¿ ďěťěłšőć ć Al_2O_3. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ĺğňěřěŋŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ŕńăğňěŋŋżţ łőńěąăŋĺľ ćăńěŋšŋżţ ¡ńěłšřőŋőć śőśšăćń£ěš ~ω_p = 23.7 ¡Ć. Ĺŋšěřěśŋő

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 3 { 4 2007

Řĺś.2. Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă α-Al2O3. Ŋşńěćă£ ¡ŋěřčĺ£ śőőšćěšśšćşěš ŕőńőęěŋĺ¿ ćěřţă ćăńěŋšŋőľ ğőŋż

Řĺś.3. Śŕěłšř ŕőšěřĳ ¡ŋěřčĺĺ ňőŋőţřőňăšĺůěśłĺţ ¡ńěłšřőŋőć. İŋěřčĺ£ ŕăďă¿źěčő ŕşůłă 200 ¡Ć. Ŋşńěćă£ ¡ŋěřčĺ£ śőőšćěšśšćşěš ¡ŋěřčĺĺ şŕřşčő őšřăęěŋŋżţ ¡ńěłšřőŋőć

śřăćŋĺšĳ ¡šş ćěńĺůĺŋş ś ŕřőśšőľ őűěŋłőľ ďń£ čăğă śćőąőďŋżţ ¡ńěłšřőŋőć ω_p, łőšőřă£ ďăěšś£ ťőřňşńőľ ω^2_p = 4πNe^2/m. Ğďěśĳ N { łőŋűěŋšřăűĺ£ ćăńěŋšŋżţ ¡ńěłšřőŋőć, ďă¿- źĺţ ćłńăď ć ŕńăğňěŋŋżě łőńěąăŋĺ£. Ŕřĺ şůěšě Ő 2p ĺ Al 3s, p ćăńěŋšŋżţ ¡ńěłšřőŋőć ¡šă őűěŋłă ďăěš ćěńĺůĺŋş ~ω_p = 24.2 ¡Ć, ůšő ąńĺğłő ł ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ĺğňěřěŋŋőňş ğŋăůěŋĺ¿ 23.7 ¡Ć. Ěśńĺ ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő O 2s śőśšő£ŋĺ£ (ŋĺęŋ££ ćăńěŋšŋă£ ğőŋă) šăłęě ďă¿š ćłńăď ć ŕńăğňěŋŋżě łőńěąăŋĺ£, řăśůěšŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ŕńăğňőŋă śőśšăćń£ěš 27.9 ¡Ć, ůšő ąőńĳÿě ćěńĺůĺŋż, ŋăąń¿ďăěňőľ ć ¡łśŕěřĺňěŋšě.

Śőćňěźěŋŋżě ć ěďĺŋőľ ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ ÿłăńě řěğşńĳšăšż řěŋščěŋőćśłőľ ¡ňĺśśĺőŋŋőľ śŕěłšřőśłőŕĺĺ (ćğ£šż ĺğ řăąőšż [5]), řěŋščěŋőćśłőľ ťőšő¡ńěłšřőŋŋőľ XPS ĺ şńĳšřăťĺőńěšőćőľ ťőšő¡ńěłšřőŋŋőľ śŕěłšřőśłőŕĺĺ UPS ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś.4. Ğă ŋş-

Řĺś.4. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě řěŋščěŋőćśłĺě śŕěłšřż ¡ňĺśśĺĺ ĺ ŕőčńőźěŋĺ£ (ŕěřćă£, ćšőřă£, ůěšćěřšă£ ŕăŋěńĺ, őšśůěš śćěřţş), ďăŋŋżě ĺğ [5], şńĳšřăťĺőńěšőćżľ ťőšő¡ńěłšřőŋŋżľ śŕěłšř (ŕ£šă£ ŕăŋěńĳ śćěřţş), řěŋščěŋőćśłĺľ ťőšő¡ńěłšřőŋŋżľ śŕěłšř (śěďĳňă£ ŕăŋěńĳ śćěřţş). Ŋşńěćă£ ¡ŋěřčĺ£ (ćěřšĺłăńĳŋă£ ńĺŋĺ£) śőőšćěšśšćşěš ŕőńőęěŋĺ¿ ćěřţă ćăńěŋšŋőľ ğőŋż Ev. Ďŋő ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ őąőğŋăůěŋő Ec. Ŕşŋłšĺřŋżňĺ ńĺŋĺ£ňĺ ŕřěďśšăćńěŋż šěőřěšĺůěśłĺě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő- £ŋĺľ ć ćăńěŋšŋőľ ğőŋě ĺ ğőŋě ŕřőćőďĺňőśšĺ. Ŋă łăęďőľ ŕăŋěńĺ şłăğăŋă śĺňňěšřĺ£ ćőńŋőćżţ ťşŋłűĺľ ¡ńěłšřőŋőć, ŕřĺŋĺňă¿źĺţ şůăśšĺě ć řěŋščěŋőćśłĺţ ŕěřěţőďăţ, ĺ śĺňňěšřĺ£ ćőńŋőćżţ ťşŋłűĺľ ¡ńěłšřőŋőć ŕăřűĺăńĳŋőľ ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ

ńěćş¿ ¡ŋěřčĺ¿ ŕřĺŋ£šő ŕőńőęěŋĺě ćěřţă ćăńěŋšŋőľ ğőŋż (E_v ). Śŕńőÿŋżňĺ ńĺŋĺ£ňĺ ŕřěďśšăćńěŋż řě-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 3 { 4 2007 ğşńĳšăšż ¡łśŕěřĺňěŋšă, ÿšřĺţőćżňĺ { řăśśůĺšăŋŋżě ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ś ğăďăŋŋőľ śĺňňěšřĺěľ ćőńŋőćżţ ťşŋłűĺľ. Řăśůěšŋżě śŕěłšřż ążńĺ şÿĺřěŋż łřĺćőľ Ńőřěŋűă ś ŕőńşÿĺřĺŋőľ 0.25 ¡Ć.

Ŋă ŕ£šőľ ĺ śěďĳňőľ ŕăŋěń£ţ ŕřěďśšăćńěŋż ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě şńĳšřăťĺőńěšőćżľ UPS, ĺ řěŋščěŋőćśłĺľ, XPS, ťőšő¡ńěłšřőŋŋżě śŕěłšřż, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ÿšřĺţőćżňĺ ńĺŋĺ£ňĺ ŕřěďśšăćńěŋż řăśůěšŋżě śŕěłšřż, ŕőńşůěŋŋżě śşňňĺřőćăŋĺěň ŕăřűĺăńĳŋżţ ŕńőšŋőśšěľ śőśšő£ŋĺľ ś şůěšőň śőőšćěšśšćş¿źĺţ śěůěŋĺľ ťőšőĺőŋĺğăűĺĺ, ćğ£šżţ ĺğ [13].

Ćăńěŋšŋă£ ğőŋă Al_2O_3, ŕőďőąŋő ďćşőłĺśĺ łřěňŋĺ£ SiO_2 śőśšőĺš ĺğ ďćşţ ŕőďğőŋ, řăğďěńěŋŋżţ ĺőŋŋőľ źěńĳ¿ [14, 15]. Ŋĺęŋ££ ćăńěŋšŋă£ ğőŋă (ŕřĺ ¡ŋěřčĺĺ

ß 20 ¡Ć) śťőřňĺřőćăŋă, ć őśŋőćŋőň, 2s-őřąĺšăń£ňĺ

łĺśńőřőďă ś ŕřĺňěśĳ¿ 3s-, 3p-őřąĺšăńěľ ăń¿ňĺŋĺ£. Ćěřţŋ££ ćăńěŋšŋă£ ğőŋă (¡ŋěřčĺ£ ć ďĺăŕăğőŋě 0{12 ¡Ć ć ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőň Si L_{2,3} śŕěłšřě) śťőřňĺřőćăŋă, ć őśŋőćŋőň, 2p-őřąĺšăń£ňĺ łĺśńőřőďă ĺ 3s-, 3pőřąĺšăń£ňĺ ăń¿ňĺŋĺ£. Őšňěšĺň, ůšő řăśůěšŋă£ őšŋőśĺšěńĳŋă£ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ŕĺłőć, śőőšćěšśšćş¿źĺţ ŕăřűĺăńĳŋőľ ŕńőšŋőśšĺ Al 3p-śőśšő£ŋĺľ ć ŋĺęŋěľ ćăńěŋšŋőľ ğőŋě śşźěśšćěŋŋő ŕřěćżÿăěš ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ŕĺłőć ć ćěřţŋěľ ćăńěŋšŋőľ ğőŋě. Řăŋěě ŕőďőąŋőě řăśţőęďěŋĺě ďń£ Si 3p- ŕĺłőć ŋăąń¿ďăńőśĳ ć SiO_2, Si_3N_4 [16, 17].

Śńěďşěš őšňěšĺšĳ, ůšő řăśůěšŋă£ ŕăřűĺăńĳŋă£ ŕńőšŋőśšĳ ďń£ Al 3s ŋě ŕőğćőń£ěš ăďěłćăšŋő őŕĺśăšĳ őśőąěŋŋőśšĺ śšřşłšşřż ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőčő Si L_{2,3} śŕěłšřă. Ć ůăśšŋőśšĺ, ć Al 3s śŕěłšřě őšśşšśšćşěš ćěřţŋĺľ ŕĺł ŕřĺ ¡ŋěřčĺĺ ß �3 ¡Ć. Ć SiO_2 ĺ Si_3N_4, čďě ŋăąń¿ďăěšś£ ăŋăńőčĺůŋőě řăśţőęďěŋĺě, ŕřőĺśţőęďěŋĺě ćěřţŋěčő ŕĺłă ć ćăńěŋšŋőľ ğőŋě ść£ğăŋő ś 3d-őřąĺšăń£ňĺ łřěňŋĺ£ ĺ ŋěńőłăńĳŋżňĺ (ďćşţűěŋšřőćżňĺ) ŕěřěţőďăňĺ [16]. Śšőĺš őšňěšĺšĳ, ůšő, śőčńăśŋő řăśůěšăň ăćšőřőć, ćłń¿ůěŋĺě 3d-őřąĺšăńěľ ďń£ łřěňŋĺ£ ŋě ŕřĺćőďĺš ł śşźěśšćěŋŋőňş ĺğňěŋěŋĺ¿ ¡ťťěłšĺćŋżţ ňăśś ďżřőł ĺ ¡ńěłšřőŋőć ć SiO_2 ĺ Si_3N_4. Řăśůěš ğőŋŋőľ śšřşłšşřż Al_2O_3 c łőřřěłšŋżň şůěšőň ćłńăďă 3d-őřąĺšăńěľ ăń¿ňĺŋĺ£ ďń£ őŕĺśăŋĺ£ řěŋčěŋőćśłĺţ śŕěłšřőć ¡ňĺśśĺĺ ŋě ćţőďĺń ć ğăďăůĺ ŋăśšő£źěľ řăąőšż.

α-Al_2O_3 £ćń£ěšś£ ŕř£ňőğőŋŋżň ďĺ¡ńěłšřĺłőň, ćěřÿĺŋă ćăńěŋšŋőľ ğőŋż ĺ ďŋő ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ řăśŕőńőęěŋż ć űěŋšřě ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă { šőůłě Č (řĺś.2). Řăśůěšŋă£ ÿĺřĺŋă ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż Al_2O_3 śőśšăćń£ěš 6.29 ¡Ć, ůšő ňěŋĳÿě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőčő ğŋăůěŋĺ£ E_g ß 8.7 ¡Ć. İšő řăśţőęďěŋĺě ść£ğăŋő, ŕőćĺďĺňőňş, ś šěň, ůšő ňěšőď ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ DFT śĺśšěňăšĺůěśłĺ ŋěďőőűěŋĺćăěš ÿĺřĺŋş ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż ć šćěřďżţ šěńăţ.

B šăąńĺűě 2 ŕřĺćěďěŋż řăśśůĺšăŋŋżě ćěńĺůĺŋż ¡ńěłšřőŋŋżţ ĺ ďżřőůŋżţ ňăśś ć α-Al_2O_3. Ŕńőśłőňş

Šăąńĺűă 2

İťťěłšĺćŋżě ňăśśż ďżřőł ĺ ¡ńěłšřőŋőć ć α-Al2O3 ćďőńĳ ćżďěńěŋŋżţ ŋăŕřăćńěŋĺľ ć ğőŋě Ąřĺńń¿¡ŋă

direction m_h/m0 me/m0 Č-M 6.2 0.39 Č-A 0.36 0.41 Č-K 6.4 0.39

ćěřţş ćăńěŋšŋőľ ğőŋż ć ŕńőśłőśšĺ ŕřĺğňż (řĺś.1) śőőšćěšśšćş¿š \š£ęěńżě" ďżřłĺ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ Č-M, Č-K. Ć ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋőň ŋăŕřăćńěŋĺĺ ćďőńĳ őśĺ ŕřĺğňż ŋăąń¿ďă¿šś£ \ńěčłĺě" ďżřłĺ. Śńěďşěš őšňěšĺšĳ, ůšő ŋă ćěřÿĺŋě ćăńěŋšŋőľ ğőŋż ć Č-šőůłě řăśůěš ďăěš ďćě ąńĺğłĺě ŕő ¡ŋěřčĺĺ ğőŋż (´E ß 0.01 ¡Ć), ĺňě¿źĺě śşźěśšćěŋŋő řăğŋżľ ğăłőŋ ďĺśŕěřśĺĺ. Řăśŕőńőęěŋŋă£ ćżÿě ğőŋă śőőšćěšśšćşěš ńěčłĺň ďżřłăň ś ňăśśőľ m^∗_{h‖} ß 0.36m_0. Řăśŕőńőęěŋŋă£ ŋĺęě ğőŋă śőőšćěšśšćşěš š£ęěńżň ďżřłăň, ś ňăśśőľ ć ďěś£šłĺ řăğ ąőńĳÿě.

İťťěłšĺćŋă£ ňăśśă ¡ńěłšřőŋőć ńěęĺš ć ďĺăŕăğőŋě m^∗_{e‖} ß m^∗_{e⊥} ß 0.4m_0. İšő ğŋăůěŋĺě śńěďşěš śřăćŋĺšĳ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ćěńĺůĺŋăňĺ šşŋŋěńĳŋőľ ¡ťťěłšĺćŋőľ ňăśśż ďń£ ¡ńěłšřőŋőć ć Al_2O_3 m^∗_e = (0.05�0.3)m_0 [18], m^∗_e = 0.3m_0 [19] ĺ m^∗_e = = (0.22�0.42)m_0 [20]. Śńěďşěš őšňěšĺšĳ, ůšő ć řăąőšě [6] őąŋăřşęěŋă ăŋĺğőšřőŕĺ£ ¡ťťěłšĺćŋżţ ňăśś ¡ńěłšřőŋőć, ůšő ŋě ŕőďšćěřęďăěšś£ ć ŋăÿěľ řăąőšě.

Řăśůěšż ążńĺ ćżŕőńŋěŋż ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕřőčřăňňŋőčő ŕăłěšă Quantum-ESPRESSO. Calculations in this work have been done using the Quantum- ESPRESSO package [12]. Ŋăśšő£źă£ řăąőšă ŕőďďěřęăŋă ŕřőěłšőň Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ # 16621-06-02, ĺŋšěčřăűĺőŋŋżň ŕřőěłšőň é 97 Śĺąĺřśłőčő őšďěńěŋĺ£ ŘĂŊ ĺ Łőřěľśłĺň ňĺŋĺśšěřśšćőň ŋăşłĺ ĺ šěţŋőńőčĺĺ ć řăňłăţ ŕřőčřăňňż šěřăąĺšŋżţ ŋăŋőŕřĺąőřőć. (This work was supported by the Korea Ministry of Science and Technology under the National Program for Tera-Level Nanodevices).

1. A. I. Kingon, J. P. Maria, and S. K. Strei¸er, Nature 406, 1032 (2000).

2. G. D. Wilk, R. M. Wallace, and J. M. Anthony, J. Appl.

Phys. 89, 5243 (2001).

3. V. A. Gritsenko, K. A. Nasyrov, Yu. N. Novikov et al., Solid State Electronics 47, 1651 (2003).

4. ICSD 2003 Collection, Entry # 88029.

5. Ĺ. Ă. Ąřżšőć, đ. Ŋ. Řőňăźěŋłő, ŤŠŠ 20, 664 (1978).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 3 { 4 2007

6. Y.-N. Xu and W. Y. Ching, Phys. Rev. B 43, 4461 (1991).

7. K. Shiiki, M. Igorashi, and H. Kaijyu, Jap. J. Appl.

Phys. 42, 5185 (2003).

8. J. Robertson, J. Appl. Phys. 92, 4712 (2002). 9. J. Robertson, Eur. Phys. J. Appl. Phys. 28, 265 (2004). 10. S. Baroni, A. Dal Corso, S. de Gironcoli et al., http://www.pwscf.org/.

11. M. I. Boltz and R. H. French, Appl. Phys. Lett. 55, 1955 (1989).

12. R. H. French, H. Mullejans, and D. J. Jones, J. Am.

Cheram. Sos. 10, 2549 (1998).

13. J.-J. Yeh, Atomic Calculation of Photoionization Cross- Section and Asymmetry Parameters, Gordon and Breach Science Publisher, Amsterdam, 1993.

14. E. K. Chang, M. Rohl˛ng, and S. G. Louie, Phys. Rev.

Lett. 85, 2613 (2000).

15. Y.-N. Xu and W.Y. Ching, Phys. Rev. B 51, 17379 (1995).

16. Ć. Ă. Čřĺűěŋłő, đ. Ŋ. Ŋőćĺłőć, Ć. Ă. Ÿăŕőÿŋĺłőć, đ. Ŋ. Ňőřőłőć, ŤŠŔ 35, 1041 (2001).

17. Ć. Ă. Čřĺűěŋłő, Ř. Ň. Ĺćăŋőć, đ. Ŋ. Ňőřőłőć, ĘİŠŤ 108, 2216 (1995).

18. Z. Burstein and J. Levinson, Phys. Rev. B 12, 3453 (1975).

19. Y.-C. Yeo, T.-J. King, and C. Hu, IEEE Transaction on Electron Devices 50, 1027 (2003).

20. A. Kerber, E. Cartier, R. Degraeve et al., IEEE Transaction on Electron Devices 50, 1261 (2003).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 3 { 4 2007