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Физические свойства двумерного электронного газа, локализованного в слое GaN вблизи интер-
фейса AlN/GaN гетероструктур AlGaN/AlN/GaN, изучаются не одно десятилетие. По сложившимся
представлениям его симметрия совпадает с симметрией несимморфной пространственной группы C4

6v в
объеме GaN. Последнее, однако, неверно. В самом деле, единственный составной элемент этой группы –
вращение системы на 120◦ вокруг оси [0001], направленной по нормали к плоскости интерфейса, с од-
новременным сдвигом вдоль нее на полпериода кристаллической решетки GaN – для двумерного газа
запрещен потенциалом конфайнмента, который, следовательно, понижает его симметрию до симметрии
тригональной точечной группы C3v . Настоящая работа посвящена подтверждению этого факта резуль-
татами расчетов из первых принципов методом функционала плотности и данными электрофизических
экспериментов.
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1. Введение. Нитридные транзисторы с высо-

кой подвижностью электронов (HEMT) на основе

гетероструктур AlGaN/AlN/GaN получили широкое

практическое применение в качестве базовых ком-

понент устройств стабильной высокотемпературной

микроволновой электроники высокой мощности. Их

уникальные свойства обусловлены наличием в них

двумерного электронного газа (2DEG) с концентра-

цией носителей ∼ 1013 см−2, локализованного в слое

нитрида галлия вблизи границы раздела AlN/GaN,

без специального легирования. На этом фоне рас-

тет интерес к более глубокому изучению физических

свойств этого семейства материалов, мотивируемый

потребностью расширения их функциональных воз-

можностей.

Одной из актуальных задач в этой области яв-

ляется описание динамических токовых состояний в

таком 2DEG. Ее решение, однако, осложняется тем,

что некоторые основные физические свойства этой

системы исследованы недостаточно глубоко. В част-
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ности, величина и тип тензора эффективных масс

2DEG в гетероструктуре AlGaN/AlN/GaN, знание

которых критически необходимо для расчета откли-

ков системы на внешние воздействия, до сих пор слу-

жат предметом обсуждения. Господствующим явля-

ется предположение, что 2DEG локализован доста-

точно глубоко в толще GaN и “видит” его объем-

ную (C4
6v) симметрию, см., например, работу [1] (в

частности пункт 2а of Appendix 1, Model for single-

subband 2DEGs) и библиографию в ней. Ниже бу-

дет показано, что эти выводы противоречат резуль-

татам недавней работы [2], где 2DEG гетероструктур

GaN/AlN HEMT со сверхтонким барьерным слоем

был исследован методом фотоэлектронной спектро-

скопии с угловым разрешением (ARPES) в мягком

рентгеновском диапазоне. В этом эксперименте полу-

чены первые прямые изображения основных харак-

теристик электронного строения системы в обратном

пространстве – поверхности Ферми (ПФ), электрон-

ного спектра и заполнения зон, что позволило по-

казать, что форма ПФ электронов 2DEG характе-

ризуется гексагональным искажением с коэффици-

ентом анизотропии порядка 11 %, которое трансли-
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руется в 22 %-ную анизотропию эффективной мас-

сы его электронов и, в частности, приводит к анизо-

тропии насыщения скорости дрейфа носителей тока

в нелинейных транспортных свойствах гетерострук-

тур GaN/AlN/AlGaN в сильных электрических по-

лях. При этом ARPES, в отличие от косвенных дан-

ных электрофизических методик, является практи-

чески единственным прямым методом исследования

электронной структуры материалов.
Возможная причина этого факта была связана в

[2] с релаксацией позиций приинтерфейсных атомов
GaN. Однако было отмечено, что предсказанная в
расчетах, выполненных без учета спиновой степени
свободы электронов, атомная релаксация ограничи-
вается несколькими атомными слоями вблизи грани-
цы раздела AlN/GaN, и неясно, почему она должна
существенно влиять на электронные свойства 2DEG,
максимальная плотность которого локализована на
расстоянии ∼ 3 нм от этой границы.

Этот и ряд других фактов не находят адекват-
ной интерпретации в предположении о C4

6v симмет-
рии системы в области локализации 2DEG.

Ранее мы показали, что результаты работы [2]
можно объяснить, приняв во внимание то обсто-
ятельство, что наличие в системе конфайнмента
2DEG, порожденного интерфейсом GaN/AlN гетеро-
структуры, лежащим в плоскости (0001), понижа-
ет симметрию 2DEG до симметрии группы C3v –
вращений на 120◦ вокруг тригональной оси с (она
же [0001]) и зеркального отражения x → −x, где
x – направление оси Г̄К̄ [3]. Отметим, что из об-
щих соображений подобное утверждение высказы-
валось и раннее [4]. Простой анализ физической
модели [3], основанной на этом наблюдении, по-
казал, что в отсутствии внешнего магнитного по-
ля наблюдаемая в ARPES анизотропия поверхно-
сти Ферми 2DEG может быть объяснена членами
спин-орбитальной связи (SOC) третьего порядка в
kp-гамильтониане Ĥn(k) (индекс n здесь нумеру-
ет размерно-квантованные состояния электронов в
квантовой яме (QWS)), нарушающими вращатель-
ную симметрию затравочного гамильтониана Ĥ0 =
= ~

2k2/2m∗, где k = (kx, ky) и m∗ – эффективная
масса электронов в центре зоны Бриллюэна плоско-
сти (0001) в объеме GaN. Действительно, симметрия
системы C3v и инвариантность ее свойств по отноше-
нию к обращению времени диктуют следующий вы-
бор эффективного 2 × 2 гамильтониана электронов
2DEG:

Ĥn(k) = En+Ĥ0+vk(kxσ̂y−kuσ̂x)+
λ

2
[k3++k3−]σ̂z, (1)

где En, n = 0, 1, . . . – энергия n-го QWS (предпо-
лагается сепарабельный удерживающий потенциал

Vc = Vc(z), где ось z направлена вдоль [0001]), k± =
= kx ± iky, σ̂x, σ̂y и σ̂z – стандартные матрицы Па-
ули в спиновом подпространстве, vk = v(1 + αk2),
третье, циркулярно-симметричное слагаемое – спин-
орбитальный вклад Рашбы, а член, пропорциональ-
ный λ – кубическая по квазиимпульсу добавка Дрес-
сельхауса к SOC в C3v-симметричной системе.

Спектр 2DEG гамильтониана (1) есть Enσ(k) =
= En+~

2k2/2m∗+σ
√

v2kk
2 + λ2k6 cos2(3θ) где Enσ(k),

σ = ±1 – энергия σ-й псевдоспиновой подзоны n-й
QWS, θ – азимутальный угол квазиимпульса элек-
трона k, отсчитываемый от направления оси Ox,
ориентированной вдоль одного из главных направ-
лений Г̄К̄. Заметим, что хотя виду инвариантно-
сти свойств системы относительно инверсии времени
в отсутствие магнитного поля электронный спектр
2DEG имеет гексагональную симметрию, период его
спиновой текстуры в k-пространстве вдвое больше.
Результаты подгонки ПФ к данным ARPES [2], а так-
же вид спиновой текстуры фермиевских электронов
для нижней (n = 0) QWS, двукратно расщепленной
по псевдоспину, приведены на рис. 1.

Отметим, что трехмерный GaN со структурой

вюрцита представляет собой нецентросимметричный

кристалл, и если бы исследуемый 2DEG наследовал

его симметрию (C4
6v), вместо (1) для его гамильтони-

ана следовало бы написать (см. в [5] табл. 1): Ĥn(k) =

= En+ Ĥ0+ a1(kxσ̂y − kuσ̂x)+ ia2

2 [k6+− k6−]〈kz〉σ̂z , где

a1 и a2 – константы материала. В отличие от [5], где

соответствующая формула записана для трехмерно-

го случая, мы заменили сомножитель kz в послед-

нем слагаемом его средним значением для электро-

на в размерно-квантованном состоянии. Спектр это-

го гамильтониана в тех же обозначениях имеет вид

Enσ(k) = En+~
2k2/2m∗+σ

√

a21k
2 + a22k

12 sin2(6θ) и,

в отличие от случая симметрии С3v, описанного вы-

ше, отвечает не гексагональному, а додекагонально-

му искажению электронного спектра, что явно про-

тиворечит данным ARPES [2]. Как мы увидим ниже,

этот вывод согласуется с результатами наших расче-

тов из первых принципов и с данными электрофизи-

ческих экспериментов.

2. Поверхность Ферми: расчет из первых

принципов. Анализ гетероструктур GaN/AlN

HEMT методом функционала плотности c уче-

том спина электронов в пакете программ VASP

[6–9], v. 5.4.4, который, насколько нам известно,

выполнен впервые в настоящей работе, каче-

ственно подтверждает эти представления. Рас-

четы выполнены при B = 0 с использованием

PAW-обобщения ультрамягкого псевдопотенциала

Вандербильта (US-PP) и метода линеаризованных
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Рис. 1. (Цветной онлайн) (a), (b) – Поведение спина электронов на поверхности Ферми 2DEG; (c) – результат фитинга
поверхности Ферми к данным ARPES [2]

присоединенных плоских волн (LAPW) в пара-

метризации Ceperley-Alder для xc-потенциала,

см. [10–14]. Самосогласованные вычисления про-

ведены с энергией отсечки плоских волн 400 эВ.

Исходная структура сверхъячейки из 106 атомов

(7 слоев AlN и 19 слоев GaN, пассивирован-

ных NH) и вакуумной щели, получена путем

релаксации ионных степеней свободы систе-

мы, форма и объем сверхъячейки были такими

же, как в объемном GaN, z-координаты ато-

мов фиксировались. Релаксация прекращалась

при условии, что абсолютные значения всех сил

Хеллмана–Фейнмана на каждом атоме меньше,

чем EDIFFG = 3 × 10−2 эВ/Å. Энергия системы

найдена из вариационного принципа, записанного

в терминах плотности электронов, при условии,

что изменение свободной энергии Гельмгольца

между двумя шагами итерации было меньше, чем

EDIFF = 10−6 эВ.

На рисунке 2 представлен результат DFT-расчета

ПФ нижней (из двух частично заполненных) QWS

2DEG с плотностью электронов 2.5 × 1013 см−2, на-

ложенный на данные ARPES [2]. Видно, что

(a) эта подзона размерного квантования двукрат-

но расщеплена по псевдоспину;

(b) обе псевдоспиновые подзоны гексагонально

искажены;

(c) фермиевские импульсы в них как функции

азимутального угла θ меняются в противофазе, что

отвечает спектру модельного гамильтониана (1) и

было бы невозможно в случае простой непараболич-

ности электронного спектра, рассмотренной в [2];

(d) учет кулоновского взаимодействия электро-

нов позволяет получить существенно лучшее соот-

ветствие результатов расчета данным ARPES.

Рис. 2. (Цветной онлайн) Результат DFT-расчета по-
верхности Ферми 2DEG с электронной плотностью
2.5× 1013 см−2, совмещенный с данными ARPES [2]

Отметим отдельно, что “на вход” VASP получил

только химический состав системы и ее исходную

структуру в реальном пространстве.

Таким образом, 2DEG нитридных HEMT есть

двумерный нецентросимметричный металл. Как из-

вестно, отсутствие центра инверсии качественно ме-

няет природу блоховских электронов, приводя к на-

личию нетривиальных геометрических свойств их

волновых функций и возникновению сложной спи-

новой текстуры в обратном пространстве [5] (см.

рис. 1b). Нетрудно показать, что во внешнем попе-

речном магнитном поле спектр 2DEG в модели HWM

теряет гексагональную симметрию – в отличие от

электронов в плоскости (0001) объема GaN, симмет-

рия которых, напротив, становится гексагональной.
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3. Образцы. В настоящей работе изучены неко-

торые проявления этих свойств в данных магнито-

транспортных экспериментов в области поперечных

магнитных полей B до 14 Тл в интервале темпера-

тур от 3 до 300 К. Для этого на исследуемых гетеро-

структурах методом лазерной фотолитографии бы-

ли сформированы модули в виде классического хол-

ловского креста и в геометрии ван дер Пау милли-

метровых размеров, а также изготовлены образцы в

форме окружности, круга и дуги диаметром в 200

микрон с множеством контактов, ориентированных

под разными углами относительно кристаллической

решетки GaN (см. вставки в рис. 3а и 4а).

4. Результаты эксперимента и обсужде-

ние. Магнитотранспортные измерения в геомет-

рии ван дер Пау показали, что как холловское

сопротивление Rxy(1/B), так и величина магне-

тосопротивления 2DEG Rxx(1/B), усредненная ме-

тодом ван дер Пау, демонстрируют осцилляции

Шубникова–де-Гааза. Рассчитанная по их периоду

плотность электронов ns = 1.5 · 1013 см−2 согласу-

ется с вычисленной по данным о величине посто-

янной Холла. Однако Rxx, измеряемое на образ-

цах в стандартной геометрии холловского креста, су-

щественным образом зависит от направления про-

текания тока и имеет вид суперпозиции осцилли-

рущих вкладов, амплитуды и фазы которых так-

же зависят от направления протекания тока. Отме-

тим, что анизотропия магнитополевой зависимости

поперечного сопротивления в области осцилляций

Шубникова–де-Гааза для двух главных кристалло-

графических направлений GaN наблюдалась ранее в

работе [8], где, однако, вопрос о физическом меха-

низме этого явления не обсуждался.

Удельное магнетосопротивление каждой из дуг

(α, β) образца определяется спектром электронов в

сильном магнитном поле и зависит как от ширины

(α−β) дуги и так и от направления (α+ β)/2).

Приведенные на рис. 3 данные получены на об-

разце в форме кольца, данные рис. 4 – на образце в

форме дуги.

Анализ данных рис. 3, 4 показывает, что результа-

ты измерений магнетосопротивления для нескольких

дуг разной пространственной ориентации с углом

раствора в 120◦ – (−60◦, 60◦), (−30◦, 90◦), (0◦, 120◦),

(30◦, 150◦) – совпадают друг с другом, При этом

существенно, что результаты усреднения магнетосо-

противления по любой дуге с углом раствора в 120◦

совпадают как между собой (рис. 3а, 4а), так и с ре-

зультатом усреднения по дуге 360◦ (рис. 3b), которое

фактически реализуется при измерениях магнетосо-

противления методом ван дер Пау. В то же время,

для дуг меньшего размера относительное отклоне-

ние сопротивления ∆R(α,β)(B)/Rp(B) от основного

хода полевой зависимости сильно зависит от направ-

ления протекания тока (рис. 3с, 4b). Причем ∆R(α,β)

для дуг одинаковой ширины, отличающихся ориен-

тацией, в одном и том же магнитном поле может

иметь разный знак.

Отметим, что особенности, наблюдаемые на

∆R(α,β)(B) для дуг малого углового размера

(α, β) < 120◦, не являются шумами или ошибкой из-

мерений – они воспроизводятся с высокой точностью

в разных по времени сканах по магнитному полю,

не зависят от направления скана по оси магнитных

полей и слабо зависят от температуры (см. рисунки

в дополнительных материалах).

Кроме отчетливо наблюдаемых в сильных по-

лях осцилляций Шубникова–де Гааза присутству-

ет вклад в магнетосопротивление от универсальных

флуктуаций проводимости, который, более заметен

для коротких дуг и уменьшается с ростом длины.

Измерение магнетосопротивления на дугах с доста-

точно большими углами раствора (α−β) позволяет

уменьшить вклад фундаментальных флуктуаций.

Следует подчеркнуть, что магнетосопротивление

дуг 120◦ не зависит от ориентации (α+ β)/2 относи-

тельно кристаллографических осей GaN, тогда как

зависимости магнетосопротивлений дуг 90◦, напри-

мер, измеряемые методом Ван дер Пау для кольцево-

го образца с симметричными контактами существен-

но отличаются. И лишь усреднение по всем четырем

измерениям дает совпадение с усреднением по дуге

120◦ (рис. 3a, b).

Мы полагаем, что наблюдаемая зависимость

магнетосопротивления от направления протекания

тока относительно кристаллографических осей

и особенности Rxx(θ,B) в области осцилляций

Шубникова–де-Гааза обусловлены суперпозици-

ей вкладов двух частично заполненных подзон

размерного квантования электронного спектра

2DEG. Каждая из них двукратно расщеплена

спин-орбитальной связью, вид которой обусловлен

понижением симметрии системы с симметрии несим-

морфной группы C4
6v в объеме GaN со структурой

вюрцита до тригональной симметрии C3v вслед-

ствие наличия конфайнмента 2DEG у интерфейса

GaN/AlN. При этом наблюдаемая анизотропия

Rxx(θ,B) определяется особенностями электронной

структуры 2DEG.

Итак, поперечное магнетосопротивление 2DEG

имеет тригональную симметрию C3v. И поскольку

симметрия 2DEG не может быть выше симметрии

любого из его физических свойств и при этом огра-
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Рис. 3. (Цветной онлайн) (a) – Магнитополевые зависимости отклонения сопротивления ∆R от среднего значе-
ния Rp(B) для дуг (α, β), по-разному ориентированных относительно кристаллографических осей GaN. ∆R(B) =

= R(B)−Rp(B), где Rp(B) – результат аппроксимации зависимости основного хода магнетосопротивления полиномом
5-й степени методом средних квадратов в диапазоне 8 ÷ 14Тл. (b) – Результаты измерений магнетосопротивления
образца методом ван дер Пау для трех четверок контактов (−30◦, 60◦, 150◦, −120◦); (30◦, 120◦, −150◦, −60◦); (0◦, 90◦,
180◦, −90◦). (с) – Относительное отклонение ∆R(α,β)(B)/Rp (B) для дуг (αβ) с разными угловыми размерами (α− β)

и ориентацией (α+ β)/2 относительно кристаллографических осей GaN

Рис. 4. (Цветной онлайн) Зависимости – магнетосопротивления 2DEG за вычетом ее основного хода ∆Rxx при разных
направлениях тока относительно кристаллографических осей для дуг шириной 120◦ (a) и 15◦ (b)

ничена снизу симметрией кристаллического поля, та-

кова симметрия и самого исследуемого 2DEG. А это

значит, что процессы переноса в нем нельзя кор-

ректно описать без учета геометрических свойств его

зонной структуры – наличия кривизны Берри, воз-

никновения в k-пространстве аналога магнитного по-

ля, перенормировки магнитного момента блоховских

электронов.
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