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cＧAlN/TiN/Si(１００)异质结构的显微组织及光学性能
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摘要　立方氮化铝(cＧAlN)以其优异的性能成为发光二极管、激光二极管等光电子器件的理想材料.采用激光分

子束外延法制备了cＧAlN/TiN/Si(１００)异质结构,研究了它的显微组织和光学性能.结果表明:AlN薄膜和TiN
缓冲层呈立方岩盐矿结构的(２００)面择优取向;cＧAlN薄膜、TiN缓冲层和Si衬底的界面清晰,不存在第二相,但错

配应力使得界面处存在一定的缺陷;cＧAlN薄膜的光致发光谱分别在３７６,５２０,７５０nm处有３个发光中心;３７６nm
处的发光峰与氮空位(VN)和氧杂质(ON)有关,５２０nm处的发光峰与 Al空位(VAl)和 ON的复合有关,而７５０nm
处的发光峰可归因于VAl和价带之间的辐射复合;cＧAlN薄膜的电致发光中心在５８０nm附近,也属于cＧAlN的深

能级缺陷发光.
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Abstract　Owingtoitsexcellentproperties cubicaluminumnitride cＧAlN isanidealmaterialforoptoelectronic
devicessuchaslightＧemittingdiodesandlaserdiodes敭Inthisstudy thecＧAlN TiN Si １００ heterostructureis
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１　引　　言

在IIIＧV族化合物半导体材料中,禁带最宽的

AlN是目前深紫外发光二极管、激光二极管等光电

子器件的理想材料[１Ｇ２].通常,AlN外延薄膜呈六

方纤锌矿(０００１)面择优取向,但薄膜在此方向具有

很强的自发极化和压电极化效应,将产生较高强度

的内建电场,降低载流子的辐射复合效率[３].相比

六方AlN,立方AlN(cＧAlN)在(００１)方向不存在极

化电场[４],但它的亚稳特性使得cＧAlN薄膜的结晶

质量成为影响AlN基光电器件效率的重要因素.

Si是半导体研究生产领域最常用的衬底材料,
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其具有价格便宜、技术成熟且易于集成化等特点.
但是,Si与cＧAlN的晶格失配度高达２５．４％,并存

在一定的热膨胀失配,因此直接在Si衬底上制备的

cＧAlN薄膜的缺陷密度较高[５Ｇ７].而立方岩盐矿结

构的TiN 与cＧAlN 的晶格失配度仅为３．８％,且

TiN作为一种高温稳定性好、电导率高、接触电阻低

的类金属导电陶瓷,已被广泛应用于集成电路中[８],
因此它可作为cＧAlN 薄膜的缓冲层和接触材料.
本文以TiN为缓冲层,采用激光分子束外延法在

Si(１００)衬底上生 长cＧAlN 薄 膜,研 究 了cＧAlN/

TiN/Si(１００)异质结构的晶体取向、界面形貌及光

致发光和电致发光性能.

２　实验方法

采用中国科学院沈阳科学仪器研制中心生产的

LMBEＧ４５０型激光分子束外延系统在Si(１００)衬底

上先后沉积TiN缓冲层和AlN薄膜.沉积之前,将

Si(１００)衬底与靶材之间的距离调整为５cm,生长

室的本底真空度抽至１０－５Pa.沉积 TiN缓冲层

时,将衬底温度升至７００℃,同时通入高纯(纯度为

９９．９９９％)N２,并将工作压强控制在１０－３Pa,然后

将KrF激光束(波长λ＝２４８nm,脉冲激光的持续

时间τ＝１０ns,脉冲能量为２００mJ/pulse,频率为

５Hz)聚焦入射到TiN(纯度为９９．９％)靶材上溅射

１０min.随后,将衬底温度升高至７５０℃,增加 N２
流量,将工作压强提高到１０－１Pa,降低激光束脉冲

能量至１５０mJ/pulse,对AlN(纯度为９９．９％)靶材

溅射１h.
采用 D/maxＧ２５００型和 D８型 X射线衍射仪

(XRD)测定薄膜的晶体结构;采用 TecnaiG２F３０
型透射电子显微镜(TEM)观察薄膜的横截面形貌;

采用ZLXＧPLＧI型光致发光测试系统测量薄膜的光

致发光谱(PL),激光波长为３２５nm,测量范围为

３００~８００nm;采用Zolix型电致发光系统测量薄膜

的电致发光谱(EL),光栅设定为１８００line/mm.

３　结果与讨论

３．１　AlN/TiN/Si(１００)异质结构的显微组织

图１是AlN/TiN/Si(１００)异质结构的XRD图

谱,可以看到,TiN缓冲层和AlN薄膜均呈立方岩

盐矿结构的(２００)面择优取向,即 AlN(１００)//TiN
(１００).由图１(b)所示的φ 扫描图可以看出:AlN
(２２０)面呈四次旋转对称,且其衍射峰位与 TiN
(２２０)面一致,表明AlN薄膜以cubicＧonＧcubic模式

在TiN 缓冲层上外延 生 长,其 取 向 关 系 为 AlN
(１００)[１００]//TiN(１００)[１００];同时,由 AlN(２００)
面和TiN(２００)面的衍射峰位计算得到AlN和TiN
的晶格常数分别为０．３９８nm和０．４１５nm,均小于

其标准值,表明cＧAlN薄膜和TiN缓冲层在c轴方

向产生了压应变.根据应变公式εzz＝(z－z０)/z０×
１００％,其中z和z０分别是晶面间距的实验值和标

准值,得到cＧAlN薄膜和TiN缓冲层内的压应变分

别为－１．６７％和－２．０７％.

TiN与Si的晶格失配度高达２２．５％,但由“畴
匹配”外延生长理论可知[９Ｇ１０],通过４/５畴和３/４畴

交替弛豫的模式可在Si衬底上生长结晶取向度很

高的TiN薄膜.由于TiN与Si衬底之间的错配应

力在薄膜生长初期会快速释放,因此在 TiN/Si界

面会产生大量错配位错.随着TiN厚度增加,错配

应力逐渐减小,这就为cＧAlN薄膜的外延生长提供

了很好的“模板”,所以cＧAlN薄膜内的压应变小于

TiN缓冲层内的应变.

图１ AlN/TiN/Si(１００)异质结构的XRD图谱.(a)２θ扫描;(b)φ 扫描

Fig．１ XRDpatternsofAlN TiN Si １００ heterostructure敭 a ２θscan  b φscan
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　　图２是cＧAlN/TiN/Si(１００)异质结构界面处的

电子衍射花样和横截面的TEM明场像.从图２(a)
所示的电子衍射花样可以看出,AlN薄膜和TiN缓

冲层与沿[１１０]晶带轴的电子衍射花样相似,可确认

为相同的立方结构,其外延取向关系与XRD结果

是一致的.在图２(b)所示的明场像中,cＧAlN薄膜

与TiN缓冲层的界面清晰,并且没有发生明显的相

互扩散,厚度分别约为５０nm和６nm.cＧAlN薄膜

中的衬度有明显变化,这是由晶体缺陷导致的晶格

畸变引起的,且靠近界面处的缺陷密度较高.在

TiN缓冲层与Si衬底的界面处也可观察到一层明

显不同的衬度,由 AlN/TiN/Si横截面的高分辨

TEM像(图３)可看到其厚度约为２nm,该层内存

在大量晶体缺陷,这应该是TiN和Si衬底的晶格错

配弛豫在生长初期引起的应变层[１１].随着TiN缓

冲层厚度增加,晶体缺陷明显减少,但在沿与界面平

行的方向上仍可观察到周期性的衬度变化,说明

TiN缓冲层内仍存在错配位错.在高分辨TEM 像

中,AlN薄膜和TiN缓冲层均为立方岩盐矿结构,
其晶格条纹取向一致,且cＧAlN/TiN 界面平滑清

晰,说明不存在第二相.
综上可知:亚稳cＧAlN可在具有相同晶体结构的

TiN缓冲层上稳定地存在,但cＧAlN薄膜的结晶质量

会受到TiN缓冲层厚度的影响;随着缓冲层厚度增

加,缓冲层内的应力减小,晶格畸变减小,TiN的“模
板”效应增强,可提高cＧAlN薄膜的结晶质量.

图２ cＧAlN/TiN/Si异质结构[１１０]晶带轴的电子衍射花样及横截面的TEM明场像.(a)电子衍射花样;(b)明场像

Fig．２ Electrondiffractionpatternof １１０ zoneaxisandcrossＧsectionTEMbrightfiledimageofcＧAlN TiN Si
heterostructure敭 a Electrondiffractionpattern  b brightfiledimage

图３ cＧAlN/TiN/Si界面的高分辨TEM像

Fig．３ HighＧresolutionTEMimageofcＧAlN TiN Si
interface

３．２　cＧAlN/TiN/Si异质结构的光学性能

理论计算和实验结果表明[１２Ｇ１３],cＧAlN的禁带

宽度约为４．９eV.图４是cＧAlN薄膜的光致发光

谱,薄膜在３７６,５２０,７５０nm附近有３个发光中心,
对应的复合能量分别为３．２９,２．３８,１．６５eV,均属于

薄膜的缺陷发光.通过分析显微组织可知,cＧAlN
薄膜在生长过程中产生了一定密度的缺陷,而 Al

空位(VAl)和N空位(VN)以及O杂质(ON)是最常

见的点缺陷[１４].一般认为,在３．３eV左右的发射

能带主要与 VN和 ON或反位缺陷等深能级跃迁辐

射有关[１５Ｇ１７],因此cＧAlN薄膜在３７６nm处的发光

峰是由VN从浅能级向ONＧVAl深能级辐射跃迁产生

的,而５２０nm处的发光峰可能与VAl及ON的复合

有关[１８].Schulz等[１９]和Shen等[２０]发现,VAl的受

主能级约在价带之上１．８eV 左右,因此红光区

７５０nm处的发光峰可归因于VAl和价带之间的辐射

复合.
将AlN/TiN/Si(１００)异质结的上下两端分别

镀上Ag电极和InＧGa电极,得到相应的器件,如图

５(a)所示.图５(b)为cＧAlN薄膜在不同注入电流

下的电致发光谱,薄膜的发光范围为４００~８００nm,
发光 中 心 在 ５８０nm 附 近,对 应 的 复 合 能 量 为

２．１３eV,属于由O杂质引起的深能级缺陷发光[２１].
当注入电流为０．０６A时,发光中心从５６０nm红移

到６００nm,这主要是大电流注入下热诱导引起的带

隙变窄造成的[２２];随着注入电流增大,发光强度增

０８１６００３Ｇ３
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图４ cＧAlN薄膜的光致发光谱

Fig．４ PhotoluminescencespectrumofcＧAlNfilm

图５AlN/TiN/Si异质结构示意图及cＧAlN薄膜在不同

注入电流下的电致发光谱.(a)AlN/TiN/Si异质

　　结构示意图;(b)cＧAlN薄膜的电致发光谱

Fig．５Schematicof AlN TiN Siheterostructureand
electroluminescencespectra ofcＧAlN film at
differentinjectedcurrents敭 a SchematicofAlN 
TiN Siheterostructure  b electroluminescence
　　　　　spectraofcＧAlNfilm

大,当注入电流在０．０７A时,发光强度达到最大.

４　结　　论

采用激光分子束外延法在Si(１００)衬底上制备

了呈立方岩盐矿(２００)面择优取向的TiN缓冲层和

cＧAlN薄 膜,形 成 了 界 面 清 晰 的 cＧAlN/TiN/Si
(１００)异质结构,但由于错配应力的存在,界面处存

在一定密度的缺陷.cＧAlN薄膜分别在３７６,５２０,
７５０nm 附近有３个光致发光中心,分别与 VN和

ON、VAl和ON及 VAl和价带之间的辐射复合有关.

cＧAlN薄膜的电致发光中心在５８０nm(２．１３eV)附
近,随着注入电流增大,发光中心从５６０nm红移到

６００nm.
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