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ОЖЕ-РЕКОМБIНАЦIЯ
В ПОЛЯРНИХ InGaN/GaN КВАНТОВИХ ЯМАХУДК 546.711.49

Проведено розрахунок швидкостi оже-рекомбiнацiї в полярних квантових ямах
In𝑥Ga1−𝑥N/GaN на основi моделi повних енергетичних зон. Ключовими складовими роз-
рахункової моделi були зоннi структури об’ємних бiнарних нiтридiв (GaN та InN), що
отримувалися методом емпiричного псевдопотенцiалу, та зоннi структури квантових
ям In𝑥Ga1−𝑥N/GaN (для рiзних 𝑥), що отримувалися методом лiнiйної комбiнацiї об’-
ємних зон. Розраховано залежнiсть коефiцiєнтiв оже-рекомбiнацiї вiд ширини заборо-
неної зони, товщини квантової ями та концентрацiї носiїв заряду. Результати розра-
хунку показують, що оже-коефiцiєнти в квантових ямах набагато слабше залежать
вiд ширини заборонної зони, нiж у випадку об’ємних In𝑥Ga1−𝑥N сполук. Залежнiсть
оже-коефiцiєнтiв вiд товщини ями має сильний осциляцiйний характер. При високих
концентрацiях носiїв заряду спостерiгається значне спадання оже-коефiцiєнтiв, що є
наслiдком впливу статистики Фермi на розподiл носiїв заряду по квантових станах.
К люч о в i с л о в а: InGaN квантовi ями, оже-рекомбiнацiя, поляризацiя.

1. Вступ

Оже-рекомбiнацiя в нiтридних сполуках має ва-
жливе значення, оскiльки вона розглядається як
один з можливих внутрiшнiх механiзмiв, вiдповiд-
альних за зниження ефективностi роботи свiтло-
випромiнюючих пристроїв на основi InGaN/GaN
квантових структур. Експериментальним пiдтвер-
дженням цьому допущенню є роботи [1–3], де по-
вiдомляється про виявлення “гарячих” електро-
нiв, збуджених рiзними типами оже-процесiв в
активнiй областi свiтлодiодiв InGaN/GaN. Декiль-
ка кiлькiсних експериментальних оцiнок для кое-
фiцiєнта оже-рекомбiнацiї в InGaN/GaN свiтлодiо-
ах було зроблено шляхом порiвняння результатiв
вимiрювань диференцiального часу життя носiїв
заряду та розрахунку на основi моделi рекомбiна-
цiйних коефiцiєнтiв (𝐴𝐵𝐶-модель) [4–7]. Цi оцiнки
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показують досить велике розходження в отрима-
них величинах для оже-коефiцiєнтiв, що призво-
дить до подальших дискусiй щодо важливостi оже-
рекомбiнацiї в нiтридах. В роботi [8] вiдмiчається,
що точнi значення швидкостi оже-рекомбiнацiї за-
лишаються неясними через те, що експеримен-
тально важко розрiзнити рiзнi механiзми втрат но-
сiїв заряду без введення додаткових феноменоло-
гiчних допущень при iнтерпретацiї отриманих ре-
зультатiв вимiрювань.

Крiм експериментальних оцiнок, було також ви-
конано кiлька розрахункiв коефiцiєнтiв оже-ре-
комбiнацiї в нiтридах. Раннi дослiдження стосу-
валися переважно об’ємних InGaN сполук. Розра-
хунки швидкостi прямого механiзму оже-рекомбi-
нацiї передбачають дуже сильну залежнiсть оже-
коефiцiєнта вiд ширини забороненої зони InGaN
сполуки [9, 10]. Непрямi механiзми за участю фо-
нонiв були дослiдженi в рамках теорiї збурень
[11] i золотого правила Фермi другого порядку
[12]. Результати дослiджень впливу невпорядко-
ваної атомної структури сполук на оже-рекомбi-
нацiю представленi в роботах [13, 14]. В об’ємних
матерiалах швидкiсть оже-рекомбiнацiї обмежує-
ться за рахунок жорстких умов одночасного ви-
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конання законiв збереження енергiї та iмпульсу
для носiїв заряду. В структурах пониженої роз-
мiрностi цi умови пом’якшуються. Наприклад, у
двовимiрних структурах або квантових ямах збе-
реження iмпульсу виконується лише для складо-
вої, що лежить у площинi ями. Це досить силь-
но впливає на швидкiсть рекомбiнацiї. Крiм то-
го, конкретно для нiтридних квантових структур,
треба врахувати ще одну особливiсть, пов’язану з
тим, що переважна бiльшiсть таких структур для
випромiнюючих приладiв вирощенi вздовж поляр-
ного кристалографiчного напрямку (𝑐-напрямок)
на сапфiрових пiдкладках. Вiдомо, що псевдомор-
фне вирощування в 𝑐-напрямку призводить до
появи сильних спонтанних та п’єзоелектричних
поляризацiйних полiв [15], якi можуть впливати
на швидкiсть оже-рекомбiнацiї. Бiльшiсть розра-
хункiв швидкостi оже-рекомбiнацiї у InGaN/GaN
квантових ямах спираються на 𝑘𝑝-модель зонної
структури у наближеннi огинаючих функцiй [16–
18]. Результати робiт [17] i [18] показують, що
швидкiсть оже-рекомбiнацiї є достатньо високою,
щоб пояснити падiння ефективностi в нiтридних
свiтлодiодах. Тим не менш, розрахунки роботи [16]
передбачають значення швидкостi оже-рекомбiна-
цiї, якi є набагато меншими, нiж у [17] i [18]. Однi-
єю iз причин такої невiдповiдностi може бути обме-
женiсть 𝑘𝑝-моделей, якi адекватно описують лише
краї енергетичних зон, тодi як пiд час рекомбiна-
цiйних процесiв носiї наряду переходять у висо-
коенергетичнi стани, що лежать далеко вiд країв
зон. Щоб подолати проблеми з 𝑘𝑝-моделями, в ро-
ботi [19] було використано повну зонну структуру
(метод емпiричного псевдопотенцiалу). Результати
цього розрахунку дають оже-коефiцiєнт в InGaN
квантових ямах, який є порiвняним з величинами,
що передбачаються розрахунками для непрямих
процесiв в об’ємних InGaN сполуках [11]. Однак,
робота [19] не враховує полярнi властивостi нiтри-
дних структур i фокусується лише на квантовiй
ямi зi складом 𝑥 = 0,25 (In0,25Ga0,75N/GaN). Одна
iз останнiх робiт iз цiєї тематики базується на пов-
нiстю атомiстичному описi рекомбiнацiйного про-
цесу [20]. Розрахункова модель цiєї роботи здатна
врахувати вплив локальних флуктуацiй розташу-
вання атомiв iндiю в квантовiй ямi на швидкiсть
рекомбiнацiї. Представленi результати показують,
що рiзнi конфiгурацiї розташування атомiв iндiю
в квантовiй ямi з фiксованим вмiстом 𝑥 призво-

дять до випадкових вiдхилень швидкостi оже-ре-
комбiнацiї в межах вiд 10−32 до 10−29 cм6с−1, що
є занадто великою варiацiєю, зважаючи на наяв-
нi експериментальнi данi. Тому, потрiбнi подальшi
дослiдження оже-рекомбiнацiї у In𝑥Ga1−𝑥N/GaN
квантових ямах, щоб зрозумiти роль оже-пере-
ходiв у свiтловипромiнюючих приладах. Особли-
во це стосується квантових ям з високим вмiстом
𝑥 > 0,5, якi нещодавно почали використовуватися
в свiтлодiодах з червоним випромiнюванням [21] i
для яких взагалi вiдсутнi теоретичнi оцiнки швид-
костi оже-рекомбiнацiї.

В данiй роботi ми провели розрахунок швидко-
стi прямого оже-процесу в полярних In𝑥Ga1−𝑥N/
GaN ямах з рiзним вмiстом 𝑥 вiд 0,1 до 0,6,
що вiдповiдає оптичним переходам вiд фiолетової
до червоної дiлянки видимого спектра. Наша мо-
дель ґрунтується на енергетичнiй зоннiй структурi
квантових ям, що отримувалася методом лiнiйної
комбiнацiї повних об’ємних зон бiнарних GaN та
InN якi, в свою чергу, описувалися методом емпi-
ричного псевдопотенцiалу.

2. Теоретична модель

Згiдно з методом лiнiйної комбiнацiї об’ємних зон,
хвильова функцiя в системах пониженої розмiрно-
стi представляється у виглядi суперпозицiї фун-
кцiй Блоха об’ємних матерiалiв, що входять до
складу систем. В роботi [22] показано, для 2D си-
стем типу квантових ям, досить важливим є пра-
вильний вибiр базисних функцiй Блоха для пред-
ставлення. При належному виборi, рiвняння Шре-
дiнгера для шуканої хвильової функцiї 2D стру-
ктури в базисi функцiй Блоха являє собою вiд-
окремлену задачу на знаходження власних зна-
чень для кожного хвильового вектора, який на-
лежить двовимiрнiй зонi Брiллюена системи. Тоб-
то вектор можна вважати “квантовим числом”, що
“нумерує” квантовi стани в 2D структурах. Для по-
лярної In𝑥Ga1−𝑥N/GaN квантової ями, що вироще-
на вздовж 𝑧-напрямку реального простору, рiвнян-
ня Шредiнгера у представленнi об’ємних функцiй
Блоха має вигляд

⟨𝑛(k, 𝑘𝑧)
⃒⃒
𝐻
⃒⃒
𝑛′(k, 𝑘′𝑧)⟩ =

=
2𝜋

𝐿𝑧

∑︁
𝑛′,𝑘′

𝑧

𝐸
(𝑛)
Bulk(k, 𝑘𝑧) 𝛿𝑘𝑧,𝑘′

𝑧
𝛿𝑛,𝑛′ +

+
∑︁
𝐺𝑧

𝑈(𝑘′𝑧 +𝐺𝑧 − 𝑘𝑧)
⟨︀
𝑢𝑛(k,𝑘𝑧−𝐺𝑧)

⃒⃒
𝑢𝑛′(k,𝑘′

𝑧)

⟩︀
(1)
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де 𝐸
(𝑛)
Bulk(k, 𝑘𝑧) – енергiя, пов’язана з функцiєю

Блоха |𝑛(k, 𝑘𝑧)⟩ об’ємного матерiалу; 𝑘𝑧 – компо-
нента хвильового вектора вздовж напрямку кван-
тування; k – хвильовий вектор у 2D зонi Брiл-
люена; 𝑈(𝑘𝑧) – фур’є-образ потенцiалу квантово-
го обмеження; ⟨𝑢𝑛(k,𝑘𝑧−𝐺𝑧)|𝑢𝑛′(k,𝑘′

𝑧)
⟩ – iнтеграл пе-

рекриття мiж перiодичними частинами функцiй
Блоха; 𝐿𝑧 – довжина квантової структури, що по-
в’язана з перiодичними граничними умовами; 𝐺𝑧 –
𝑧-компонента тих векторiв оберненої ґратки об’-
ємних матерiалiв, якi мають нульову компонен-
ту в площинi, що паралельна квантовiй ямi G =
= (0, 𝐺𝑧).

В 2D системах перiодичнiсть потенцiалу кри-
сталiчної ґратки порушується лише в одному 𝑧-
напрямку. Тому, потенцiал квантового обмеження
залежить лише вiд однiєї просторової координа-
ти 𝑧. Як наслiдок, фур’є-образ потенцiалу також
є функцiєю лише 𝑘𝑧 компоненти хвильового ве-
ктора. Пiдсумовування в рiвняннi (1) проходить
по дискретному набору 𝑘′𝑧 компонентiв хвильово-
го вектора та номерам об’ємних зон 𝑛′. Набiр по-
винен задовольняти умову 𝑘𝑧 ̸= 𝑘′𝑧 + 𝐺𝑧 для всiх
𝐺𝑧. У випадку нiтридiв з кристалiчною ґраткою
типу вюрциту, 𝐺𝑧 = ±2𝜋/𝑐 (де 𝑐 – стала ґра-
тки в полярному напрямку). Тому значення для
𝑘′𝑧 належать iнтервалу [−𝜋/𝑐;𝜋/𝑐]. Як вже зазна-
чалося, вектори k мають належати 2D зонi Брi-
ллюена. Для полярних In𝑥Ga1−𝑥N/GaN кванто-
вих ям, це буде шестикутник, що лежить в осно-
вi 3D зони Брiллюена об’ємних нiтридiв. Для ко-
жного вибраного значення k, базис представлен-
ня |𝑢𝑛′(k,𝑘′

𝑧)
⟩ вибирався шляхом рiвномiрного роз-

биття iнтервалу дискретизацiї [−𝜋/𝑐;𝜋/𝑐]: 𝑘𝑧,𝑖 =
= 𝑖𝜋/𝑁𝑘𝑧

𝑐 (𝑖 ∈ [−𝑁𝑘𝑧
;𝑁𝑘𝑧

]). Число 𝑁𝑘𝑧
, по сутi, за-

дає розмiрнiсть базису представлення. Кiлькiсть
об’ємних функцiй Блоха, включених в базис, рiв-
на (𝑁𝑘𝑧+1)𝑛𝑏, де 𝑛𝑏 – кiлькiсть номерiв 𝑛′ об’ємних
зон, що включаються в розрахунок. Оскiльки до-
слiджуванi In𝑥Ga1−𝑥N квантовi ями були вбудова-
нi в матрицю об’ємного GaN, величини 𝐸

(𝑛)
Bulk(k, 𝑘𝑧)

та |𝑛(k, 𝑘𝑧)⟩ розглядалися нами як енергiї та фун-
кцiї Блоха для об’ємного GaN. Для їх визначен-
ня ми використовували метод емпiричного псевдо-
потенцiалу з оптимiзованою формою псевдопотен-
цiалiв для вiдповiдностi вiдомим на сьогоднi екс-
периментальним даним та розрахункам iз перших
принципiв щодо зонної структури бiнарних нiтри-
дiв з ґраткою типу вюрциту [14]. Довжина кван-

тової структури 𝐿𝑧 (або довжина перiодичностi)
повинна бути набагато бiльшою за товщину кван-
тової ями 𝑑QW, щоб мiнiмiзувати вплив граничних
ефектiв. Згiдно з вибором базису представлення
𝐿𝑧 = 2𝑁𝑘𝑧𝑐 ≫ 𝑑QW. Остання нерiвнiсть накладає
обмеження на мiнiмально допустиму розмiрнiсть
базису представлення 𝑁𝑘𝑧

. Нашi тестовi розрахун-
ки показали, що, наприклад, для 𝑑QW = 2,0 нм
можна досягти стабiльних результатiв, коли 𝑁𝑘𝑧

=
= 31, кiлькiсть об’ємних зон 𝑛𝑏 = 2 (двi найниж-
чi зони провiдностi) для розрахунку електронних
квантових станiв та 𝑛𝑏 = 6 (шiсть найвищих ва-
лентних зон) для розрахунку дiркових квантових
станiв. Вищi числа 𝑁𝑘𝑧

збiльшують обчислюваль-
не навантаження, але не призводять до помiтно-
го покращення якостi результатiв. Пiдсумовуван-
ня по 𝐺𝑧 в рiвняннi (1) виконувалося лише для
трьох найменших за величиною векторiв оберне-
ної ґратки G = (0, 𝐺𝑧). Енергiї та хвильовi функцiї
носiїв заряду в квантовiй ямi при заданому хвильо-
вому векторi k отримувалися через дiагоналiзацiю
гамiльтонової матрицi з рiвняння (1), використо-
вуючи функцiї пакета лiнiйної алгебри LAPACK.

Потенцiал квантового обмеження 𝑈(𝑧) отриму-
вався шляхом iтерацiйного алгоритму для само-
узгодженого розв’язку системи рiвнянь Шредiн-
гера–Пуассона [23]. Вхiдними параметрами алго-
ритму були товщина квантової ями 𝑑QW, концен-
трацiї носiїв заряду в ямi та бар’єрах, а також
глибина квантової ями Δ. Параметр Δ визначав-
ся складом ями 𝑥 та величиною розриву зон на
гетероiнтерфейсi GaN/In𝑥Ga1−𝑥N, яка приймала-
ся рiвною Δ𝐸𝑐/Δ𝐸𝑣 = 70 : 30 [24]. Квантова яма
розмiщувалася мiж двома GaN бар’єрами 𝑛 та
𝑝-типу з незмiнними об’ємними концентрацiями
𝑛𝑏𝑟 = 1017 cм−3 та 𝑝𝑏𝑟 = 1017 cм−3, тодi як поверх-
невi концентрацiї електронiв (𝑛) та дiрок (𝑝) в ямi
варiювалися в межах вiд 1010 cм−2 до 1014 cм−4

для дослiдження їх впливу на швидкiсть реком-
бiнацiї. Внаслiдок полярної природи нiтридiв, на
гетерограницях мiж ямою i бар’єрами виникають
поверхневi заряди, що враховувалися нами як до-
даткова складова в рiвняннi Пуассона. В загаль-
ному випадку, цi заряди виникають як в резуль-
татi спонтанної, так i п’єзоелектричної поляриза-
цiї. Однак, внаслiдок дуже малої рiзницi у вели-
чинах констант спонтанної поляризацiї для GaN та
InN, велична поверхневих зарядiв, в основному, ви-
значається п’єзоелектричним вiдгуком [15]. В умо-
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вах псевдоморфного росту вздовж полярного на-
прямку, п’єзоелектричний вiдгук на двоосьову де-
формацiю в площинi (0001) виражається як 𝑃𝑧 =
= 2𝜖𝑥𝑥(𝑒31 − 𝑒33𝐶13/𝐶33), де 𝑒31, 𝑒33 – компоненти
п’єзоелектричного тензора; 𝐶31, 𝐶33 – компоненти
тензора жорсткостi; 𝜖𝑥𝑥 = (𝑎GaN−𝑎InGaN)/𝑎InGaN –
компонента тензора деформацiї в площинi кван-
тової ями. Числовi значення для параметрiв ґра-
тки, пружних та п’єзоелектричних параметрiв для
In𝑥Ga1−𝑥N визначалися через лiнiйну iнтерполя-
цiю мiж вiдповiдними значеннями для бiнарних
сполук [25–27].

На першому етапi розраховувалася енергетична
зонна структура квантової ями в початковому на-
ближеннi для форми потенцiалу квантового обме-
ження (модель звичайної прямокутної ями скiн-
ченної глибини). Далi, визначалися квазiрiвнi Фер-
мi по заданих поверхневих концентрацiях електро-
нiв та дiрок у ямi. Квазiрiвнi Фермi розраховува-
лися за допомогою чисельного iнтегрування фун-
кцiй розподiлу Фермi по 2D зонi Брiллюена. Для
вiдтворення типових умов електричної iнжекцiї
носiїв заряду в свiтлодiодах, вважалося, що по-
верхневi концентрацiї електронiв та дiрок у ямi
є рiвнi (𝑛 = 𝑝). Ця рiвнiсть призводить до роз-
щеплення вiдповiдних квазiрiвнiв Фермi. Викори-
стовуючи наближення постiйних (не залежних вiд
координат) квазiрiвнiв Фермi, отримувалися зна-
чення електричного потенцiалу квантового обме-
ження на границях квантової структури, якi вико-
ристовувалися як граничнi умови для чисельного
розв’язання рiвняння Пуассона. Для прискорення
роботи самоузгодженого алгоритму та для запо-
бiгання отриманню нефiзичних розв’язкiв, до рiв-
няння Пуассона застосовувалася процедура лiне-
ралiзацiї згiдно з схемою, що представлена в [23].
Отриманий таким чином потенцiал пiдставляється
в рiвняння (1), розв’язок якого дає друге наближе-
ння для зонної структури квантової ями. Потiм об-
числюються новi квазiрiвнi Фермi i новий вигляд
потенцiалу квантового обмеження. Така процеду-
ра повторюється до досягнення самоузгодженостi.

Далi переходимо безпосередньо до оже-рекомбi-
нацiї, швидкiсть якої можна обчислити як

𝑅𝑛(𝑝) = 2
2𝜋

~
𝐴3

(2𝜋)6

∫︁∫︁∫︁∫︁
|𝑀(k1,k2,k1′ ,k2′)|2 ×

× 𝑓𝑛(𝑝)(𝐸1)𝑓𝑛(𝑝)(𝐸2)𝑓𝑝(𝑛)(𝐸1′)(1− 𝑓𝑛(𝑝)(𝐸2′))×

× (1− exp[(𝐸F𝑝 − 𝐸F𝑛)/𝑘𝑏𝑇 ]) ×
× 𝛿(𝐸1 + 𝐸2 − 𝐸1′ − 𝐸2′)×
× 𝛿(k1 + k2 − k1′ − k2′) 𝑑k1 𝑑k2 𝑑k1′ 𝑑k2′ , (2)

де iндекс 𝑛 означає швидкiсть 𝑒-𝑒-ℎ процесу, а 𝑝 –
швидкiсть ℎ-ℎ-𝑒 процесу; |𝑀 |2 = |𝑀dir|2+ |𝑀ex|2−
− |𝑀dir −𝑀ex|2 де 𝑀dir i 𝑀ex – прямий i обмiнний
матричнi елементи кулонiвської взаємодiї; 𝑓𝑛(𝐸) i
𝑓𝑝(𝐸) – функцiї Фермi–Дiрака; 𝐸F𝑛 i 𝐸F𝑝 – еле-
ктронний i дiрковий квазiрiвнi Фермi; iндекси 1,
2 i 1′, 2′ позначають початковi i кiнцевi стани ре-
комбiнуючих носiїв; 𝐴 – площа квантової ями. Для
обчислення |𝑀 |2 в базисi об’ємних функцiй Блоха,
ми слiдували процедурi, що описана в [28] i вико-
ристовували просту статичну модель екрануван-
ня кулонiвської взаємодiї з високочастотною дiеле-
ктричною проникнiстю (𝜖∞ = 5,5) та 2D аналогом
довжини екранування Дебая [29].

Iнтегрування в рiвняннi (2) ведеться по всiх
можливих початкових та кiнцевих станах части-
нок, що фактично означає чотирикратне (пони-
жується до трикратного, за рахунок наявностi
дельта-функцiї) iнтегрування по 2D зонi Брiллюе-
на. Таке iнтегрування виконувалося нами за допо-
могою методу Монте-Карло. Для покращення збi-
жностi процесу чисельного iнтегрування ми обме-
жуємо область iнтегрування тiльки тими частина-
ми 2D зони Брiллюена, де добуток функцiй Фермi-
Дiрака у рiвняннi (2) не є малим, тобто, початковi
стани рекомбiнуючих частинок належать лише до
невеликих частин 2D зони Брiллюена (величина
цих частин визначалася за допомогою попереднiх
тестових обчислень) поблизу основного стану.

Враховуючи наявнiсть 𝑒-𝑒-ℎ та ℎ-ℎ-𝑒 процесiв,
загальну швидкiсть оже-рекомбiнацiї, що припа-
дає на одиницю площi квантової ями, можна за-
писати як 𝑅 = 𝑅𝑛 + 𝑅𝑝 = 𝐶𝑛𝑛

2𝑝 + 𝐶𝑝𝑝
2𝑛, де 𝑛 i

𝑝 – поверхневi концентрацiї електронiв i дiрок, 𝐶𝑛

i 𝐶𝑝 – 2D оже-коефiцiєнти для процесiв 𝑒-𝑒-ℎ та ℎ-
ℎ-𝑒 вiдповiдно. Приймаючи умову рiвностi поверх-
невих концентрацiй електронiв i дiрок в ямi, швид-
кiсть можна записати як 𝑅 = 𝐶𝑛3, де 𝐶 = 𝐶𝑛+𝐶𝑝.
Стандартнi 3D оже-коефiцiєнти, якi часто викори-
стовуються пiд час моделювання рекомбiнацiйних
та транспортних процесiв, а також при iнтерпре-
тацiї експериментальних результатiв в нiтридних
квантових структурах, можуть бути перерахованi
iз представлених в данiй роботi результатiв для 2D
аналогiв через спiввiдношення 𝐶3𝐷 ≈ 𝐶 · 𝑑QW.
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3. Результати

Всi розрахунки в цiй роботi виконувалися при
𝑇 = 300 K в припущеннi рiвних концентра-
цiй електронiв i дiрок в ямi. Було виконано три
етапи розрахункiв: дослiдження залежностi оже-
коефiцiєнтiв вiд ефективної ширини забороненої
зони квантової ями 𝐸𝑔; вiд товщини квантової
ями 𝑑QW; вiд концентрацiї носiїв заряду 𝑛. На
першому етапi ми розраховували швидкiсть оже-
рекомбiнацiї в квантових ямах з вмiстом атомiв iн-
дiю, що змiнювалася вiд 𝑥 = 0,1 до 0,6 при фiксо-
ваних товщинi ями 𝑑QW = 2,0 нм та концентра-
цiї носiїв 𝑛 = 1012 см−2. Розрахунок показав, що

Рис. 1. Потенцiал квантового обмеження для полярної
In𝑥Ga1−𝑥N/GaN квантової ями з 𝑥 = 0,3, отриманий в ре-
зультатi самоузгодженого розв’язку рiвнянь Шредiнгера–
Пуассона (а). Залежнiсть оже-коефiцiєнтiв для 𝑒-𝑒-ℎ (𝐶𝑛,
вiдкритi квадрати) i ℎ-ℎ-𝑒 (𝐶𝑝, залитi квадрати) проце-
сiв вiд ширини забороненої зони для полярних квантових
ям In𝑥Ga1−𝑥N/GaN (𝑥 = 0,1–0,6) з 𝑑QW = 2,0 нм при
𝑇 = 300 K i 𝑛 = 1012 см−2 (b). Для порiвняння iз нашим
розрахунком, на рисунку приведенi експериментальнi ре-
зультати з робiт [30] i [32]

при 𝑑QW = 2,0 нм варiацiя вмiсту 𝑥 вiд 0,1 до 0,6
створює квантовi ями з ефективною шириною за-
боронної зони, що вiдповiдає оптичним переходам
з енергiями вiд 𝐸𝑔 = 1,8 до 3,2 еВ, тобто покриває
всю видиму спектральну область. На рис. 1 пока-
занi залежностi оже-коефiцiєнтiв вiд 𝐸𝑔 для про-
цесiв 𝑒-𝑒-ℎ (𝐶𝑛) та ℎ-ℎ-𝑒 (𝐶𝑝). Як видно з рис. 1,
для всiх ям з 𝐸𝑔 > 2,0 еВ процес ℎ-ℎ-𝑒 домiнує над
процесом 𝑒-𝑒-ℎ (𝐶𝑝 > 𝐶𝑛). Лише для квантових ям
з високим вмiстом атомiв iндiю, що вiдповiдають
червонiй частинi видимого спектра, обидва проце-
си мають однаковий порядок. Цей результат свiд-
чить про те, що широко використовуване припу-
щення про провiдну роль процесу 𝑒-𝑒-ℎ у свiтлови-
промiнюючих приладах на основi In𝑥Ga1−𝑥N/GaN
не є виправданим. Аналiз ефективностi роботи
свiтловипромiнюючих приладiв на основi моделi
рекомбiнацiйних коефiцiєнтiв повинен включати
повний оже-коефiцiєнт 𝐶 = 𝐶𝑛 + 𝐶𝑝, що перева-
жно визначається швидкiстю ℎ-ℎ-𝑒 процесу. Зале-
жнiсть 𝐶𝑝 вiд 𝐸𝑔 має пiк 𝐶𝑝 = 1,9·10−17 см4c−1 при
𝐸𝑔 = 2,9 еВ. При зменшеннi ширини забороненої
зони вiд 2,9 до 2,6 еВ (фiолетово-синя дiлянка ви-
димого спектра) спостерiгається спадання до 𝐶𝑝 =
= 6,5 · 10−19 см4c−1, а при всiх 𝐸𝑔 < 2,6 еВ (зелено-
червона дiлянка видимого спектра) 𝐶𝑝 має при-
близно однакове значення 𝐶𝑝 ≈ 2,5 · 10−19 cм4с−1.
Ця тенденцiя узгоджується з експериментальними
оцiнками оже-коефiцiєнта в нiтридах, отриманими
iз вимiрювання диференцiального часу життя но-
сiв [30,31] та кiнетики фотолюмiнесценцiї [32]. Слiд
зазначити, що зазначенi експериментальнi данi не
можуть бути вiдтворенi шляхом моделюванням
оже-рекомбiнацiї в об’ємних нiтридах. Теоретичнi
оцiнки на основi рiзних моделей [11, 13] передба-
чають монотонно зростаючий оже-коефiцiєнт при
переходi вiд широкозонних до вузькозонних кван-
тових ям. Таке порiвняння доводить, що квантове
обмеження та поляризацiйнi поля суттєво вплива-
ють на рекомбiнацiйний процес i оцiнки на основi
об’ємних моделей можуть давати некоректнi ре-
зультати.

На другому етапi нашого дослiдження, була роз-
рахована залежнiсть оже-коефiцiєнтiв вiд товщи-
ни квантової ями при заданому вмiстi 𝑥 = 0,3
(𝐸𝑔 = 2,6 еВ) та заданiй концентрацiї носiїв 𝑛 =
= 1012 cм−2. Розрахунок проводився для товщин
𝑑QW вiд 1,5 нм до 5,5 нм. Як видно iз рис. 2, а,
для обох (𝑒-𝑒-ℎ та ℎ-ℎ-𝑒) процесiв залежнiсть оже-
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коефiцiєнтiв вiд товщини ями має осциляцiйних
характер. Як це було вiдзначено в [33], залежнiсть
швидкостi рекомбiнацiї вiд товщини ями суттєво
визначається тим, в якому саме кiнцевому станi,
зв’язаному (дискретний енергетичний спектр) чи
незв’язаному (неперервний енергетичний спектр),
опиняється частинка пiсля рекомбiнацiї. Для нi-
тридних квантових ям, що розглядаються в цiй
роботi, ефективна ширина забороненої зони для
всiх 𝑥 вiд 0,1 до 0,6 є значно бiльшою за глиби-
ну ями як для електронiв, так i для дiрок. То-
му, кiнцевими станами оже-процесiв в нiтридних
квантових ямах є незв’язанi стани. Аналiз швид-
костi оже-рекомбiнацiї для таких переходiв визна-
чається в основному дискретнiстю енергетичного
спектра дiрок внаслiдок складної структури ва-
лентної зони бiнарних нiтридiв. Дискретнiсть спе-
ктра, в свою чергу, безпосередньо визначається
товщиною квантової ями. Через дискретнiсть спе-
ктра, збереження енергiї рекомбiнуючих частинок
(енергетична дельта-функцiя в рiвняння (2)) задо-
вольняється лише для обмеженого числа перехо-
дiв. Крiм того, переходи iз деяких з цих дискре-
тних рiвнiв в неперервний кiнцевий спектр є забо-
роненими за правилами вiдбору для матричного
елемента кулонiвської взаємодiї. Такi правила вiд-
бору виникають внаслiдок необхiдностi збережен-
ня симетрiї хвильових функцiї частинок до i пiсля
рекомбiнацiї. Отже, при певних товщинах ям, по-
тенцiал квантового обмеження може зменшувати
швидкiсть рекомбiнацiї через накладенi обмеже-
ння за згаданими правилами вiдбору. У випадку
переходiв у зв’язанi стани правила вiдбору взагалi
призводять до того, що матричний елемент куло-
нiвської взаємодiї стає рiвним 0, i швидкiсть ре-
комбiнацiї при певних товщинах ям рiзко спадає.
Однак, у випадку переходiв у незв’язанi стани та-
кого рiзкого зменшення не вiдбувається, оскiльки
електрон або дiрка у кiнцевому станi розсiюється
на високоенергетичнi рiвнi, якi сильно розширенi
за межi квантової ями [34, 35].

На останньому етапi роботи ми розрахували за-
лежнiсть оже-коефiцiєнтiв вiд поверхневої концен-
трацiї носiїв при заданому вмiстi 𝑥 = 0,3 (𝐸𝑔 =
= 2,6 еВ) та заданiй товщинi 𝑑QW = 2,0 нм.
Результати показують, що оже-коефiцiєнти май-
же не залежать вiд концентрацiї носiв при 𝑛 <
< 1012 см−2. Однак, при збiльшеннi концентрацiї
𝑛 > 1012 см−2, як 𝐶𝑝, так i 𝐶𝑛, починають доста-

Рис. 2. Залежнiсть оже-коефiцiєнтiв для 𝑒-𝑒-ℎ (𝐶𝑛, вiдкри-
тi квадрати) i ℎ-ℎ-𝑒 (𝐶𝑝, залитi квадрати) процесiв вiд тов-
щини при заданiй концентрацiї носiїв 𝑛 = 1012 см−2 (а) та
вiд концентрацiї носiїв при заданiй товщинi 𝑑QW = 2,0 нм
(b) для полярних квантових ям In𝑥Ga1−𝑥N з 𝑥 = 0,3 при
𝑇 = 300 К. Штрихами на рисунку (b) позначенi резуль-
тати апроксимацiї отриманих залежностей за формулою
𝐶 = 𝐶0/(1 + 𝑛2/𝑛2

0) (𝑒-𝑒-ℎ процес: 𝐶0 = 3,0 · 10−20 cм4с−1,
𝑛0 = 4,0 · 1012 cм−4; ℎ-ℎ-𝑒 процес: 𝐶0 = 7,2 · 10−19 cм4c−1,
𝑛0 = 2,0 · 1012 cм−4

тньо сильно спадати. Ми пов’язуємо таке спадан-
ня з ефектом заповнення квантових станiв, тоб-
то впливом статистики Фермi на процес реком-
бiнацiї. Швидкiсть оже-рекомбiнацiї є прямо про-
порцiйною кубу концентрацiї носiїв заряду лише
у випадку, коли розподiл носiїв по квантових ста-
нах описується класичною статистикою Больцма-
на. При великих концентрацiях квазiрiвнi Фермi
займають енергетичнi положення, що є настiль-
ки близькими до країв зон, що класичне набли-
ження перестає бути застосовним. В такому ви-
падку швидкiсть оже-рекомбiнацiї матиме субку-
бiчну залежнiсть вiд концентрацiї носiїв. Для ви-
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користання в феноменологiчних моделях, що опи-
сують ефективнiсть роботи свiтловипромiнюючих
приладiв, зручно i далi зберегти кубiчну зале-
жнiсть швидкостi оже-рекомбiнацiї, а ефект запов-
нення квантових станiв врахувати за допомогою
оже-коефiцiєнта, який буде залежним вiд концен-
трацiї. Очевидним допущенням буде розглядати
цю залежнiсть як обернену пропорцiйнiсть 𝐶 =
𝐶0/(1 + 𝑛/𝑛0), де 𝐶0 та 𝑛0 – пiдгоночнi параметри
[4]. Однак, аналiз наших результатiв показує, що,
як 𝐶𝑛, так 𝐶𝑝, спадають з концентрацiєю бiльш
швидше i не можуть бути наближеними приведе-
ною вище формулою з достатньою точнiстю. Роз-
рахованi залежностi оже-коефiцiєнтiв вiд концен-
трацiї досить адекватно описуються формулою ви-
гляду 𝐶 = 𝐶0/(1 + 𝑛2/𝑛2

0). У випадку 𝑒-𝑒-ℎ проце-
су найкраще спiвпадання спостерiгалося при 𝐶0 =
= 3,0 · 10−20 cм4с−1 та 𝑛0 = 4,0 ·1012 cм−4, а для ℎ-
ℎ-𝑒 процесу (який є домiнуючим при всiх розгляну-
тих концентрацiях носiїв) – 𝐶0 = 7,2 · 10−19 cм4c−1

та 𝑛0 = 2,0 · 1012 cм−4. Таке квадратичне спада-
ння оже-коецфiцiєнтiв наводить на думку про те,
що швидкiсть оже-рекомбiнацiї в нiтридних кван-
тових ямах при переходi до виродженого випадку
стає майже лiнiйною функцiєю концентрацiї. В та-
ких обставинах знову ж таки постає питання про
те, чи є оже-рекомбiнацiя основною причиною спа-
дання ефективностi роботи свiтловипромiнюючих
пристроїв на базi нiтридних квантових ям.

4. Висновки

В данiй роботi, ми провели чисельне моделюван-
ня швидкостi оже-рекомбiнацiї в полярних кван-
тових ямах In𝑥Ga1−𝑥N/GaN. Розрахункова модель
ґрунтувалася на повнiй енергетичнiй зоннiй стру-
ктурi квантових ям, яка отримувалася методом лi-
нiйної комбiнацiї об’ємних зон. Результати пока-
зують, що за типових умов електричної iнжекцiї
носiїв заряду в свiтловипромiнюючих приладах,
швидкiсть оже-рекомбiнацiї переважно визначає-
ться ℎ-ℎ-𝑒 процесом для всiх композицiй ями 𝑥 вiд
0,1 до 0,6. Це ставить пiд сумнiв широко поши-
рене допущення про домiнуючу роль 𝑒-𝑒-ℎ проце-
су в In𝑥Ga1−𝑥N/GaN свiтловипромiнюючих при-
ладах. Використання коефiцiєнта 𝐶𝑛 при аналiзi
ефективностi роботи свiтловипромiнюючих прила-
дiв у рамках феноменологiчних моделей рекомбi-
нацiйних коефiцiєнтiв, значно занижує швидкiсть

оже-рекомбiнацiї i може привести до неправиль-
ної iнтерпретацiї експериментальних результатiв.
Залежнiсть оже-коефiцiєнтiв вiд ефективної ши-
рини забороненої зони квантової ями є набага-
то слабшою, нiж у випадку об’ємних нiтридних
сполук, що є наслiдком сильного впливу кванто-
вого обмеження та поляризацiйних полiв на про-
цес рекомбiнацiї. Дослiдження показали, що швид-
кiсть оже-рекомбiнацiї є прямо пропорцiйною кубу
концентрацiї носiїв заряду (𝑅 ∼ 𝑛3) в кванто-
вiй ямi лише для концентрацiй, що не перевищу-
ють 1012 см−2. При бiльш високих концентрацi-
ях, кубiчна залежнiсть швидкостi оже-рекомбiна-
цiї поступово переходить в майже лiнiйну (𝑅 ∼ 𝑛),
що ми пов’язуємо з ефектом заповнення кван-
тових станiв. В данiй роботи ми розглянули ли-
ше прямi процеси оже-рекомбiнацiї. Однак, дода-
тковi обчислення, що виявляють роль непрямих
процесiв (за участю фононiв, чи атомних невпо-
рядкованостей) були б дуже цiкавi для виясне-
ння впливу оже-рекомбiнацiї на квантову ефе-
ктивнiсть свiтловипромiнюючих приладiв на базi
InGaN квантових ям.
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AUGER RECOMBINATION
IN POLAR InGaN/GaN QUANTUM WELLS

Auger recombination rate in polar In𝑥Ga1−𝑥N/GaN quantum

wells has been calculated in the framework of the full-band

model. The key components of the model are the band struc-

tures of bulk binary nitrides (GaN and InN) obtained by the

empirical pseudopotential method and the band structures of

In𝑥Ga1−𝑥N/GaN quantum wells (with various alloy compo-

sitions 𝑥) obtained by the linear combination of bulk bands.

The dependence of the Auger recombination coefficients on

the band gap, quantum well thickness, and carrier concentra-

tion has been calculated. The results obtained show that the

band-gap dependences of the Auger coefficients for quantum

wells are much weaker than in the case of bulk In𝑥Ga1−𝑥N al-

loys. The dependence of the Auger coefficients on the quantum

well width has a strong oscillatory character. At high carrier

concentrations, a significant decrease in the Auger coefficients

is observed, which we attribute to the influence of the Fermi

statistics on the carrier population distribution over the quan-

tum states.

Ke yw o r d s: InGaN quantum well, Auger recombination,
polarization.
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