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В статье представлены результаты исследования структурных и электронных свойств тонких плёнок Mg2Si, являющихся перспективным материалов для оптических датчиков. Образцы, содержащие данные плёнки, были сформированы на Si (111) методом реактивной эпитаксии поочерёдным трёхкратным осаждением бислоёв (Mg и Si). Температура прогрева подложек (Тп) для каждого образца составляла 250 °С. Толщина плёнок – 180 и 225 нм. Методом рентгеновской дифракции установлено наличие Mg2Si в составе плёнок двух образцов, об этом свидетельствует наличие максимумов на дифрактограммах: образца 1 – при 2ϴ = 24,27°; 40,19°; образца 2 – при 2ϴ = 24,29°; 40,12°; 47,40°; 58,06°. Расчёт периода решётки Mg2Si, по результатам анализа дифрактограмм, показал, что для первого образца величина данного параметра лежит в диапазоне от 6,3389 до 6,3443 Å; для второго – от 6,3392 до 6,3536 Å. Методом инфракрасной (ИК) спектроскопии, по спектрам поглощения, определены значения ширины запрещённой зоны непрямых и прямых переходов сформированных полупроводниковых плёнок Mg2Si: 0,73 и 1,07 эВ – для образца 1; 0,75 и 1,09 эВ – для образца 2. 

Большой интерес у научного сообщества с точки зрения оптических датчиков вызывают тонкие плёнки Mg2Si, которые имеют гранецентрированную кубическую (ГЦК) решётку [1 – 4]. Величина периода ГЦК решётки силицида магния составляет от 6,338·10-10 до 6,390·10-10 м [4, 5]. На эффективность и быстродействие оптодатчиков влияют электронные свойства этого материала, в частности ширина запрещённой зоны. Для тонкоплёночных структур Mg2Si характерны малые значения этого параметра: непрямых переходов – от 0,6 до 0,8 эВ [5 – 8], прямых – от 0,83 до 1,14 эВ [9, 10]. Исходя из этого, целью данной работы является установление структурных и электронных свойств полупроводниковых плёнок Mg2Si, сформированных на Si (111), представляющих интерес с точки зрения оптоэлектроники.
Для формирования плёнок были использованы подложки КЭФ-Si (111) с удельным сопротивлением от 2 до 15 Ом·см, источник Mg чистотой 99,999 %. Перед проведением экспериментов выполняли стандартную процедуру очистки всех подложек и источников.
Формирование плёнок Mg2Si на Si (111) проводилось методом реактивной эпитаксии в камере Varian, для которой характерно базовое давление Pбаз = 10-7 Па. Образцы, содержащие эти плёнки, были получены при Tп = 250 °C. На подложках формировался буферный слой Si (60 нм). Затем проводилось поочерёдное трехкратное осаждение бислоёв: Mg и Si (первый образец – 45 и 15 нм, а второй – 55 и 20 нм). В итоге были получены две плёнки с толщинами 180 и 225 нм.
Контроль роста плёнок на каждом этапе их формирования осуществлялся in-situ методом электронной оже-спектроскопии. Спектры энергий оже-электронов представлены на рис. 1.
Проанализировав графики (рис. 1), было установлено, что на нижних спектрах (буферный слой Si), а также на спектрах, принадлежащих слоям кремния (2, 4 и 6 слой Si) наблюдается интенсивный пик с энергией 92 эВ у обоих образцов. Это указывает, по источнику [11], на наличие атомов кремния (LMM-переход) в составе данных слоёв. 
На графиках, полученных при исследовании слоёв магния (1, 3 и 5 слой Mg), наблюдаются минимумы с энергиями 1164 эВ (образец 1) и 1140 эВ (образец 2), по данным работы [11] соответствующие магнию (KLL-переход). На этих спектрах, кроме KLL-пиков Mg, наблюдаются LMM-пики Si (92 эВ). Этот факт может свидетельствовать о силицидообразовании у образцов, полученных при Тп = 250 °С. На графиках первого образца наблюдаются рефлексы малой амплитуды при 272 эВ (C) и 503 эВ (O2), указывающие на наличие примесей в его составе. 
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Рис. 1. Спектры энергий оже-электронов: образец 1 (а), образец 2 (б)

Исследование структурных свойств сформированных плёнок осуществлено ex-situ методом рентгеновской дифракции. Дифрактограммы образцов показаны на рис. 2.
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Рис. 2. Дифрактограмма: образец 1 (а), образец 2 (б) 

Анализ дифрактограмм (рис. 2) показал, что на спектрах обоих образцов виден пик наибольшей интенсивности при 2ϴ = 28,53°. Этот рефлекс, по данным работ [4, 5, 7, 12], соответствует материалу подложки – монокристаллическому кремнию Si (111). Выраженный пик на спектрах при 2ϴ = 59,03° указывает на наличие Si (222) в плёнках.
На каждом из графиков (рис. 2) видны максимумы при 2ϴ от 24,27° до 24,29° и от 40,12° до 40,19°, согласно источникам [4, 5, 7, 12] указывающие на Mg2Si (111) и Mg2Si (220) соответственно. Сравнивая дифрактограммы между собой, видно, что в спектре второго образца, в отличие от первого, наблюдаются пики при 2ϴ = 47,40° и 58,06°, принадлежащие Mg2Si (311) и Mg2Si (400) соответственно. Интенсивность пика, указывающего на Mg2Si (220), выше у плёнки толщиной 225 нм, чем 180 нм. Рефлекс, соответствующий Mg2Si (111), наиболее интенсивный у второго образца, по сравнению с первым. Полученные результаты обусловлены более высокой чувствительностью метода рентгеновской дифракции к плёнке, обладающей бо́льшим значением толщины.
Наличие пика наибольшей интенсивности среди рефлексов Mg2Si на дифрактограммах образцов при 2ϴ от 40,12° до 40,19° свидетельствует о преобладающем росте Mg2Si вдоль кристаллографического направления (220). 
Для Mg2Si характерна ГЦК решётка [1 - 4], поэтому для расчёта межплоскостных расстояний, периода решётки и объёма элементарной ячейки применяли формулы (1), (2) и (3):

                                                                                                                                                   (1)

                                                                                                                                (2)

                                                                                                                                                            (3)

где n – порядок дифракции;
       θ – угол скольжения;
       λ – длина волны рентгеновского излучения;
       a – период кристаллической решётки;
       h, k, l – индексы Миллера [13].
В использованном дифрактометре Bruker D8 ADVANCE применялось излучение с длиной волны λ = 1,54 Å. Вычисления проводились при n = 1. Результаты анализа структурных свойств сформированных плёнок Mg2Si приведены в таблице 1.

Таблица 1
Результаты анализа структурных свойств сформированных плёнок Mg2Si
	Образец
	Толщина плёнки, нм
	2ϴ, °
	Фаза
	d, Å
	a, Å
	V, Å3

	По статьям [4, 5]
	
	
	
	
	от 6,3380 до 6,3900
	от 254,5990
до 260,9171

	1
	180
	24,27
	Mg2Si (111)
	3,6629
	6,3443
	255,3629

	
	
	40,19
	Mg2Si (220)
	2,2411
	6,3389
	254,7018

	2
	225
	24,29
	Mg2Si (111)
	3,6599
	6,3392
	254,7421

	
	
	40,12
	Mg2Si (220)
	2,2449
	6,3495
	255,9821

	
	
	47,40
	Mg2Si (311)
	1,9157
	6,3536
	256,4793

	
	
	58,06
	Mg2Si (400)
	1,5868
	6,3470
	255,6869



Анализ таблицы 1 показал, что рассчитанные значения параметра решётки всех трёх сформированных плёнок Mg2Si коррелируют с данными [4, 5]. Исходя из этого, все образцы действительно содержат в своём составе Mg2Si.
Электронные свойства сформированных плёнок были исследованы ex-situ методом инфракрасной (ИК) спектроскопии. Расчёт ширины запрещённой зоны непрямых переходов для плёнок Mg2Si проводился геометрическим методом по графику зависимости квадратного корня коэффициента поглощения от энергии фотонов (рис. 3) [8, 9].
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Рис. 3. График зависимости квадратного корня коэффициента поглощения от энергии фотонов: образец 1 (а), образец 2 (б)
В результате получили, что значения ширины запрещённой зоны непрямых переходов Mg2Si для первого и второго образцов составляет 0,73 и 0,75 эВ соответственно. 
Ширина запрещённой зоны для прямых переходов определялась геометрически по графику зависимости квадрата коэффициента поглощения от энергии фотонов (рис. 4) [8, 9].
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Рис. 4. График зависимости квадратного корня коэффициента поглощения от энергии фотонов:        образец 1 (а), образец 2 (б)

В результате определили, что значения ширины запрещённой зоны прямых переходов Mg2Si для первого и второго образцов составляет 1,07 и 1,09 эВ соответственно.
По итогам определения ширины запрещённой зоны для плёнок Mg2Si была составлена таблица 2, в которой представлены результаты расчёты данного параметра.

Таблица 2
Результаты расчёта ширины запрещённой зоны сформированных плёнок Mg2Si
	Образец
	Ширина запрещённой зоны, эВ

	
	Непрямые переходы
	Прямые переходы

	по статьям [5 – 10]
	0,60 – 0,80
	0,83 – 1,14

	1
	0,73
	1,07

	2
	0,75
	1,09



Из анализа таблицы 2 можно заключить, что полученные значения хорошо коррелируют со справочными данными [5 – 10]. Исходя из этого, можно заключить, что оба образца содержат в своём составе плёнки Mg2Si, обладающие полупроводниковыми свойствами.
По результатам работы можно сделать следующие выводы о структурных и электронных свойствах полупроводниковых плёнок Mg2Si толщинами 180 и 225 нм, сформированных на Si (111) методом реактивной эпитаксии при Tп = 250 °С. Методом электронной оже-спектроскопии определено наличие атомов Mg и Si в составе соответствующих слоёв плёнок. Методом рентгеновской дифракции установлено силицидообразование Mg2Si в плёнках всех двух образцов. Расчёт периода решётки Mg2Si, по данным рентгеновской дифракции, показал, что для первого образца значение a составляет от 6,3389 до 6,3443 Å; для второго – от 6,3392 до 6,3536 Å. Методом ИК-спектроскопии, на основе анализа ИК-спектров поглощения, определено, что величина ширины запрещённой зоны непрямых переходов для первого и второго образца составляют 0,73 и 0,75 эВ соответственно, а прямых – 1,07 и 1,09 эВ соответственно.
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