Boro vakansijy ir boro vakansijy kompleksy heksagoniniame boro nitride optinés savybés

Optical properties of boron vacancies and boron vacancy complexes in hexagonal boron
nitride

Mazena Mackoit!, Audrius Alkauskas', Leigh Weston?, Darshana Wickramaratne?, Marcus W. Doherty?,
Chris G. Van de Walle?
'Fiziniy ir technologijos moksly centras, Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius, Lietuva
*Materials Department, University of California, Santa Barbara, California 93106-5050, USA
*Laser Physics Centre, Research School of Physics and Engineering, Australian National University, Canberra,
Australian Capital Territory 0200, Australia

mazena.mackoit@ftmc.lt

Heksagoninis boro nitridas (h-BN) - sluoksniuota sp?
hibridizacijos medZiaga. h-BN pasiZzymi puikiu
cheminiu ir Siluminiu stabilumu, o dél gardelés
konstantos atitikimo su grafenu, Si medZiaga placiai
naudajama kaip padéklas dvimatei elektronikai.
Neseniai parodyta, kad h-BN draustinis tarpas siekia
~ 6 eV [1]. Paskutiniai pasiekimai pavieniy kristaly,
mono- ir multisluoksniy auginimo technikose prisidéjo
prie dar aktyvesniy Sios medZiagos tyrimy kaip
potencialaus kandidato elektronikos ir optoelektronikos
taikymuose.

Paskutiniu metu mokslininkams pavyko stebéti
pavieniy fotony emisija (SPE) h-BN kambario
salygomis. Tran ir kt. nustaté SPE iS spalviniy centry
h-BN emituojanciy ties ~ 2 eV [2]. Kiti matavimai
atskleidé platy spalviniy centry befononiniy linijy (ZPL)
ir  vibroniniy = savybiy  pasiskirstyma.  Tokia
fluorescencija (FL) stebéta Zadinant su 532 nm ir su
405nm ZPL diapazone nuo 1.6 eV iki 2.25 eV
(560 — 775 nm) [3-5].

Siame darbe buvo atlikti skai¢iavimai paremti tankio
funkcionalo teorija (DFT) boro vakansijoms ir boro
vakansijy kompleksams su deguonimi heksagoniniame
boro nitride. Parodyta, kad saveika su deguonimi
Zenkliai sumazina boro vakansijos formavimosi
energija. Dél to sistemoje, kurioje esama deguonies,
labiau tikétinas kompleksy susidarymas, negu paprasty
boro vakansijy.

IStirta, kad elektroninés defekto biisenos gali biti
o- arba m-tipy. Dél to galime turéti skirtingas
pagrindinés ir suZadintos biiseny konfigiiracijas. Visy
pirma, vidiné liuminescencija tarp defekto orbitaliy gali
biiti poliarizuota tiek plokStumoje, tiek statmenai
plokStumai. Taip pat Siame darbe pateikiami suZadinimo
energijy ir su jomis susijusiy Franck-Condon poslinkiy

jvertinimai, susiejant gautas vertes su naujausiais
eksperimentiniais rezultatais. ~Gautos relaksacijos
energijos yra didelés, nes jkrauto ir suZadinto

komplekso geometrijos stipriai pakinta.

Ivertinti optiniai ZPL tokiuose defektuose vykty
giliai infraraudonoje srityje (1.6 - 1.35 eV), o ju
relaksavimo energijos biity didelés (0.35 — 1.2 eV),
todél jie negali paaiskinti stebimos Ezp. = 2 eV emisijos.
Nors ab; peréjimas atitikty ZPL i§ pavieniy defekty
kristaliniame h-BN Ezp, = 1.6 eV [5], jo sugertis turéty
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vykti gilioje UV srityje ~ 3.4 eV (kas panasu j [4]).

1 lentelé. Galimi optiniai peréjimai skirtingose Vp-On
komplekso biisenose ir aproksimuotos jy FL ZPL vertés.
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1 pav. Elektroninés jkrauty a) Ve-On" ir b) Vg~ defekty
struktiiros.
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