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Зонна структура нітриду Алюмінію та його твердих розчинів 

із Маґнієм і Оксиґеном 
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За допомогою зонних розрахунків в рамках повнопотенціяльного лінеа-
ризованого методу приєднаних пласких хвиль (FLAPW-методу) одержано 

інформацію про енергетичну зонну структуру E(k) нітриду Алюмінію та 

його твердих розчинів з Оксиґеном і Маґнієм. Встановлено, що енергети-
чна зонна структура цих розчинів вказує на їхній металічний стан. 

Ключові слова: зонні розрахунки, електронна будова, нітрид Алюмінію, 

тверді розчини. 

Using the band-structure calculations within the FLAPW (the full-potential 
linearized augmented-plane-wave) method, information about the energy 

band structure E(k) of aluminium nitride and its solid solutions with oxygen 

and magnesium is obtained. As established, the energy band structure of 

these solutions indicates their metallic state. 
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1. ВСТУП 

Унікальні властивості нітриду Алюмінію AlN зробили його достат-
ньо перспективним для застосування у новітніх технологіях. Це — 

електронна кераміка, що характеризується значним електроопо-
ром [1], гарною діелектричною міцністю [2], значною твердістю [3] і 
коефіцієнтом теплового розширення (КТР), близьким до КТР крем-
нію [4]. Крім того, він є стійким щодо окиснення та зношування, 
має значну теплопровідність, порівнянну з теплопровідністю висо-
копровідних металів, таких як алюміній [5]. Ці властивості збері-
гаються у плівках AlN [6, 7]. Згадані характеристики роблять AlN 

ідеальним кандидатом для використання в підкладинках для мік-
роелектроніки. 
 Нітрид Алюмінію є ізолятором з широкою забороненою зоною. У 

спектрах оптичного поглинання AlN-плівок мікронної товщини 

ідентифіковано кілька компонент [8], включаючи енергії 4,5 еВ і 
4,8 еВ, а також пік з максимальною інтенсивністю при 6,2 еВ. Та-
кож зареєстровано низькоенергетичний пік при 2,8 еВ в одному з 

досліджень [9]. Низькоенергетичні особливості спектрів часто 

пов’язують з домішками, які пов’язані з киснем, тоді як компонен-
та з максимальною інтенсивністю при 6,2 еВ приписується збу-
дженню валентних електронів у зону провідности AlN (див. [8] і по-
силання там). Це значення в даний момент прийнято як експериме-
нтально визначена ширина забороненої зони нітриду Алюмінію. 
 Залежно від використовуваних квантово-механічних методів ро-
зрахунку, енергії прямої забороненої зони для AlN варіюються від 

2,35 еВ до 5,31 еВ [10–13]. В одному з досліджень [14] з викорис-
танням напівемпіричної методи сильного зв’язку для неї було оде-
ржано значення 6,2 еВ. 
 Зонна структура E(k) твердих розчинів нітриду Алюмінію з Ок-
сиґеном і Маґнієм свідчить [15], що нітрид Алюмінію є ізолятором, 
тоді як більшість його оксидів представлено металами. 
 В даній роботі розраховується зонна структура твердих розчинів 

нітриду Алюмінію з Оксиґеном і Маґнієм з метою встановлення їх-
ніх електропровідних властивостей. 

2. МЕТОДИКА ПРОВЕДЕННЯ РОЗРАХУНКІВ 

В роботі проведено зонні розрахунки електронної будови нітриду 

Алюмінію та його твердих розчинів — моделів з Оксиґеном і Маґні-
єм. Елементарні комірки досліджуваних сполук пронумеровано ве-



 ЗОННА СТРУКТУРА НІТРИДУ АЛЮМІНІЮ ТА ЙОГО ТВЕРДИХ РОЗЧИНІВ 3 

личинами K = 1–3 (K — атомна конфіґурація) і наведено на рис. 1. 
Структура K = 1 базового нітриду Алюмінію належить до гексаго-
нальної синґонії з симетрією P63mc (просторова група № 186) [16]. 
Твердий розчин з додаванням Маґнію на рис. 1 представлено елеме-
нтарною коміркою K = 2, тоді як похідна від неї K = 3 моделює роз-
чин із заміщенням атомами Оксиґену атомів у самому «тілі» AlN. 
 Зонні розрахунки виконані в LAPW-наближенні [17] з ґрадієнт-
ною апроксимацією електронної густини (GGA — generalized gradi-
ent approximation) в формі [18]. Для розрахунку характеристик 

електронної структури сполук використано скалярно-
релятивістський варіянт LAPW-методи [19]. 

 

Рис. 1. Елементарні комірки нітриду Алюмінію (K = 1) та його сполук із 

Маґнієм (K = 2), а також із Маґнієм і Оксиґеном (K = 3). Система коорди-
нат є однаковою для всіх комірок. Тут і далі на рисунках K позначає атом-
ну конфіґурацію. 

Fig. 1. Conventional cells of aluminium nitride (K = 1) and its compounds with 

magnesium (K = 2), as well as with magnesium and oxygen (K = 3). The co-
ordinate system is the same for all cells. Here and further in the figures, K 

denotes the atomic configuration. 

ТАБЛИЦЯ 1. Положення атомів у структурі стопу Al2N2Mg в частках ре-
бер елементарної комірки (K = 2). 

TABLE 1. The positions of atoms inside the Al2N2Mg-alloy structure in the 

fractions of the unit-cell edges (K = 2). 

 x y z 

Al1 1/3 2/3 0,0 

Al2 2/3 1/3 0,5 

N1 1/3 2/3 0,381 

N2 2/3 1/3 0,881 

Mg 0,0 0,0 0,0 
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 Положення компонентів атомів у структурі досліджуваних спо-
лук задавалися з використанням операцій симетрії примітивної ге-
ксагональної ґратниці Н і даних, наведених у табл. 1. Тут коорди-
нати атомів Алюмінію та Нітроґену з індексами 1 і 2 відображають 

структуру AlN. Структура стопу з Оксиґеном Al2NOMg (K = 3) моде-
лювалася шляхом заміщення атомів Нітроґену N атомами Оксиґе-
ну O в комірці K = 2. 
 Радіюси MT (muffin-tin) атомних сфер вибиралися з міркувань 

мінімізації розмірів міжсферної области II в модифікації K = 1, яка 

має найменший об’єм елементарної комірки. Для всіх просторових 

конфіґурацій і всіх атомів ці радіюси склали 1,69 Бора (1 

Бор = 5,291810−11
 м). Під час розрахунків характеристик електрон-

ної будови всіх сполук використовувалося 168 точок у незвідних 

частинах їхніх Бріллюенових зон. Добуток радіюса МТ-сфери (Rmt) і 
максимального значення хвильового вектора пласких хвиль (Kmax) 

вибрано рівним сімом, а максимальне значення квантового числа — 

l = 10 для парціяльних хвиль всередині сфер і l = 4 в обчисленнях 

non-muffin-tin-матричних елементів. 
 Оскільки в літературі відсутня інформація про значення параме-
трів гексагональних ґратниць, які належать до твердих розчинів 

нітриду Алюмінію, то їх було розраховано з використанням проце-
дури мінімізації просторової структури [19]. 

3. ОБГОВОРЕННЯ ОДЕРЖАНИХ РЕЗУЛЬТАТІВ 

Структури енергетичних зон E(k) нітриду Алюмінію AlN наведено 

на рис. 2. Видно, що сам нітрид Алюмінію (K = 1) представлений 

ізолятором. Заборонена зона енергій (EGap) у структурі нітриду 

Алюмінію становить 4,2 еВ, є прямою та зосередженою в точці  

Бріллюенової зони. Одержане значення EGap виявилося помітно 

меншим за експериментально визначене 6,2 еВ і відображає зага-
льну тенденцію занижених її величин, яких одержано в зонних ро-
зрахунках (див. Вступ). Однією з можливих причин цього можна 

вказати на той факт, що більшість зонних розрахунків не описують 

коректно збуджені кінцеві стани електронів, які проявляються в 

експериментах. 
 Внески електронних станів атомів у загальну структуру E(k) для 

верхніх валентних і нижніх вакантних зон виявляються в значній 

мірі різними. В стелі валентної зони (точка ) переважають елект-
ронні стани атомів Нітроґену. Їхня симетрія пов’язана з N2p-
електронами. Дно смуги провідности нітриду Алюмінію у точці  

сформовано гібридизованими станами як атомів Нітроґену, так і 
атомами Алюмінію. Симетрію цих станів в основному зумовлено s-
електронами атомів обох сортів. 
 Внесення в кристалічну ґратницю нітриду Алюмінію AlN атомів 
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Маґнію й Оксиґену приводить до істотних змін у структурах E(k) 
(рис. 3). Це проявляється у відсутності в їхньому складі забороне-
них енергетичних зон, які відокремлюють валентні та вакантні 
електронні стани. Остання обставина явно вказує на те, що твердий 

розчин нітриду Алюмінію з Маґнієм Al2N2Mg і його окиснена форма 

Al2NOMg є металічними. 
 Проте, пряма енергетична щілина, локалізована в інтервалі – 

Бріллюенової зони, присутня в спектрі E(k) оксиду Al2NОAl (рис. 
3). Її значення визначається як EGap1 = 0,25 еВ. Щілина меншої ве-
личини EGap2 = 0,23 еВ є непрямою, що відповідає електронним пе-
реходам між точками Бріллюенової зони K → – за участю фоно-
нів. У випадку практичної реалізації оксиду, що обговорюється, з 

алюмінієм малі значення цих щілин можуть вказувати на напівп-
ровідникові властивості обговорюваного оксиду з алюмінієм за ра-
хунок підвищеної ймовірности збудження валентних електронів у 

смугу провідности. 

 

Рис. 2. Енергетична зонна структура E(k) нітриду Алюмінію AlN. Радіюси 

кружків пропорційні внескам електронних станів атомів у загальну стру-
ктуру E(k). Обрані параметри припасування circle size (cz) уможливили 

побудувати наочно-порівняльну картину розподілів енергій у оберненому 

просторі k-векторів. У реальності за однакових значень cz радіюси круж-
ків у спектрі станів атомів Нітроґену мають бути збільшені в 5 разів. Тут і 
на рис. 3 EF — положення Фермі-рівня. 

Fig. 2. The energy band structure E(k) of aluminium nitride AlN. The radii of 

the circles are proportional to the contributions of the electron states of atoms 

to the overall structure E(k). The selected fitting parameters for circle size 

(cz) allowed for the construction of a visually comparable depiction of energy 

distributions in the reciprocal space of k-vectors. In reality, at identical val-
ues of cz, the radii of the circles in the spectrum of nitrogen-atom states 

should be increased by a factor of 5. Here and in Fig. 3, EF denotes the Fermi-
level position. 
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4. ВИСНОВКИ 

1. Нітрид Алюмінію є ізолятором із розрахованою прямою енерге-
тичною щілиною величиною у 4,2 еВ, розташованою в точці  

Бріллюенової зони. В стелі валентної зони переважають електронні 
стани атомів Нітроґену, пов’язані з N2p-електронами. Дно смуги 

провідности нітриду Алюмінію сформовано переважно гібридизо-
ваними s-станами атомів обох сортів. 
2. Внесення в кристалічну ґратницю нітриду Алюмінію AlN атомів 

Маґнію й Оксиґену приводить до відсутности в структурі E(k) забо-
ронених енергетичних зон, що відокремлюють валентні та вакантні 
електронні стани. Остання обставина вказує на те, що твердий роз-
чин нітриду Алюмінію з Маґнієм Al2N2Mg та його окиснена форма 

Al2NOMg є металічними. 
3. У спектрі E(k) оксиду Al2NОAl є пряма енергетична щілина вели-
чиною EGap1 = 0,25 еВ, локалізована в інтервалі – Бріллюенової 
зони. Щілина меншої величини EGap2 = 0,23 еВ є непрямою та відпо-
відає електронним переходам між точками Бріллюенової зони 

K → – за участю фононів. У випадку практичної синтези оксиду 

Al2NОAl малі значення цих щілин можуть вказувати на його напів-
провідникові властивості за рахунок підвищеної ймовірности збу-
дження валентних електронів у смугу провідности. 

 

Рис. 3. Енергетична зонна структура твердих розчинів нітриду Алюмінію з 

Маґнієм Al2N2Mg (структура K = 2), Оксиґеном і Маґнієм Al2NOMg (K = 3), 

Оксиґеном і Алюмінієм Al2NOAl [15] (аналог K = 3 на рис. 1). 

Fig. 3. The energy band structure of solid solutions of aluminium nitride with 

magnesium Al2N2Mg (structure K = 2), with oxygen and magnesium Al2NOMg 

(K = 3), and with oxygen and aluminium Al2NOAl [15] (analogous to K = 3 in 

Fig. 1). 
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