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온도 및 조성비 변화에 따른 질화물계 화합물 반도체 
InAsX NX의 에너지 밴드갭 계산
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요 약

본 연구에서는 무질서 효과가 고려된, 새로이 가정한 가상 결정 근사법 내의 Empirical Pseudopotential 

Method(EPM)를 사용하여 3원계 질화물계 화합물 반도체 InAs1-xNx의 휨 매개변수 및 에너지 밴드갭을 계산하

였다. InAs1-xNx 조성비 구간(0≤x≤0.05)에서 계산된 휨 매개변수는 4.1eV를 갖으며, 해당되는 에너지 밴드갭

들이 급격히 감소하고 있음을 알 수 있었다. EPM에 의한 계산 결과를 온도와 조성비를 고려한 수정된 Band 

Anti-Crossing(BAC) 모델에 적용하여 질화물계 화합물 반도체 InAs1-xNx의 에너지 띠구조를 계산하였다. 또한 

InAs1-xNx의 결합 상수 CMN=1.8 등을 결정할 수 있었으며, 계산결과는 실험치를 대체로 잘 설명할 수 있었다.

ABSTRACT

The energy band gaps and the bowing parameters of zincblende InAs1-xN are determined by using an empirical pseudopotential method(EPM) within 

the improved virtual crystal approximation(VCA), which includes the disorder effect. The direct-band-gap bowing parameter calculated by using the EPM 

is 4.1eV for InAs1-xNx (0≤x≤0.05). The dependences of the band gaps of N-dilute InAs1-xNx  on the temperature  and composition are calculated by 

modifying the band anti-crossing(BAC) model. The calculation results are consistent with experimental values, and the coupling  parameter CMN of 

InAs1-xNx is found to be equal to 1.8 by fitting the EPM data.
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Ⅰ. 서 론

III-V-N족 질화물계 화합물 반도체는 조성비를 조

절함으로써 원자외선(Deep-Ultraviolet) 영역으로부터 

근적외선(Near Infrared)영역에 이르는 광대역 에너지 

밴드갭(Energy Band Gap)을 가지며, LED(: Light 

Emitting Diode)[1-3], LD(: Laser Diode)등의 광전소

자 및 전자소자 등에 사용되고 있다. 특히, 빛의 삼원
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색을 구현할 수 있는 GaxIn1-xN, AlxGa1-xN 등의 질화

물계 반도체[4-5]에 비하여 소량의 질소(Dilute 

Nitride)가 적용된 InAs1-xNx의 질화물계 화합물 반도

체는 이론적으로나 실험적으로 연구가 비교적 초기단

계이며, 낮은 임계 레이저 소자(Low Threshold Laser 

Devices)의 통신용 재료 등으로 각광 받고 있다. 소량

의 질소에 대하여 작은 에너지 밴드갭을 갖는 

InAs1-xNx는 3∼5 μm의 중적외선(Mid-Infrared) 스펙

트럼 영역에서 작동하는 광전소자 제작 및 설계에 적

합한 재료로 알려져 있다[6-8]. 이러한 발전들은 재료

의 에피택셜 성장(Epitaxy) 공정기술 및 에너지 띠구

조 등의 재료물성의 이해에 의해 이루어지고 있다[5].

질화물계 화합물 반도체는 우르짜이트(Wurtzite)구

조와 섬아연광(Zincblende)구조로 되어 있으며, 대부

분의 질화물계 반도체들은 우르짜이트 구조로 실험실

에서 성장되어 왔으며, 실험적으로나 이론적으로 연구

가 활발히 진행되어 왔다. 그러나 섬아연광구조 반도

체는 여전히 우르짜이트구조 반도체에 비하여 광전소

자에 있어서 큰 광이득(Otical Gain)과 작은 임계전류

밀도(Threshold Current Density) 등을 갖는 장점이 

있음에도 불구하고 상대적으로 연구가 활발하지 못했

다[9].

질화물계 화합물 반도체를 각종 소자에 사용하기 

위해서는 3원계 화합물 반도체의 가전자대와 전도대

간의 물리적 성질이 이해되어야 하며, 이를 설명하기 

위해서는 에너지 밴드갭 및 휨 매개변수(Bowing 

Parameter) 등이 설명 되어야한다. 한편, 통상적으로 

In1-xGaxP, In1-xGaxAs 및 GaP1-xAsx 등 III-V족 화합

물 반도체는 휨 매개변수가 ～1eV 이하의 비교적 작

은 값을 가진다. 그러나 InAs1-xNx은 질소의 조성비가 

작을 때 As원자와 N원자 사이의 큰 격자부정합 등에 

의하여 휨 매개변수가 큰 값을 가진다[7].

질화물계 화합물 반도체에 있어서 이러한 현상들에 

대한 설명은 아직도 여러 이론적인 모델[10-14]에 의

해서나 실험적[6-8],[14-18]으로 논의되고 있다. 이를 

설명하기 위해서 본 연구에서는 EPM(: Empirical 

Pseudopotential Method)을 사용하여 에너지 띠 구조

를 계산하였다. 계산에 있어서는 3원계 화합물 반도체

의 영년방정식(Secular Equation)에서 자유전자 질량

(Free Electron Mass)대신에 비국소 매개변수(Non- 

Local Parameter)인 유효질량(Effective Mass)을 사용

하였고, 무질서 효과(Disorder Effect)를 고려하여 가

상 결정 근사법(Virtual Crystal Approximation, 

VCA) 대신에 조성비를 고려한 조절이 가능한 매개변

수(Adjustable Parameter)를 써서 개선된 퍼텐셜

(Potential)을 가정하여 계산하였다[19-20]. 3원계 화합

물 반도체의 에너지띠 구조를 설명하는데 있어서 퍼

텐셜이 조성비에 따라서 선형적으로 변화한다고 가정

한 가상 결정 근사법은 단순하고 간단하지만, 그 결과

는 실험 결과를 충분히 설명할 수 없다는 단점이 있

다. 따라서 무질서 효과를 고려하여 비선형성을 나타

내주는 요소를 추가하여 개선된 퍼텐셜을 도입함으로

써 실험결과를 설명하게 된다.

한편 휨 매개변수가 큰 값을 갖는 현상들을 설명하

기 위한 과거의 이론적 연구들 중에서 간단한 BAC 

(: Band Anti-Crossing) 모델을 많이 사용하여 설명

하여 왔다[8],[21-22]. 그러나 조성비가 작은 영역에서 

휨 매개변수가 큰 InAs1-xNx와 같은 질화물계 화합물 

반도체의 에너지띠 구조 등 광학적 성질들을 얻기 위

해서 사용되는 BAC 모델은 너무 단순한 식이다. 따

라서  BAC 모델을 구성하는 여러 변수들을 좀 더 분

석하여 정확히 할 필요가 있다. 실제로 이런 변수들은 

상수 값으로 사용되어 왔으나, 이런 변수들은 각각 온

도 및 조성비 등의 또 다른 여러 변수들에 의해 표현

되어야 실험 결과들을 충분히 잘 설명할 수가 있다. 

이러한 여러 변수들이 고려된 수정된 BAC 모델에 의

한 연구는 일부 연구자들에 의하여 최근에 수행되어 

왔다[12-14]. 

따라서 본 연구에서는 수정된 BAC 모델에서 사용

된 온도와 조성비로 구성된 변수 값들을 수정하여 

InAs1-xNx에 처음으로 적용하여 에너지띠 구조를 구

하고, EPM에서 얻은 계산 결과와 실험결과를 비교 

분석함으로써 새로이 질소 level EN 및 결합상수

(Coupling Parameter) CMN 등을 결정하였다. 또한 이

러한 결과들을 다른 연구자들의 실험결과들과도 비교 

설명 하였다.

II절에서는 EPM 및 BAC 모델에 의한 질화물계 

화합물 반도체 InAs1-xNx의 휨 매개변수 및 에너지 

밴드갭을 구하기 위한 계산 방법을 설명하였으며, III

절에서는 EPM에 의한 2원계 및 3원계 화합물 반도

체의 에너지띠 구조에 대하여 0≤x≤0.05의 질소 조

성비 구간에서 논의하였다. 또한 같은 조성비 구간에
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서 EPM에 의하여 얻어진 계산 결과와 실험결과를 

비교함으로서 질소 level  EN과 결합상수 CMN을 결정

함으로써,  수정된 BAC 모델에 의한 InAs1-xNx의 에

너지 띠구조를 계산하였다. 마지막으로 조성비의 변화

에 따른 굴절률(Refractive Index) n과 실수부 유전

상수 함수(Real Dielectric Constant) ε를 계산하였

다.

Ⅱ. 계산방법

EPM에 있어서 One-Electron Hamiltonian[19]은

H = P2/2m* + Vp(r) (1)

이다. 여기서 m
*
은 다른 연구자들의 이론 결과 및 실

험치 등에 맞추어 구한 유효질량이며 VP(r)은 Weak 

Pseudopotential로써 섬아연광 구조에서는

VP(r) = ΣV(G) exp(iG․r)

= Σ[VS(G) cos(G․τ) +i VA(G) sin(G․τ)] exp(iG․r) 

(2)

이다. 여기서 V
S
(G) 및 V

A
(G)은 대칭 형태 인자

(Form Factor)와 반대칭 형태 인자를 각각 나타내며 

다이아몬드 구조에서는 V
A
(G)가 0이 된다. 또한 τ= 

a(1,1,1)/8이고 a는 격자상수이다.

본 연구에서 성분비 x가 달라지는 3원계 화합물 반

도체 AB1-xCx의 띠구조를 계산할 때, Pseudopotential 

의 푸리에 성분(Fourier Component) V(G)는 VCA방

법을 개선하여 다음과 같이 가정하였다[19,20].

V(G) = (1-x)VAB(G) + xVAC(G) + P(1-x)x

│VAB(G)-VAC(G)│+P(1-x)x│VAB(G)-VAC(G)│2 (3)

여기서 세 번째 이하 항은 무질서 효과를 나타내주

고 있으며, 순수 화합물 반도체와 저농도 불순물 반도

체 사이의 변화량의 합을 나타내고 있다. 4번째 항은 

3번째 항에 비해 상대적으로 아주 작은 항이다. 이때 

이 변화량의 합은 VAB(G)와 VAC(G)의 절대치의 차가 

크면 클수록 커지므로 비례상수 P를 도입하였으며,  

매개변수 P는 본 연구에서 가정한 조절이 가능한  변

수로써 실험치와 비교 조정하여 결정하였다. 또한 비

국소 매개변수인 유효질량 m* 및 격자상수 a는 

Vegard법칙에 의하여 각각 성분비 x에 따라 선형적

으로 변화한다고 가정하여 본 계산에서 사용하였다. 

본 연구에서 영년방정식의 행렬크기는 Löwdin-Brust  

섭동이론에 의하여 ～115×115의 행렬을 ～15×15 이하

의 행렬로 줄였다.

한편 InAs1-xNx에 대한 BAC모델은 다음 식으로 

주어진다[13],[21].

E±  
 EN EM ± EN EM CMN x  (4)

여기서 에너지 E는 소량의 질소에 대한 Γ 

CBM(: Conduction Band Minimum)으로서 가전자 대

와 첫 번째 전도대 사이의 에너지 밴드갭에 해당되며, 

조성비 x에서의 InAs1-xNx의 에너지 밴드갭에 해당된

다. 에너지 E는 가전자대와 두 번째 전도대 사이의 
에너지 밴드갭에 해당된다. EN은 가전자대로부터 떨

어진 질소 Level (N-Related Level)이며, EM은 Host 

Matrix이다. 또한 CMN은  EN과  EM 사이의 상호작용

의 크기를 나타내는 결합상수이다. 여기서 EN과 CMN

은 실험결과와 비교 조정하여 얻어진 조절이 가능한 

매개변수이나, 본 연구에서는 EPM에서 구한 결과와 

실험결과를 비교하여 결정하였다.  

Ⅲ. 결과 및 논의

3.1 EPM에 의한 2원계 및 3원계 화합물 반도체

의 에너지띠 구조

본 계산에서 영년방정식의 행렬요소는 표 1의 형태 

인자를 적용하여 얻었으며, 섭동이론을 씀으로써 ～

115개의 평면파(Plane Wave)에 대한 행렬을 ～15×15 

이하로 줄였다. 또한 Hamiltonian의 자유전자 질량 대

신에 표 1에서와 같이 유효질량을 사용하였으며, 이 

값은 실험결과 등에 맞추어 구한 비국소 매개변수이

다. InAs 및 InN의 격자상수 a는 참고문헌 [19]과 

[20]의 EPM 계산에서 사용된 실험값을 사용하였으며 

표 1에 나타냈다. 또한 0≤x≤0.05의 조성비 구간에서 

InAs1-xNx의 에너지 밴드갭을 구하기 위하여, 식 (3)

에서 가정한 조절이 가능한 퍼텐셜 매개변수 P값은 
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상수값 -0.71을 사용하였다. 여기서 얻어진 P값은 대

칭점 Γ에서 조성비 변화에 따라 결정된 EPM 계산 

결과를 실험치 등[6-7],[13-17]과 비교하여 결정하였

다.

표 1. 형태 인자(in Ry),  유효질량  매개변수, 
격자상수(in A0)

Table 1. Form factors(in Ry), effective-mass parameter 
and lattice constant(in A0)

VS(3) VS(8) VS(11) VA(3)

InAs -0.27 0.02 0.035 0.087

InN -0.19 -0.08 0.14 0.26

VA(4) VA(11) m/m* a(A0)

InAs 0.05 0.035 1.0666 6.057

InN 0.17 -0.01 1.1137 4.98

섬아연광 구조인 질화물계 3원계 화합물 반도체 

AB1-xCx의 에너지 밴드갭 Eg(AB1-xCx)은 통상적으로 

성분비 x에 따라서 다음과 같이 표현된다[19].

Eg(AB1-xCx) = (1-x)Eg(AB)+xEg(AC)-b(1-x)x    (5)

여기서 Eg(AB)와 Eg(AC)는 각각 2원계 화합물 반

도체 AB와 AC의 에너지 밴드갭이며, b는 비선형성

을 나타내주는 휨 매개변수이다. 

이상의 계산 결과들을 2차식으로 표현하면 다음과 

같다.

 Eg(InAs1-xNx) = 0.423-3.696x+4.1x
2
, 0≤x≤0.05  (6)

위의 경험식은 실제 계산 결과와 비교하여 조성비

가 0.03에서 최고 0.003eV의 차이가 있다. 여기서 조

성비가 0일 때, InAs의 에너지 밴드갭은 0.423eV을 

갖게 된다. 또한 0K에서 InAs 및 InN의 에너지갭은 

Varshni 공식에 의하여 300K에서 근사적으로 

0.063eV 및 0.024eV 만큼 각각 작아진다[23].

그림 1은  조성비(0≤x≤0.05) 구간에서 조성비 변

화에 따른 에너지갭의 변화를 나타냈으며, 절대온도 

0K에서 조성비가 증가함에 따라 해당되는 에너지 밴

드갭들 역시 많이 감소되고 있음을 알 수 있다. 위의 

결과에서 휨 매개변수는 4.1eV의 큰 값을 갖으며, 이

는 2원계 화합물 반도체들 간의 격자불일치(Lattice 

Mismatch)에 기인한다. 반도체들 간의 격자불일치가 

클수록 휨 매개변수가 커지는 경향을 볼 수 있으며, 

무질서 효과 또한 큰 경향이 있음을 확인할 수 있다

[19-20].

그림 1. 질소 조성비 x에 따른  InAs1-xNx의 에너지 
밴드갭 의존도

Fig. 1 Dependence of the band gap energy of 
InAs1-xNx on N content x   

3.2. 수정된 BAC 모델에 의한 InAs1-xNx (0≤x

≤0.05)의 질소 Level EN 및 결합 상수 CMN 계산

   

InAs1-xNx에 대한 BAC모델은 과거에는 계산에서 

EN을 상수로 취급하였으며, 300K에서 1.44eV의 값을 

갖는 것으로 알려져 왔고, CMN 또한 2.0eV 및 2.2eV

의 값을 갖는 것으로 알려져 있다[7-8]. 그러나, EN은 

질소의 조성비 x가 증가함에 따라 감소하는 성질이 

있으며, 에너지 밴드갭 역시 온도가 증가함에 따라 감

소한다. 따라서, 질소 Level EN은 온도 T 및 질소의 

조성비 x의 함수로 다음과 같이 가정할 수 있다[12].

EN Tx EN   T
T 

 x (7)

여기서 EN(0)은 조성비 x가 0이고, 절대온도 0K에

서 고립된 질소 Level이며, 본 연구에서는 EPM 결과
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와 비교하여 300K에서 이 값으로 1.523eV을 가정하

여 사용하였다. 는 EN(T,x)이 온도 T에 따른 변화

를 나타내주는 온도계수이며,   및 는 조절 가능한  

매개변수로써 1.2×10
-4
와 93K[23]를 각각 사용하였으

며, 본 계산에서 는 조성비에 따른 계수로서 EPM 

계산 결과와 실험 결과를 비교하여 얻어진 0.8을 사용

하였다.

Host Matrix EM 또한 온도 T와 질소의 조성비 x

의 함수로서 다음과 같이 가정한다[12].

EM TxEMT
T 

  x (8)

여기서 EM(0)도 성분비 x가 0이고, 절대온도 0K에

서 InAs의 에너지 밴드갭에 해당되며, 두 번째 항은 

Varshni 공식에 의하여 결정된다. 즉, 와 는 

Varshni의 조절 가능한  매개변수이다. 이들  매개변

수 와   는 InAs1-xNx에서 질소의 성분비가 작을 때  

InAs의 특성을 갖으며, 와 는 2.76×10
-4 
eV/K와 

93K로 각각 주어진다[23]. 본 계산에서 는 EN(T,x) 

에서처럼 EPM 계산 결과와 실험 결과를 비교하여 

구한 값으로 질소의 조성비에 따른 계수로서 1.0을 사

용하였다. 여기서 Γ Point에서 InAs의 에너지 밴드갭 

EM(0)은 0.423eV를 사용하였다.

이상의  온도와 조성비가 고려된 EN 및 EM을 적용

한 수정된 BAC 모델에 의한 에너지띠 구조를 EPM

에서 얻은 계산 결과와 실험 결과를 비교함으로써 결

합상수 CMN을 결정할 수 있었으며, 결합 상수 CMN 

값으로 1.8을 얻었다. 

계산에서 질소의 조성비가 증가함에 따라 EN의 영

향은 작아지므로, 결합 상수 CMN은 커지는 경향이 있

다. 이러한 결합 상호작용(Coupling Interaction)은 

InAs1-xNx의 CBM을 아래로 내려가게 한다. 따라서 

결합 상수 CMN는 질소 Level EN과 Γ Point에서의 EM 

사이의 에너지 차이(Energy Difference)가 증가함에 

따라 감소하는 경향이 있다. 이는 질소의 조성비가 증

가함에 따라 CMN은 커지며, 밴드갭 에너지는 온도와 

질소의 조성비가 증가함에 따라 작아진다. 따라서 

BAC 모델에서의 계산은 온도와 조성비를 같이 고려

할 필요가 있었다.

그림 1은 조성비 구간(0≤x≤0.05)에서 수정된 

BAC 모델에 의한 가전자대와 전도대 사이의 에너지 

밴드갭 E  계산 결과를 나타내 주고 있다. 여기서 
0K에서 EPM에 의한 계산 결과와 0K와 300K에서 에

너지 밴드갭 E의 값을 각각 나타 내었다. 1%의 질
소 농도에서 0K의 EPM 계산결과는 0.037eV 만

큼의 에너지 밴드갭이 크게 감소하며, 수정된 

BAC모델에 의한 계산결과에서도 0.038eV의 큰 

감소를 보이고 있음을 보았다. 0K에서 EPM에 의

한 계산 결과는 수정된 BAC 모델에 의한 에너지 밴

드갭 E와  잘 일치함을 볼 수 있다.
그림 2는 조성비 구간(0≤x≤0.05)에서 수정된 

BAC모델에 의해 계산된 300K에서 에너지갭 E의 
결과를 다른 연구자들의 결과들과 비교하였다[7,8, 

15-18]. 

그림 2. 300K에서 질소 조성비 x에 따른  InAs1-xNx의 
에너지 밴드갭 의존도

Fig. 2 Dependence of the band gap energy of 
InAs1-xNx on N content x at 300K

본 연구의 계산 결과는 그림에서 보듯이 이들 실험

결과의 평균값과 대체로 잘 일치하고 있다. 여러 저자

들에 의한 실험결과에서 에너지 밴드갭 감소의 차이

의 원인은 분명치는 않으나, 사용된 기판의 종류에 있

는 것으로 보았다[15]. 여기서 S.Kuboya외 3인[15]과 

D.K.Shih외 4인[17]은 측정과정에서 반절연성(Semi- 

Insulating) GaAs 기판을 사용하였으며, Q.Zhuang외 

4인[8]은 InAs 기판을 사용하였다. 또한 본 계산에서

는 질소의 조성비 구간(0%∼5%)에서 조성비가 증가

할수록 300K(0.175eV)에서 에너지 밴드갭의 감소폭이 
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0K(0.178eV)에서 보다 작았다. 따라서 조성비 변화에 

따른 에너지 밴드갭의 기울기는 온도가 큰 쪽이 조금 

더 작음을 의미한다. 이 결과는 Q.Zhuang외 4인의 실

험결과 내용[8]에서도 확인이 된다. 그림 2에서 조성

비 구간에 걸쳐서 Photo-Luminescence(PL) 측정에 

의한 결과가 Absorption 측정에 의한 결과 보다 대체

로 큰 값을 갖는 경향이 있으며, 이러한 경향은 특히 

같은 시료에 대하여 측정한 결과 조성비가 1.5%일 때 

PL 측정에 의한 데이터가 Absorption 측정에 의한 

데이터 보다 20∼30meV 큰 값을 갖는 것이 확인되었

다[7].

또한 0K에서 300K까지의 범위에서 온도 변화에 

따른  InAs1-xNx 의 에너지 밴드갭 변화량(Band Gap 

Shift) ΔEg를 계산하기 위하여 다음 식과 같이 정의

를 한다.

ΔEg = E(T, x) - E(300K, x) (9)

그림 3에서는 밴드갭 변화량 ΔEg는 같은 온도에서 

조성비가 증가할수록 감소하며, 같은 조성비에서도 온

도가 증가할수록 감소함을 알 수 있다. 여기서 특히 

식 (7)과 식(8)을 사용함으로써 InAs0.98N0.02에서 온도

가 증가함에 따라 에너지 갭 E(T, x)는 지속적으로 
감소하고 있음을 확인 할 수 있었다. 이는 질소의 조

성비 0.02에서 에너지 밴드갭의 온도 의존성에 있어서 

온도가 질소 level EN과 Host Matrix EM의 감소와 

함께 밴드갭 변화량 ΔEg가 감소하고 있음을 설명하고 

있다.

한편, 만약에 EN에서 온도를 고려하지 않는다면 

BAC 모델은 실험에 있어서 온도변화에 따른 밴드갭 

변화량 ΔEg 보다 작은 값을 가지며, 에너지 밴드갭의 

온도 의존성을 충분히 설명 할 수가 없게 된다. 또한 

질소 Level의 온도계수 는 온도계수   보다 작기 

때문에 InAs1-xNx의 밴드갭과 질소 Level EN의 온도 

의존성은 InAs에서 보다 약함을 볼 수 있다.

식 (4)에서 첫 번째 전도대(E)와 두 번째 전도대
(E) 사이의 광학적 천이에너지(Optical Transition 
Energy)의 크기의 차이는 조성비 x가 커짐에 따라 

커짐을 볼 수 있었다.

그림 3. InAs1-xNx 합금의 에너지 밴드갭 변화량 ∆Eg의 온도 의존도
Fig. 3 Temperature dependence of the band gap shift 

∆Eg  of InAs1-xNx alloys

다음으로는 조성비의 변화에 따른 InAs1-xNx(0≤x

≤0.05)의 굴절률 n및 실수부 유전상수 함수 ε를 계산

하였다. 질화물계 화합물 반도체는 에너지 밴드갭 이

외에도 이러한 광학적 상수들은 도파관 장치(Wave- 

Guiding Devices) 및 헤테로 접합 레이저(Hetero- 

Structure Laser) 설계 등에 중요한 역할을 하며, 조

성비 x의 함수로서 설명되어진다. 따라서 결정의 광

학적 및 전기적 성질을 결정하는데 매우 중요하다

[24]. 이러한 계산을 위해 쓰일 수 있는 모델로는 

Moss모델, Ravindra외 2인의 모델 및 Herve외 1인의 

경험식 등이 있으며, 이 모델들은 직접에너지 갭 Eg

과의 상관성을 설명해 주고 있다[25-26]. 특히 

Ravindra외 2인의 모델에 의한 굴절률 n은 다음과  

같이 주어진다.

n = 3.822+2.5x-10x
2
 : 0≤x≤0.05               (10)

여기서 굴절률 n은 에너지 밴드갭이 감소함에 따

라 증가함을 알 수 있다. 위의 경험식은  실제 계산 

결과와 비교하여 조성비 0.05에서 최고 0.008eV 차이

가 존재한다. 또한, 실수부 유전상수 함수 ε는 다음과 

같다.

ε = 14.608+19.2x-60x2 : 0≤x≤0.05             (11)

위의 경험식 또한 실제 계산 결과와 비교하여 조성
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비 0.05에서 최고 0.027의 차이가 있다. 식 (11) 역시 

조성비가 증가함에 따라 에너지 밴드갭의 크기는 작

아지는 데 반해서, 실수부 유전상수 함수 ε은 계속 증

가함을 나타내 주고 있다. 굴절률에 있어서도 2원계 

화합물 반도체간의 격자 불일치가 클수록 휨 매개변

수가 큼을 알 수 있다.

Ⅳ. 결  론

조성비 변화에 따른 질화물계 3원계 화합물 반도체 

InAs1-xNx의 에너지 밴드갭 및 휨 매개변수를 무질서 

효과를 고려하여, VCA 방법과 달리한 퍼텐셜을 사용

하여 EPM으로 계산하였다. 

계산에서는 푸리에 성분 V(G)에서 조절이 가능한 

퍼텐셜  매개변수 P값을 조성비 x에 따라 변하는 변

수로 하여 계산한 결과, 0≤x≤0.05의 구간에서 

InAs1-xNx의 반도체에 대한 휨 매개변수는 4.1eV를 

갖으며, 조성비가 0일 때 InAs의 에너지 밴드갭은 

0.423eV을 갖고, 1%의 질소 농도에서는 0K에서  

0.037eV 만큼의 에너지 밴드갭이 크게 감소하였다. 

또한 InAs1-xNx의 반도체에 대한 휨 매개변수 계산 

결과로부터 다른 반도체에 비하여 격자 불일치가 클

수록 조절이 가능한 매개변수의 절대치가 컸으며, 휨 

매개변수의 값 또한 큰 경향이 있음을 확인하였다.

온도와 조성비가 고려된 EN 및 EM을 적용한 수정

된 BAC 모델에 의한 에너지띠 구조를 EPM에서 얻

은 계산 결과와 실험결과를 비교함으로써 결합상수 

CMN을 결정할 수 있었으며, InAs1-xNx에 대하여 결합 

상수 CMN 값으로 1.8을 얻었다. 

계산에서 질소의 조성비가 증가함에 따라 EN의 영

향은 작아지므로, 결합 상수 CMN은 커지는 경향이 있

다. 이 결합 상호작용은 InAs1-xNx의 CBM을 아래로 

내려가게 한다. 이 결합상수 CMN는 질소 Level  EN과 

Γ Point에서의 EM 사이의 에너지 차이가 증가함에 따

라 감소하는 경향이 있다. 이는 질소의 조성비가 증가

함에 따라 CMN은 커지며, 밴드갭 에너지는 온도와 질

소의 조성비가 증가함에 따라 작아진다. 따라서 BAC 

모델에서의 계산은 온도와 조성비를 같이 고려할 필

요가 있었다.

수정된 BAC모델에 의한 계산결과에서도 1%의 질

소 농도(0K)에서 0.038eV의 큰 감소를 보이고 있음

을 보았다. 또한 질소의 조성비 구간(0≤x≤0.05)에서 

조성비가 증가할수록 300K(0.175eV)에서 에너지 밴드

갭의 감소폭이 0K(0.178eV)에서 보다 작았다. 수정된 

BAC 모델을 통하여 밴드갭 변화량 ΔEg는 같은 온도

에서 조성비가 증가할수록 감소하며, 같은 조성비에서

도 온도가 증가할수록 감소함을 알 수 있었다. 계산 

결과는 이들 실험결과의 평균값과 대체로 잘 일치하

였다.

또한 조성비 x가 증가함에 따라 에너지 밴드갭의 

크기는 작아지는 데 반해서, 굴절률 n 및 실수부 유

전상수 함수 ε는 계속 증가함을 확인하였다.
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