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Η ολοζνα και αυξανόμενθ ηιτθςθ για θλεκτρονικά χαμθλισ κατανάλωςθσ που κα 

επιτρζπουν τθν περαιτζρω ςμίκρυνςθ (scaling) με αφξθςθ τθσ πυκνότθτασ ολοκλθρωμζνων 

κυκλωμάτων (integrated circuits, IC) και τθσ ςυχνότθτασ λειτουργίασ ζχουν αναδείξει τα 

διςδιάςτατα υλικά ωσ τα νζα δομικά ςτοιχεία για τθν καταςκευι “πράςινων” ςυςκευϊν 

transistor επίδραςθσ πεδίου. Σκοπόσ τθσ παροφςασ διπλωματικισ εργαςίασ είναι ο δομικόσ 

και φυςικόσ χαρακτθριςμόσ υπζρλεπτων υμενίων που αποτελοφνται από διςδιάςτατουσ 

θμιαγωγοφσ ενϊςεων μετάλλων - Se, τα οποία βρίςκουν εφαρμογι ςε transistors ςιραγγασ 

επίδραςθσ πεδίου (Tunnel Field Effect Transistor, TFET). Οι ςυςκευζσ TFET ζχουν τθν ίδια 

δομι και λειτουργία με τα transistor μετάλλου – οξειδίου - θμιαγωγοφ επίδραςθσ πεδίου 

(metal-oxide-semiconductor field-effect, MOSFET) με τθ ςθμαντικι διαφορά να εντοπίηεται 

ςτο κεμελιϊδθ μθχανιςμό μεταγωγισ ρεφματοσ (switching): τα TFETs εναλλάςςουν τθν 

κατάςταςθ του ρεφματοσ (on - off) ρυκμίηοντασ το κβαντικό φαινόμενο ςιραγγασ μζςα από 

το φράγμα, αντί να διαμορφϊνουν τθ κερμιονικι εκπομπι πάνω από το φράγμα, με 

αποτζλεςμα να είναι ενεργειακά πιο κερδοφόρα. Τα μεταλλικά χαλκογενίδια είναι 

φυλλόμορφα διςδιάςτατα υλικά με ιςχυροφσ ομοιοπολικοφσ δεςμοφσ πάνω ςτα επίπεδα 

τουσ, χαρίηοντάσ τουσ υψθλι αντοχι, και αςκενζςτερεσ, τφπου Van der Waals, δυνάμεισ να 

τα ςυγκρατοφν. Η ανάπτυξι τουσ πραγματοποιικθκε με επιταξία με μοριακζσ δζςμεσ 

(Molecular Beam Epitaxy, MBE), που μασ προςφζρει τθ δυνατότθτα να αποκτιςουμε 

υψθλισ ποιότθτασ υμζνια με ακρίβεια ενόσ ατομικοφ επιπζδου. 

 

Στθν εργαςία αυτι περιγράφονται αναλυτικά οι φυςικζσ ιδιότθτεσ και τα δομικά 

χαρακτθριςτικά των μεταλλικϊν χαλκογενιδίων Bi2Se3, MoSe2 και HfSe2 τα οποία ζχουν 

εναποτεκεί ςε μονωτικά κρυςταλλικά υποςτρϊματα AlN(0001)/ Si με τθ μζκοδο τθσ 

επιταξίασ με μοριακζσ δζςμεσ (MBE), με βαςικι πίεςθ ςτθν περιοχι των 10-10 Torr. Τα 

δείγματα που καταςκευάςτθκαν μελετικθκαν ωσ προσ τθν κρυςταλλικι τουσ ποιότθτα, 

τόςο παράλλθλα ςτθν επιφάνειά τουσ (επιταξία), όςο και ωσ προσ τον τρόπο ανάπτυξισ 

τουσ, διεξάγοντασ μετριςεισ περίκλαςθσ ανακλϊμενων θλεκτρονίων υψθλισ ενζργειασ 

(Reflection High Energy Electron Diffraction, RHEED), περίκλαςθσ ακτίνων Χ (X - Ray 

Diffracion, XRD) και ανακλαςτικότθτασ ακτίνων Χ (X - Ray Reflectivity, XRR). Από τθ μελζτθ 

των πειραματικϊν αποτελεςμάτων τθσ τεχνικισ RHEED πιςτοποιικθκε θ επιταξιακι 

ανάπτυξθ των υμενίων ςτο υπόςτρωμα με τθ δθμιουργία απότομων διεπιφανειϊν. 

Αποδείχκθκε ότι το μζγεκοσ τθσ αναντιςτοιχίασ των πλεγματικϊν ςτακερϊν δε δθμιουργεί 

εμπόδια ςτθν επιταξιακι ανάπτυξθ των υμενίων, οφτε ειςάγει κάποια αιςκθτι μθχανικι 

τάςθ. 

 

Στθ ςυνζχεια, οι μετριςεισ XRD επιβεβαίωςαν ότι οι κρφςταλλοι των χαλκογενίδιων 

μετάλλων είναι εξαιρετικά προςανατολιςμζνοι κατά μικοσ του άξονα c, δθλαδι κατά μικοσ 

τθσ διεφκυνςθσ ανάπτυξισ τουσ. Για τα υμζνια Bi2Se3 και MoSe2, θ εμφάνιςθ κροςςϊν 



Kiessig ςτισ εικόνεσ περίκλαςθσ XRD υποδεικνφουν ότι οι κρφςταλλοι ζχουν αναπτυχκεί 

επιταξιακά πάνω ςτο υπόςτρωμα AlN /Si, με καλι ομοιογζνεια και δθμιουργϊντασ ομαλζσ 

διεπιφάνειεσ. Για το υμζνιο HfSe2, οι μετριςεισ XRR υποδεικνφουν το ςχθματιςμό ενόσ 

επιφανειακοφ ςτρϊματοσ HfSeOx, θ φπαρξθ του οποίου επιβεβαιϊκθκε με φαςματοςκοπία 

φωτοθλεκτρονίων ακτίνων Χ (X – Ray Photoelectron Spectroscopy, XPS) για γωνία εκπομπισ 

64ο.  

 

Για το φυςικό χαρακτθριςμό των υμενίων πραγματοποιικθκαν μετριςεισ XPS και 

ςυγκεκριμζνα εκτιμικθκε θ ςτοιχειομετρία των αποτικζμενων υμενίων ςε μονωτικά 

υποςτρϊματα AlN(0001)/ Si, θ οποία είναι κοντά ςτθν ιδανικι για κάκε περίπτωςθ. 

Επιπλζον, θ κζςθ και θ μορφι των κορυφϊν (lineshape) των δζςμιων καταςτάςεων των 

μετάλλων Bi, Mo και Hf και του Se υποδεικνφουν ότι τα μεταλλικά χαλκογενίδια δεν 

αντιδροφν με το υπόςτρωμα AlN, παρουςιάηοντασ ελάχιςτθ διάχυςθ ςτισ διεπιφάνειεσ και 

ςχθματιςμό αιχμθρϊν διεπιφανειϊν. Για το υμζνιο HfSe2, θ εμφάνιςθ μιασ διπλισ κορυφισ 

ςε μεγαλφτερεσ ενζργειεσ ςφνδεςθσ υποδεικνφει αφξθςθ τθσ οξειδωτικισ κατάςταςθσ του 

Hf ςτα άνω επιφανειακά ςτρϊματα λόγω των δεςμϊν Hf - Se – O, ςε ςυνζπεια με τισ 

μετριςεισ XRR. 

 

Τζλοσ, με τθ φαςματοςκοπία ARPES μελετικθκε θ θλεκτρονιακι δομι των 

μεταλλικϊν χαλκογενίδιων. Αναμφίβολα, το πιο ςθμαντικό αποτζλεςμα είναι ότι τα υμζνια 

Bi2Se3 πάνω ςε υπόςτρωμα AlN(0001) διατθροφν τισ ιδιότθτεσ ενόσ 3D τοπολογικοφ μονωτι 

(Topological Insulator, TI) ςε πολφ χαμθλό πάχοσ τθσ τάξθσ των 3QL (~ 2.88 nm), 

παρουςιάηοντασ gapless μεταλλικζσ επιφανειακζσ καταςτάςεισ με τθ μορφι ενόσ κϊνου 

Dirac. Στθν περίπτωςθ του θμιαγωγοφ MoSe2 πιςτοποιικθκε θ μετάβαςθ από ζμμεςο 

ενεργειακό χάςμα ςε άμεςο (1.58 eV) κακϊσ μειϊνεται το πάχοσ του ςε μια μονοςτιβάδα, 

προςελκφοντασ το ενδιαφζρον για τθ χριςθ του ςε φωτοβολταϊκά και ςτθ φωτοκατάλυςθ. 

Τζλοσ, τα αποτελζςματα του band alignment τόςο για τισ διάφορεσ ετεροεπαφζσ 

μεταλλικϊν χαλκογενιδίων με το υπόςτρωμα ΑΙΝ όςο και για τθ διεπιφάνεια MoSe2/ HfSe2 

υποδεικνφουν ότι: 

 Το AlN κα μποροφςε να λειτουργεί ωσ ζνα κατάλλθλο μονωτικό υπόςτρωμα για τθ 

λειτουργία θλεκτρονικϊν ςυςκευϊν που βαςίηονται ςε μεταλλικά χαλκογενίδια, 

δεδομζνου ότι οι αρκετά υψθλζσ τιμζσ valence band offsets (VBO) και conduction band 

offsets (CBO) αναμζνεται να επιβάλλουν ζνα φράγμα μεταφορϊν τόςο για τα 

θλεκτρόνια όςο και για τισ οπζσ με ελάχιςτθ διαρροι μζςω του υποςτρϊματοσ. 

 Το band alignment τφπου II μεταξφ HfSe2 και MoSe2 ευνοεί τθν πραγματοποίθςθ 

ατομικά λεπτϊν ετεροεπαφϊν p - n με εφαρμογζσ ςτθν οπτοθλεκτρονικι και τα θλιακά 

κφτταρα.   

 

Λζξεισ Κλειδιά: Μζκοδοσ Επιταξίασ με Μοριακζσ Δζςμεσ (ΜΒΕ), 2D φυλλόμορφα 

χαλκογενίδια μετάλλων, Bi2Se3, MoSe2, HfSe2, Ρερίκλαςθ Ανακλϊμενων Ηλεκτρονίων 

Υψθλισ ενζργειασ (RHEED), Ρερίκλαςθ Ακτίνων Χ (XRD), Ανακλαςτικότθτα Ακτίνων Χ (XRR), 

Φαςματοςκοπία Φωτοθλεκτρονίων Ακτίνων Χ (XPS), Φαςματοςκοπία ARPES. 



Αbstract: 

 

 

The increasing demand for low-power electronics enabling further scaling by 

increasing the density of integrated circuits (IC) and operation frequency have made two-

dimensional materials as the new building blocks for the construction of "green" field effect 

transistor devices. The purpose of this thesis is the structural and physical characterization 

of ultrathin films consisting of two-dimensional semiconductor compounds metal - Se, which 

have applications in tunnel field effect transistors (TFET). The TFET devices have the same 

structure and function as the transistor metal - oxide - semiconductor field effect (MOSFET) 

with the major difference lies in the fundamental power switching device: TFETs switch 

current state (on - off) by adjusting the quantum tunneling through the barrier, instead of 

determining the thermionic emission over the barrier, making them more energetically 

profitable. The metal chalcogenides are two-dimensional layered materials with strong 

covalent bonds on their planes, giving them high strength, and weaker, Van der Waals type, 

interactions to hold these layers together. Films growth was performed by Molecular Beam 

Epitaxy (MBE), which gives us the ability to obtain high quality films with one atomic layer 

precision. 

 

This thesis examines the physical properties and the structural characteristics of 

metal chalcogenides Bi2Se3, MoSe2 and HfSe2 having deposited on insulating crystalline 

substrates AlN (0001) / Si by Molecular Beam Epitaxy (MBE), with basic pressure on the 

range of 10-10 Torr. The samples produced were examined for their crystalline quality 

performing diffraction measurements Reflected High Energy Electron Diffraction (RHEED), X-

ray diffraction (X - Ray Diffraction, XRD) and X-Ray Reflectivity (XRR). From the experimental 

results of RHEED technique we identified the epitaxial growth of the films on the substrate 

by forming abrupt interfaces. It turned out that the lattice mismatch does not create 

obstacles to the epitaxial growth of the films, neither introduce any noticeable mechanical 

stress. 

 

XRD measurements confirmed that metal chalcogenide crystals are highly oriented 

along the c axis, i.e. along their growth direction. For Bi2Se3 and MoSe2 films, the presence of 

Kiessig fridges in XRD images indicates that crystals are grown epitaxially on the substrate 

AlN/ Si, with good homogeneity and creating smooth interfaces. As far HfSe2 film is 

concerned, XRR measurements indicate the formation of a surface layer HfSeOx, whose 

existence was confirmed by X-Ray Photoelectron Spectroscopy (XPS) at take - off angle 64o. 

 

XPS measurements were permormed for physical characterization of the films and 

particularly, stoichiometry of the deposited films on insulating substrates AlN (0001) /Si was 



evaluated, which is found to be close to ideal for all cases. Furthermore, the position and 

lineshape of the peaks Bi, Mo, Hf and Se core levels indicate that metal chalcogenides do not 

react with the substrate AlN, showing minimal diffusion at interfaces and formation of sharp 

interfaces. As far HfSe2 film is concerned, the presence of a double peak at higher binding 

energies indicates an increase of the oxidative status of Hf in the upper surface layers due to 

Hf - Se – O bonds, consistent with XRR measurements. 

 

Finally, using ARPES spectroscopy we studied the electronic structure of metal 

chalcogenides. Undoubtedly, the most important result is that Bi2Se3 films onto AlN 

substrate maintain the properties of a 3D Topological Insulator (TI) at a very low thickness of 

3QL (~ 2.88 nm), showing gapless metal surface states in the form of a cone Dirac. In the 

case of semiconductor MoSe2 we certified the transition from indirect to direct band gap 

(1.58 eV) as the thickness is reduced to one monolayer, attracting interest for its use in 

photovoltaics and photocatalysis. Finally, band alignment results both for various metal 

chalcogenide - AlN substrate heterointerfaces and for MoSe2/ HfSe2 interface indicate that: 

 AlN could function as an insulating substrate suitable for the operation of electronic 

devices based on metal chalcogenide since the quite high valence band offsets (VBO) 

and conduction band offsets (CBO) values are expected to impose a transport barrier for 

both electrons and holes with minimal leakage through the substrate. 

 Type II band alignment for MoSe2/ HfSe2 interface promotes the realisation of atomically 

thin p - n heterojunctions with applications in optoelectronics and solar cells. 

 

Key Words: Molecular Beam Epitaxy (ΜΒΕ), 2D layered metal chalcogenides, Bi2Se3, MoSe2, 

HfSe2, Reflected High Energy Electron Diffraction (RHEED), X - Ray diffraction (XRD), X - Ray 

Reflectivity (XRR), X - Ray Photoelectron Spectroscopy (XPS), ARPES. 

 

  



ΚΕΦΑΛΑΙΟ 1:  Στοιχεία Θεωρίασ 

 

 

1.1 Ειςαγωγι 

 

 

Μία από τισ κφριεσ τρζχουςεσ τάςεισ ςτθ νανοθλεκτρονικι είναι να πραγματοποιθκοφν 

“πράςινεσ” ςυςκευζσ transistor επίδραςθσ πεδίου (green field effect transistor, gFET) που 

κα λειτουργοφν ςε εξαιρετικά χαμθλζσ τάςεισ /ρεφματα, χωρίσ να διακυβεφεται θ 

ταχφτθτα. Στα ςυμβατικά FETs, ζνα μεγάλο ποςό τθσ ενζργειασ καταναλϊνεται κατά τθ 

διάρκεια τθσ μεταγωγισ (switching) κατά τθ φόρτιςθ και τθν εκφόρτιςθ του διθλεκτρικοφ 

πφλθσ και αυτι θ ιςχφσ είναι ανάλογθ με το τετράγωνο τθσ τάςθσ τροφοδοςίασ Vdd. Ο 

ρυκμόσ μεταγωγισ από τθν OFF ςτο ON κατάςταςθ και αντιςτρόφωσ κακορίηει τθν 

ικανότθτα τθσ ςυςκευισ να λειτουργεί ςε χαμθλζσ τάςεισ. Η ικανότθτα αυτι 

ποςοτικοποιείται ςτον όρο κλίςθ υποκατωφλίου S (subthreshold slope, S) που ορίηεται ωσ θ 

τάςθ πφλθσ Vg που απαιτείται για να αυξθκεί το ρεφμα Id διαμζςου του καναλιοφ του 

transistor κατά μια δεκάδα (εικόνα 1.1) και δίνεται από τθ ςχζςθ: 
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Η κλίςθ υποκατωφλίου κακορίηει με αυτό τον τρόπο μια οριςμζνθ ελάχιςτθ τάςθ 

κατωφλίου. Δεδομζνου ότι ο 1οσ όροσ τθσ ςχζςθσ (1.1), που αποκαλείται ςυντελεςτισ 
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          (1.2) 

είναι μεγαλφτεροσ από τθ μονάδα (Cs είναι θ χωρθτικότθτα του θμιαγωγοφ, Ci είναι θ 

χωρθτικότθτα του οξειδίου), θ κερμικι ςτατιςτικι Boltzmann περιορίηει το S μζςω του 2ου 

όρου τθσ ςχζςθσ (1.1), γνωςτοφ ωσ n-παράγοντα, ςε μία ελάχιςτθ τιμι SB (kbT/q)ln(10) = 60 

mV/decade ςε κερμοκραςία δωματίου [1.1]. Στθν εικόνα 1.1 (a) παρουςιάηονται τα 

καλφτερα αποτελζςματα που ζχουν επιτευχκεί μζχρι ςιμερα με ςυςκευζσ MOSFET. Η 

εικόνα 1.1 (c) απεικονίηει τον ιδανικό διακόπτθ με μια απείρωσ μικρι κλίςθ S ~ 0, ενϊ θ 

εικόνα 1.1 (b) αντιπροςωπεφει μια απότομθ κλίςθ διακόπτθ S < SB που είναι ο άμεςα 

επιτεφξιμοσ ςτόχοσ των “πράςινων” transistors. 

 



 

Εικόνα 1.1: Σχθματικι απεικόνιςθ του ρεφματοσ απαγωγοφ του transistor Id ωσ προσ τθν 

τάςθ τθσ πφλθσ Vg για τρεισ περιπτϊςεισ (a) ςθμερινζσ ςυςκευζσ MOSFET, SB  ≥ 60 mV/dec, 

(b) απότομεσ κλίςεισ διακόπτθ gFET, S < SB < 60 mV/dec, (c) ιδανικόσ διακόπτθσ, S ~ 0. 

 

Το transistor ςιραγγασ επίδραςθσ πεδίου (tunnel field-effect transistor, TFET) είναι 

ζνασ νζοσ τφποσ transistor που ακόμθ και αν θ δομι του είναι πολφ παρόμοια με ζνα 

transistor μετάλλου – οξειδίου - θμιαγωγοφ επίδραςθσ πεδίου (metal-oxide-semiconductor 

field-effect, MOSFET), ο κεμελιϊδθσ μθχανιςμόσ μεταγωγισ ρεφματοσ (switching) διαφζρει, 

κακιςτϊντασ αυτι τθ ςυςκευι ζνα υποςχόμενο υποψιφιο για θλεκτρονικά χαμθλισ 

ενζργειασ. Τα TFETs εναλλάςςουν τθν κατάςταςθ του ρεφματοσ (on - off) ρυκμίηοντασ το 

κβαντικό φαινόμενο ςιραγγασ μζςα από το φράγμα, αντί να διαμορφϊνουν τθ κερμιονικι 

εκπομπι πάνω από το φράγμα, όπωσ ςτα παραδοςιακά MOSFETs. Εξαιτίασ αυτοφ, τα TFETs 

δεν περιορίηονται από τθ ςτατιςτικι Maxwell - Boltzmann και ξεπερνοφν το όριο των 60 

mV/decade ςτθν υποκατϊφλια ταλάντευςθ (subthreshold swing) των MOSFETs.[1.1]  

 

Η βαςικι δομι TFET είναι παρόμοια με του MOSFET εκτόσ από το γεγονόσ ότι τα 

τερματικά πθγισ (source) και απαγωγοφ (drain) του TFET είναι ενιςχυμζνα με αντίκετου 

τφπου νόκευςθ (εικόνα 1.2 (a)). Μια κοινι δομι τθσ ςυςκευισ TFET αποτελείται από μια 

ζνωςθ p - i - n (p-τφπου, ενδογενισ - intrinsic, η-τφπου), ςτθν οποία το θλεκτροςτατικό 

δυναμικό τθσ ενδογενοφσ περιοχισ ελζγχεται από ζνα τερματικό πφλθσ (gate). Η ςυςκευι 

λειτουργεί με τθν εφαρμογι τάςθσ ςτθν πφλθ, ζτςι ϊςτε να ςυμβεί ςυςςϊρευςθ 

θλεκτρονίων ςτθν ενδογενι περιοχι. Κάτω από επαρκι τάςθ πφλθσ, θ ηϊνθ αγωγιμότθτασ 

τθσ ενδογενοφσ περιοχισ ευκυγραμμίηεται με τθ ηϊνθ ςκζνουσ τθσ p περιοχισ ϊςτε τα 

θλεκτρόνια από τθ ηϊνθ ςκζνουσ τθσ p-τφπου περιοχισ να διζλκουν μζςω ςιραγγασ ςτθ 

ηϊνθ αγωγιμότθτασ τθσ ενδογενοφσ περιοχισ (band-to-band tunneling, BTBT) και να 

δθμιουργθκεί ρεφμα κατά μικοσ τθσ ςυςκευισ (βλζπε εικόνα 1.2 (b)). Πταν θ τάςθ τθσ 

πφλθσ μειϊνεται, οι ηϊνεσ απευκυγραμμίηονται και το ρεφμα δε μπορεί πλζον να ρζει. 

 



 
Εικόνα 1.2: (a) Η βαςικι δομι TFET. (b) Διάγραμμα ενεργειακϊν ηωνϊν για μια βαςικι 

δομι TFET. Η ςυςκευι “ανάβει” (turn on) όταν εφαρμόηεται κατάλλθλθ τάςθ πφλθσ ϊςτε τα 

θλεκτρόνια να μποροφν να διζλκουν μζςω φαινομζνου ςιραγγασ από τθ ηϊνθ ςκζνουσ τθσ 

πθγισ (source) ςτθ ηϊνθ αγωγιμότθτασ του καναλιοφ (channel). 

 

Από τθν ανακάλυψθ των εξωτικϊν ιδιοτιτων του γραφενίου, τα 2D φυλλόμορφα 

υλικά, όπωσ τα χαλκογενίδια μετάλλων, ζχουν κερδίςει το ενδιαφζρον [1.2]. Μαηί με τα 

φυλλόμορφα οξείδια μετάπτωςθσ (όπωσ το MoO3), το εξαγωνικό νιτρίδιο του Βορίου 

(boron nitride, hBN) και τουσ τοπολογικοφσ μονωτζσ (όπωσ το Bi2Se3), το κοινό 

χαρακτθριςτικό αυτϊν των φυλλόμορφων υλικϊν είναι ότι οι 3D bulk κρφςταλλοί τουσ είναι 

ςτοιβαγμζνα ατομικά ςτρϊματα που περιλαμβάνουν αλλθλεπιδράςεισ van der Waals 

μεταξφ γειτονικϊν ςτρωμάτων και ιςχυροφσ ομοιοπολικοφσ δεςμοφσ εντόσ αυτϊν των 

ςτρωμάτων. Τζτοια υλικά καλφπτουν όλο το φάςμα των θλεκτρονικϊν δομϊν, από 

μονωτικά υλικά μζχρι μζταλλα, και εμφανίηουν ενδιαφζρουςεσ ιδιότθτεσ, όπωσ φαινόμενο 

2D Quantum Spin Hall (QSH), υπεραγωγιμότθτα (superconductivity) και κερμοθλεκτρικότθτα  

(thermoelectricity). [1.3] 

 

Στα 2D φυλλόμορφα υλικά με πεπεραςμζνο μζγεκοσ είναι ςυνικεισ κάποιεσ 

αξιοςθμείωτεσ αλλαγζσ ςτισ θλεκτρονικζσ και οπτικζσ τουσ ιδιότθτεσ κακϊσ το πάχοσ τουσ 

μειϊνεται ςε ζνα ι ςε λίγα ςτρϊματα, για παράδειγμα, τα διχαλκογενίδια μετάλλων 

μετάπτωςθσ (transition - metal dichalcogenides, TMDCs) με τθ γενικι χθμικι φόρμουλα MX2 

(M = Mo, W / X = S, Se, Te) είναι θμιαγωγοί ζμμεςου ενεργειακοφ χάςματοσ που 

παρουςιάηουν μια μετάβαςθ ςε άμεςο ενεργειακό χάςμα όταν το πάχοσ μειϊνεται από 

λίγα ςτρϊματα ςε ζνα ςτρϊμα. Με αυτό τον τρόπο, ελζγχοντασ το πλικοσ των ςτρωμάτων 

μποροφμε να ρυκμίςουμε τισ ιδιότθτζσ τουσ (ενεργειακό χάςμα, band offsets και 

κινθτικότθτεσ φορζων) και ςε ςυνδυαςμό με τθ δυνατότθτα να μειϊςουμε το θμιαγϊγιμο 

κανάλι ενόσ ΤFET ςε ζνα ςτρϊμα ατόμων - χωρίσ να υποβακμιςτεί ςθμαντικά θ 

κινθτικότθτα [1.4] - μποροφμε να ζχουμε άριςτο θλεκτροςτατικό ζλεγχο πζρα από ό,τι ζχει 

επιτευχτεί χρθςιμοποιϊντασ πυρίτιο ι άλλουσ ςυμβατικοφσ θμιαγωγοφσ [1.5]. Επιπλζον, 

χάρθ ςτουσ ιςχυροφσ ομοιοπολικοφσ δεςμοφσ εντόσ ενόσ ουδζτερου ςτρϊματοσ αυτϊν των 

φυλλόμορφων υλικϊν, τα υλικά αυτά παρουςιάηουν υψθλι μθχανικι αντοχι και 

δεδομζνου ότι μποροφν να αναπτυχκοφν με πάχοσ λίγα ςτρϊματα, μποροφν να 

χρθςιμοποιθκοφν για εφκαμπτεσ διαπερατζσ οκόνεσ. Λόγω των ξεχωριςτϊν τουσ ιδιοτιτων 

και τθσ υψθλισ ειδικισ επιφάνειασ, αυτά τα 2D υλικά είναι ςθμαντικά ςε διάφορεσ 

εφαρμογζσ όπωσ:  

 οπτοθλεκτρονικι,  



 ςπιντρονικι,  

 καταλφτεσ,  

 χθμικοί και βιολογικοί αιςκθτιρεσ,  

 υπερπυκνωτζσ και  

 θλιακά κφτταρα  

 

Ζτςι, θ ςφνκεςθ των 2D Van der Waals ςυςτθμάτων και θ εξερεφνθςθ των φυςικϊν 

ιδιοτιτων τουσ είναι ιδιαίτερα ςθμαντικι για τθν πρόοδο ςτθν επιςτιμθ τθσ 

νανοτεχνολογίασ και των υλικϊν. 

 

 

1.2  Τριχαλκογενίδια μετάλλων τθσ μορφισ Μ2Χ3 

 

 

Η ανάπτυξθ και οι φυςικζσ ιδιότθτεσ των χαλκογενιδίων υλικϊν τθσ μορφισ Μ2Χ3 

(Μ = Bi, Sb / Χ = Se, Te) ζχουν μελετθκεί πάνω από μιςό αιϊνα, λόγω των αξιοςθμείωτων 

κερμοθλεκτρικϊν ιδιοτιτων τουσ. Από το 2007, ωςτόςο, θ ζρευνα ενδιαφζρκθκε για αυτι 

τθν οικογζνεια υλικϊν διότι απζδειξαν πειραματικά ότι είναι τριςδιάςτατοι τοπολογικοί 

μονωτζσ (3D topological insulator, TIs). Οι 3D TIs είναι μια νζα κβαντικι φάςθ τθσ φλθσ που 

χαρακτθρίηεται από ζνα μονωτικό ενεργειακό χάςμα ςτον όγκο τουσ (bulk) και μεταλλικζσ 

επιφανειακζσ καταςτάςεισ με τθ μορφι κϊνων Dirac που είναι προςτατευμζνεσ από μθ-

μαγνθτικζσ προςμίξεισ ι κρυςταλλικζσ ατζλειεσ [1.6]. Η ιςχυρι ςφηευξθ spin-orbit ςτα βαριά 

ςτοιχεία αναγκάηει τα spin των επιφανειακϊν φορζων να πολωκοφν (spin-momentum 

locking) ςτθ διεφκυνςθ ροισ ακόμα και χωρίσ τθν παρουςία εξωτερικοφ μαγνθτικοφ πεδίου, 

και κατ’ αυτό τον τρόπο αποτρζπει οπιςκοςκεδάςεισ ςτισ μεταλλικζσ επιφανειακζσ 

καταςτάςεισ [1.7]. 

 

 



 

Εικόνα 1.3: Σχθματικι απεικόνιςθ των spin των επιφανειακϊν φορζων και του κϊνου Dirac. 

Η κυκλικι κίνθςθ γφρω από το ςθμείο Dirac (Dirac Point, DP) επιφζρει διπλάςια 

περιςτροφι του spin οδθγϊντασ ςε φάςθ π Berry [1.6]. 

 

Το Bi2Se3 είναι ζνασ θμιαγωγόσ με ςτενό bulk χάςμα Eg ~ 0.3 eV [1.7], κατάλλθλο για 

εφαρμογζσ ςε κερμοκραςία δωματίου. Το Bi2Se3 ζχει μια φυλλόμορφθ ρομβοεδρικι 

κρυςταλλικι δομι με ομάδα χϊρου D53d (R3m). Η κεμελιϊδθσ δομικι μονάδα του είναι 

ζνα πενταπλό ςτρϊμα (quintuple layer, QL) πάχουσ ~ 1 nm, το οποίο ςχθματίηεται από 5 

ομοιοπολικά ςυηευγμζνα ατομικά φφλλα Se – Bi – Se – Bi – Se κατά μικοσ του 

κρυςταλλογραφικοφ άξονα c (εικόνα 1.4). Κάκε ςτρϊμα Bi ι Se εντόσ του πενταπλοφ 

ςτρϊματοσ ζχει ζνα διςδιάςτατο εξαγωνικό πλζγμα κάκετο ςτον άξονα c. Δφο γειτονικά 

ςτρϊματα εντόσ του πενταπλοφ ςτρϊματοσ είναι ιςχυρά ςυηευγμζνα, ενϊ 3 πενταπλά 

ςτρϊματα αλλθλεπιδροφν αςκενϊσ μεταξφ τουσ μζςω δυνάμεων van der Waals για να 

ςχθματίςουν τον κρφςταλλο [1.8, 1.9].  

 

 



 

Εικόνα 1.4: Η κρυςταλλικι δομι του Bi2Se3 που αποτελείται από το περιοδικό ςτοίβαγμα 

πενταπλϊν ςτρωμάτων Se – Bi – Se – Bi – Se κατά μικοσ του άξονα c, και θ μοναδιαία 

κυψελίδα του εκτείνεται ςε 3 πενταπλά ςτρϊματα με ςτακερζσ πλζγματοσ a = 4.14 Å και c = 

28.64 Å. Ρροβολζσ κατά μικοσ των διευκφνςεων (a) [1 0 0+ και (b) [0 0 1+. Τα άτομα Bi και 

Se αναπαρίςτανται με κόκκινεσ και μπλε ςφαίρεσ, αντίςτοιχα. 

 

Θεωρθτικζσ [1.10, 1.11] αλλά και πειραματικζσ μελζτεσ ARPES υμενίων Bi2Se3 πάνω 

ςε BiSi  33)111(   [1.12], ςε SiC [1.13] και ςε 32OAla   [1.14] δείχνουν 

φαινόμενα πεπεραςμζνου μεγζκουσ που εκδθλϊνονται με άνοιγμα του ενεργειακοφ 

χάςματοσ όταν το πάχοσ τουσ γίνεται μικρότερο από 6QLs ωσ αποτζλεςμα υβριδιςμοφ των 

επιφανειακϊν καταςτάςεων ςτισ άνω και κάτω επιφάνειεσ του υμενίου. Πταν το πάχοσ του 

υπζρλεπτου υμενίου είναι ςυγκρίςιμο με το μικοσ εξαςκζνιςθσ των επιφανειακϊν 

καταςτάςεων μζςα ςτον όγκο του κρυςτάλλου, οι κυματοςυναρτιςεισ τουσ επικαλφπτονται 

χωρικά και από τθν αλλθλεπίδραςι τουσ ςχθματίηουν ζνα χάςμα ςτο ςθμείο Γ ανάλογο με 

αυτό που δθμιουργείται από τα δεςμικά και αντιδεςμικά τροχιακά ςε ζνα διπλό πθγάδι 

δυναμικοφ. Ωςτόςο θ εξάρτθςθ του χάςματοσ από το πάχοσ δεν είναι μονότονθ αλλά 

παρουςιάηει μια ταλαντωτικι ςυμπεριφορά [1.10]. Για παράδειγμα, ζχει παρατθρθκεί ότι 

κακϊσ το πάχοσ του υμενίου μειϊνεται από 3QLs ςε 2QLs ςυμβαίνει μια μετάβαςθ από μια 

μθ - τετριμμζνθ 2D Quantum Spin Hall (non-trivial 2D QSH) ςε ζνα τετριμμζνθ μονωτικι 

κατάςταςθ (trivial insulator state). 

 



 
Εικόνα 1.5: Φάςματα ARPES υμενίων (a) 1QL, (b) 2QL, (c) 3QL, (d) 5QL και (e) 6QL Bi2Se3 

πάνω ςε SiC. Αυξάνοντασ το πάχοσ του υμενίου, αίρεται ο υβριδιςμόσ των επιφανειακϊν 

καταςτάςεων και οι ηϊνεσ ζρχονται ςταδιακά πιο κοντά και τελικά ςυγχωνεφονται ςε ζναν 

κϊνο Dirac ςτα 6QL. Στθν περίπτωςθ των υμενίων πάχουσ (c) 3QL και (d) 5QL φαίνεται θ 

επίδραςθ του υποςτρϊματοσ που προκαλεί αντίκετεσ μετατοπίςεισ των επιφανειακϊν 

ηωνϊν με διαφορετικά spins οδθγϊντασ ςε Rasha – τφπου ενεργειακά φάςματα για τισ 

επιφανειακζσ καταςτάςεισ μζςα ςτο χάςμα. Πλα τα φάςματα πάρκθκαν κατά μικοσ τθσ 

διεφκυνςθσ Γ – Κ. Η διακεκομμζνθ γραμμι υποδθλϊνει το επίπεδο Fermi [1.13]. 

 

Οι ξεχωριςτζσ ιδιότθτεσ των επιφανειακϊν καταςτάςεων των TIs είναι ελκυςτικζσ 

για βαςικι ζρευνα, κακϊσ επίςθσ και για εφαρμογζσ ςτθν κβαντικι πλθροφορικι, ςτθν 

spintronics και ςτα θλεκτρονικά χαμθλισ κατανάλωςθσ. Δεδομζνου ότι οι τοπολογικοί 

μονωτζσ πάχουσ ενόσ ατόμου άγουν θλεκτριςμό με απόδοςθ 100 %, μια πρϊτθ εφαρμογι 

τουσ κα μποροφςε να αφορά τθν αντικατάςταςθ του πυριτίου για δθμιουργία 

διαςυνδζςεων ςε chips υπολογιςτϊν, αυξάνοντασ ςθμαντικά τθν ταχφτθτα ςε ζναν 

επεξεργαςτι και μειϊνοντασ ταυτόχρονα τθν ενεργειακι κατανάλωςθ και τθν παραγωγι 

κερμότθτασ. Ωςτόςο, θ μεγάλθ ευαιςκθςία των επιφανειακϊν καταςτάςεων ςε ςυνκικεσ 

περιβάλλοντοσ [1.15, 1.16], και θ υπολειπόμενθ n - τφπου αγωγιμότθτα όγκου (bulk 

conduction) από τα πλεγματικά κενά Se (Se vacancies) [1.7] εμποδίηουν τθ μελζτθ και τθν 

αξιοποίθςθ των ιδιοτιτων των επιφανειακϊν καταςτάςεων για λειτουργικζσ ςυςκευζσ. Η 

καταςτολι τθσ ςυνειςφοράσ όγκου μπορεί να επιτευχκεί βελτιϊνοντασ τθν ποιότθτά τουσ 

με ανόπτθςθ μετά τθν ανάπτυξθ ςε ζνα περιβάλλον πλοφςιο ςε Se ι αντιςτακμίηοντάσ τθν 

με νόκευςθ Ca [1.7]. 

 

Καταςκευάηοντασ υπζρλεπτα υμζνια επωφελοφμαςτε από τθν αυξθμζνθ αναλογία 

επιφάνεια προσ όγκο, ενιςχφοντασ τθ ςυνειςφορά των επιφανειακϊν καταςτάςεων και 

κάνοντασ το Bi2Se3 ςυμβατό με τισ τάςεισ κλιμάκωςθσ των νανοθλεκτρονικϊν ςυςκευϊν. Οι 

προγενζςτερεσ μζκοδοι για τθν προετοιμαςία υμενίων Bi2Se3, όπωσ θ θλεκτροεναπόκεςθ 

(electrodeposition), θ κερμικι εξάτμιςθ (thermal evaporation), θ SILAR (successive ionic 

layer adsorption and reaction), χθμικι εναπόκεςθ (chemical bath deposition) κ.λ.π. γενικά 

παράγουν πολυκρυςταλλικά υμζνια, τα οποία αν και κατάλλθλα για κερμοθλεκτρικζσ 

μελζτεσ, είναι ακατάλλθλα για μελζτεσ λεπτϊν υμενίων τοπολογικϊν μονωτϊν. Ζχουν 

αναφερκεί διάφορεσ διαδικαςίεσ ανάπτυξθσ με επιταξία μοριακισ δζςμθσ (Molecular Beam 

Epitaxy, ΜΒΕ) μονοκρυςταλλικϊν υμενίων Bi2Se3 ςε μια ποικιλία υποςτρωμάτων, από 



μζταλλα όπωσ το γραφζνιο [1.17] και το Au [1.8], θμιαγωγοφσ όπωσ το Si(111) [1.7, 1.18, 

1.19], InP [1.20], GaAs [1.21], CdS [1.22], In2Se3 [1.23], και διθλεκτρικά όπωσ το Al2O3 [1.13, 

1.24] και το SrTiO3 [1.25]. Η ανάπτυξθ λεπτϊν υμενίων με ΜΒΕ ζχει τρομερά 

πλεονεκτιματα, όπωσ εξαιρετικό ζλεγχο ντοπαρίςματοσ, μείωςθ τθσ ςυνειςφοράσ όγκου 

και μθχανικι επιφανειϊν (surface engineering) για τθν ολοκλιρωςθ ετεροεπαφϊν και /ι 

υπερπλεγμάτων ςε πιο ςφνκετεσ διατάξεισ. 

 

 

1.3  Διχαλκογενίδια μετάλλων μετάπτωςθσ τθσ 
μορφισ ΜΧ2 

 

Τα φυλλόμορφα διχαλκογενίδια μετάλλων μετάπτωςθσ (transition metal 

dichalcogenides, TMDCs) ΜΧ2 αποτελοφν μία από τισ πιο ενδιαφζρουςεσ κατθγορίεσ υλικϊν 

κακϊσ εμφανίηουν ζνα ευρφ φάςμα ιδιοτιτων όπωσ θμιαγωγιμότθτα, θμι-μεταλλικό 

μαγνθτιςμό, υπεραγωγιμότθτα κ.α. κακϊσ επίςθσ ζχουν εφαρμογζσ ςε διάφορουσ τομείσ, 

ςυμπεριλαμβανομζνθσ τθσ λίπανςθσ, κατάλυςθσ, φωτοβολταϊκά, υπερπυκνωτζσ, και 

ςυςτιματα επαναφορτιηόμενθσ μπαταρίασ. Η δομι του τριςδιάςτατου κρυςτάλλου ΜX2 

είναι ουςιαςτικά μια ςτοίβα από ςτρϊματα, όπου κάκε ςτρϊμα αποτελείται από ζνα 

φφλλο από άτομα Μ διατεταγμζνα εξαγωνικά, ανάμεςα ςε δφο παρόμοια φφλλα από 

άτομα X. Κάκε άτομο Μ είναι, ωσ εκ τοφτου, περιβαλλόμενο από 6 γειτονικά άτομα X, και 

ανάλογα από τισ ςχετικζσ κζςεισ των ατόμων X, θ ςφνταξθ των ατόμων Μ είναι τριγωνικι - 

πριςματικι (trigonal prismatic, TP) με μια ομάδα ςθμείου ςυμμετρίασ D3h, είτε οκταεδρικι 

(octahedral, OH) με μια ςυμμετρία C3v (με μια ομάδα ςθμείου ςυμμετρίασ D6h), όπωσ 

φαίνεται ςτθν εικόνα 1.5.  

 



 
Εικόνα 1.5: (a) Ράνω και πλευρικι όψθ τθσ κρυςταλλικισ δομισ H ενόσ ςτρϊματοσ MX2  

(ςυμμετρία ομάδασ χϊρου P-6m2) δείχνοντασ το 2D εξαγωνικό πλζγμα και τα πλεγματικά 

διανφςματα a⃗ and b⃗ (|a⃗| =|b⃗|). Τα άτομα M και Χ καταλαμβάνουν εναλλάξ γωνίεσ ενόσ 

εξαγϊνου. (b) Ράνω και πλευρικι όψθ τθσ κρυςταλλικισ δομισ Τ ενόσ ςτρϊματοσ MX2  

(ςυμμετρία ομάδασ χϊρου P-3m1) δείχνοντασ το 2D εξαγωνικό πλζγμα και τα πλεγματικά 

διανφςματα a⃗ and b⃗ (|a⃗| =|b⃗|). Στθν πάνω όψθ, το ζνα άτομο Χ καταλαμβάνει εναλλάξ 

γωνίεσ ενόσ εξαγϊνου, ενϊ το δεφτερο άτομο X είναι μετατοπιςμζνο κατά (a⃗+ b⃗)/3 για να 

καταλάβει το κζντρο ενόσ γειτονικοφ εξαγϊνου. [1.26] 

 

Οι υπολογιςμοί ολικισ ενζργειασ [1.27] υποδεικνφουν ότι όλα τα TMDCs όπου το 

μζταλλο μετάπτωςθσ ανικει ςτθ ςτιλθ VIB ευνοοφν μια τριγωνικι πριςματικι ςφνταξθ, 

ενϊ τα TMDCs τθσ ςτιλθσ IVB ευνοοφν μια οκταεδρικι διαμόρφωςθ. Εκτόσ όμωσ από τισ 2 

διαφορετικζσ πικανότθτεσ για τθν εςωτερικι δομι ενόσ ςτρϊματοσ, τα ςτρϊματα MX2 

μποροφν να ςτοιβαχκοφν με διαφορετικοφσ ςχετικοφσ προςανατολιςμοφσ. Στισ 

διαφορετικζσ δομζσ δίνονται ετικζτεσ όπωσ 1T, 2H ι 3R, όπου το γράμμα και θ κάκετθ 

επαναλαμβανόμενθ απόςταςθ (μετροφμενθ ςε ςτρϊματα) υποδθλϊνουν αν θ ςυνολικι 

ςυμμετρία του κρυςτάλλου είναι τριγωνικι (trigonal), εξαγωνικι (hexagonal) ι 

ρομβοεδρικι (rhombohedral). Στθν περίπτωςθ των διαφορετικϊν δομϊν που καταλιγουν 

με τθν ίδια ετικζτα, μπορεί κανείσ να προςκζςει δείκτεσ (α, β,..) για να τισ ξεχωρίηει. Είναι 

ςυνικθσ ο πολυτυπιςμόσ (Polytypism) ςτα TMDCs, δθλαδι το ίδιο ςφμπλοκο μπορεί να 

εμφανίηεται με ζνα πλικοσ  διαφορετικϊν φυλλόμορφων δομϊν. [1.28]  

 



Η αλλθλεπίδραςθ μεταξφ των ατόμων εντόσ ενόσ μοναδιαίου ςτρϊματοσ είναι 

ομοιοπολικοφ τφπου, ιςχυρότερθ από τθν αλλθλεπίδραςθ μεταξφ των ατόμων που 

κατοικοφν ςε διαφορετικά ςτρϊματα, θ οποία είναι τφπου van der Waals. Επομζνωσ, αυτοί 

οι κρφςταλλοι μποροφν πολφ εφκολα να αποκοποφν (cleaved) κατά μικοσ του van der 

Waals χάςματοσ (van der Waals gap), για παράδειγμα χρθςιμοποιϊντασ κολλθτικι ταινία 

[1.29]. Επίςθσ, λόγω τθσ αςκενοφσ αλλθλεπίδραςθσ μεταξφ των ςτρωμάτων, είναι δυνατι θ 

παρεμβολι (intercalation) ξζνων ατόμων ι μορίων εντόσ του van der Waals χάςματοσ 

μεταξφ των γειτονικϊν ςτρωμάτων MX2, ςχθματίηοντασ διάφορα παρζνκετα ςφμπλοκα. Η 

αρκετά ανιςότροπθ δομι αυτϊν των υλικϊν, ςε ςυνδυαςμό με τισ διαφορετικζσ 

καταλιψεισ των τροχιακϊν d ςτα διάφορα μζταλλα μετάπτωςθσ, οδθγεί ςε πολλζσ 

ενδιαφζρουςεσ μθχανικζσ, θλεκτρικζσ [1.30], οπτικζσ, και καταλυτικζσ ιδιότθτεσ [1.31]. 

Τζλοσ, θ φυλλόμορφθ δομι των TMDCs υλικϊν, θ οποία είναι παρόμοια με αυτι του 

γραφίτθ, τα κακιςτά ικανά να ςχθματίςουν χαμθλοδιάςτατεσ δομζσ όπωσ 0D ςυμπλζγματα 

τφπου - φουλερινίων, 1D νανοςωλινεσ και 2D φφλλα τφπου γραφενίου, οι οποίεσ μασ 

προςφζρουν νζεσ πικανότθτεσ να ςυντονίςουμε τισ ιδιότθτεσ αυτϊν των υλικϊν [1.28]. 

 

 

1.3.1  Ημιαγωγόσ MoSe2 
 

 

Το MoSe2 είναι ζνασ θμιαγωγόσ με ζνα ζμμεςο χάςμα ηωνϊν (Eg ~ 1.1 eV) [1.31] που 

ανικει ςτθν οικογζνεια των φυλλόμορφων TMDCs MX2 τθσ ςτιλθσ VIΒ του περιοδικοφ 

πίνακα και ζχει προςελκφςει μεγάλο ενδιαφζρον λόγω των φαινομζνων κβαντικοφ 

περιοριςμοφ που παρουςιάηει κακϊσ το πάχοσ του μειϊνεται. Στο όριο του ενόσ 

μονοςτρϊματοσ, ο θμιαγωγόσ MoSe2 γίνεται άμεςου ενεργειακοφ χάςματοσ ηωνϊν (Eg ~ 

1.58 eV) [1.32] και μαηί με μια ζντονθ φωτοφωταφγεια (photoluminescence, PL) που 

αποδίδει ςε κερμοκραςία δωματίου *1.5,1.29], είναι κατάλλθλο για οπτοθλεκτρονικζσ 

εφαρμογζσ [1.33, 1.34], ενϊ το ςχετικά μεγάλο ενεργειακό spin splitting (~ 180 meV) ςτισ 

άνω ηϊνεσ ςκζνουσ μιασ μονοςτιβάδασ MoSe2, το κακιςτά αξιοποιιςιμο ςτθ 

ςπιντρονικι[1.5].  

 



 
Εικόνα 1.6: Φάςματα ARPES που αποκαλφπτουν για το MoSe2 τθ μετάβαςθ του μεγίςτου 

τθσ ηϊνθσ ςκζνουσ (valence band maximum, VBM) (a) από το ςθμείο Κ (άμεςο ενεργειακό 

χάςμα), (b) ςτο ςθμείο Γ (ζμμεςο ενεργειακό χάςμα), κακϊσ αυξάνουμε το πάχοσ του από 

(a) 1ML ςε (b) 2ML, δεδομζνου ότι το ελάχιςτο τθσ ηϊνθσ ςκζνουσ (conduction band 

minimum, CBM) βρίςκεται ςτο ςθμείο Κ.  Για περιττό αρικμό ςτρωμάτων (a), θ ςυμμετρία 

αναςτροφισ δε διατθρείται με αποτζλεςμα οι άνω καταςτάςεισ ςτο ςθμείο Κ να 

διαχωρίηονται λόγω spin (spin splitting). Για ζνα άρτιο αρικμό ςτρωμάτων (b), θ ςυμμετρία 

αναςτροφισ επαναφζρεται και κάκε κατάςταςθ ςτο ςθμείο Κ εκφυλίηεται ωσ προσ το spin. 

[1.35] 

 

Ρρόςφατα, ο θμιαγωγόσ MoSe2 ζδειξε τισ δυνατότθτεσ του ςτθ νανοθλεκτρονικι, 

χρθςιμοποιϊντασ υπζρλεπτεσ αποφλοιωμζνεσ νιφάδεσ MoSe2 ςε διατάξεισ FETs για 

φωτοθλεκτροχθμικι μετατροπι τθσ θλιακισ ενζργειασ (εικόνα 1.7) [1.36]. Ωςτόςο, το 

MoSe2 εμφανίηει χαμθλι κινθτικότθτα φορζων ςε κερμοκραςία δωματίου λόγω τθσ 

ςκζδαςθσ φωνονίων [1.30], επιδεινϊνοντασ τισ εντυπωςιακζσ δυνατότθτεσ τουσ. 

 

 



 
Εικόνα 1.7:  Τριςδιάςτατθ ςχθματικι όψθ ενόσ μονοςτρωματικοφ φωτοανιχνευτι MoSe2 

που ακτινοβολείται με δζςμθ laser 532 nm. [1.36]  

 

Γενικά ζχουν αναφερκεί διάφορεσ τεχνικζσ ςυνκζςεωσ λεπτϊν υμενίων [1.37, 1.38] 

και μζκοδοι χθμικισ εναπόκεςθσ ατμϊν (Chemical Vapor Deposition, CVD) για τθν ανάπτυξθ 

του MoSe2 [1.36, 1.39], ωςτόςο θ περιςςότερθ δουλειά ζχει γίνει πάνω ςε πολφ μικρζσ (τθσ 

τάξθσ των μm) νιφάδεσ που εξιχκθκαν με μθχανικι αποφλοίωςθ [1.4]. Οι μζκοδοι CVD 

παράγουν ενιαίουσ κρυςτάλλουσ με μεγζκθ ζωσ μερικζσ εκατοντάδεσ mμ, ωςτόςο, 

αποτελοφν ςθμαντικά κζματα θ πολυκρυςταλλικότθτα, θ ελλιπισ κάλυψθ και θ 

ανομοιομορφία πάχουσ. Απάντθςθ ςτα παραπάνω προβλιματα ζρχεται να δϊςει θ 

επιταξία με μοριακζσ δζςμεσ (MBE) του MoSe2 πάνω ςε κατάλλθλα κρυςταλλικά 

υποςτρϊματα, όπου παράγει υψθλά προςανατολιςμζνουσ ενιαίουσ κρυςτάλλουσ. Ωςτόςο, 

εκτόσ από μια πρόςφατθ αναφορά για ανάπτυξθ MBE ατομικά λεπτών επιταξιακϊν 

υμενίων MoSe2 πάνω ςε υποςτρϊματα 6H - SiC(0001) [1.35], κυκλοφορεί λίγθ πλθροφορία 

για τθν επιταξιακι ανάπτυξθ του MoSe2. 

 

 

1.3.2  Ημιαγωγόσ HfSe2 
 

 

Το HfSe2 ανικει ςτθν οικογζνεια των φυλλόμορφων TMDCs MX2 τθσ ςτιλθσ ΙVΒ του 

περιοδικοφ πίνακα και είναι ζνασ θμιαγωγόσ με ζνα ζμμεςο χάςμα ηωνϊν 1.13 eV [1.40, 

1.41, 1.42], ενϊ παρουςιάηει μεταλλικι ςυμπεριφορά κάτω από 5 % διαξονικι ςυμπίεςθ 

[1.5] ι ςε χαμθλζσ κερμοκραςίεσ (93 - 293 K) [1.40]. Αντίκετα από το MoSe2, το HfSe2 
χαρακτθρίηεται από μια εντυπωςιακά υψθλι κινθτικότθτα φορζων (3500 cm2/V∙s) [1.30], 

που το κακιςτά ωσ ιςχυρό υποψιφιο για τθν επόμενθ γενιά θλεκτρονικϊν. Ωςτόςο, το 

HfSe2 φαίνεται να υςτερεί ςε χθμικι ςτακερότθτα [1.41], ςε ςφγκριςθ με το MoSe2 [1.43]. 

Το HfSe2 ζχει διερευνθκεί κυρίωσ κεωρθτικά [1.27, 1.28, 1.30] κακϊσ ξεκίνθςε να 

απαςχολεί τθν επιςτθμονικι κοινότθτα πολφ πρόςφατα, με αποτζλεςμα να κυκλοφοροφν 

πολφ λίγεσ πειραματικζσ εργαςίεσ. Στισ περιςςότερεσ, θ ςφνκεςθ των κρυςτάλλων 



πραγματοποιικθκε με μεταφορά χθμικϊν ατμϊν (Chemical Vapour Transport, CVT) [1.40, 

1.42]. Για να δείξουμε πόςο φρζςκο είναι το υλικό αυτό, τζλθ του 2014 αναφζρκθκε για 

πρϊτθ φορά θ επιταξιακι ανάπτυξθ ΜΒΕ λεπτϊν υμενίων HfSe2 ςε πυρολυτικό γραφίτθ 

(HOPG) και ςε υποςτρϊματα MoS2 [1.41]. 

 

 
Εικόνα 1.8: Η θλεκτρονικι δομι ηωνϊν και θ μερικι πυκνότθτα καταςτάςεων ενόσ  

μονοςτρϊματοσ HfSe2, υπολογιςμζνθ από κεωρία ςυναρτθςοειδοφσ πυκνότθτασ  (density 

functional theory, DFT). Το βρίςκεται ςτο ςθμείο Γ ενϊ το βρίςκεται ςτο ςθμείο Μ, 

δείχνοντασ ότι το HfSe2 ζχει ζμμεςο χάςμα ηωνϊν ςτο όριο τθσ μονοςτιβάδασ. Η ενζργεια 

Fermi είναι ςτο 0 eV. [1.5] 

 

  

Η μεγάλθ διαφορά ςτα ζργα εξόδου μεταξφ των VIB - και IVB - TMDCs (τα VIB - TMDCs 

ζχουν ζργο εξόδου ~ 4 – 5 eV ενϊ τα IVB - TMDCs ~ 6 eV) [1.27] παρζχει ζνα δρόμο για τθν 

καταςκευι απότομων (steep) επαφϊν p - n για εφαρμογζσ TFET, με τα VIB – TMDCs ςαν n-

τφπου πθγι και τα IVB – TMDCs ςαν p-τφπου απαγωγόσ. Ππωσ φαίνεται ςτθν εικόνα 1.7, τα 

θλεκτρόνια ςτισ άκρεσ τθσ ηϊνθ ςκζνουσ του WTe2 και του MoTe2 είναι ςε κζςθ να διζλκουν 

με ευκολία μζςω ςιραγγασ ςτισ ηϊνεσ αγωγιμότθτασ των ZrS2, ZrSe2, HfS2, και HfSe2 (type III 

– broken gap band alignment). Αντικακιςτϊντασ τα Te με Se ςτα VIB - TMDCs, θ απόδοςθ 

για ζγχυςθ θλεκτρονίων από τα VIB - TMDCs ςτα IVB - TMDCs μειϊνεται λόγω των 

χαμθλότερων άκρων τθσ ηϊνθ ςκζνουσ των VIB - TMDCs (type II – staggered gap band 

alignment), ωςτόςο πρζπει να ζχουμε κατά νου ότι: 

1. το μζγεκοσ του χάςματοσ είναι ςυντονίςιμο, π.χ. με μθχανικι τάςθ  

2. το επίπεδο Fermi μπορεί να ρυκμιςτεί αποτελεςματικά με νόκευςθ, και  

3. τόςο τα χάςματα όςο και το επίπεδο Fermi μποροφν να ρυκμιςτοφν ταυτόχρονα με 

το ςτοίβαγμα των ςτρωμάτων 

 



 
Εικόνα 1.9: Στοίχιςθ ηωνϊν διάφορων μονοςτιβάδων TMDCs. Τα CBM και VBM που 

υπολογίςτθκαν από PBE - SOC υποδεικνφονται με γεμάτεσ γκρι ςτιλεσ, ενϊ οι διορκϊςεισ 

GW υποδεικνφονται με ςτενότερεσ πράςινεσ ςτιλεσ. Το επίπεδο Fermi υποδεικνφεται από 

τθ μπλε οριηόντια γραμμι και το επίπεδο κενοφ είναι ςτο 0 eV. [1.27] 

 

Τα παραπάνω ςυμπεράςματα βαςίηονται ςτο ςτοίβαγμα μονοςτρωμάτων. Οι 

ετερογενείσ επαφζσ μεταξφ πολυςτρωματικϊν TMDCs απαιτοφν περαιτζρω μελζτθ, κακϊσ 

επίςθσ και θ ακριβισ επανευκυγράμμιςθ ηωνϊν που προκαλείται από τθ μεταφορά 

φορτίου ςτθ διεπιφάνεια ι το ςχθματιςμό διεπιφανειακοφ διπόλου. Στο παρόν ςτάδιο, θ 

βαςικι κατανόθςθ τθσ οικογζνειασ TMDCs ελπίηουμε ότι κα εμπνεφςει ςυναρπαςτικζσ 

ιδζεσ και εφαρμογζσ. 

 

 

 

1.4  Νιτρίδιο του Αλουμινίου (AlN) 

 

 

Το νιτρίδιο του αλουμινίου πρωτοεμφανίςτθκε το 1907 ςε πολυκρυςταλλικι 

μορφι, κάτι που δεν το κακιςτοφςε χριςιμο για τθν καταςκευι θμιαγϊγιμων διατάξεων, 

ενϊ μόλισ τθ δεκαετία του 1990 επιτεφχκθκαν μθ - πολυκρυςταλλικά III - V υποςτρϊματα 

ανάπτυξθσ. Τϊρα κυκλοφοροφν εμπορικά διακζςιμεσ πολλζσ διατάξεισ III - V, όπωσ δίοδοι 

εκπομπισ φωτόσ (LED) και θμιαγϊγιμα laser ςτο κοντινό υπεριϊδεσ και μπλε περιοχζσ του 

φάςματοσ [1.44]. Το AlN είναι ζνα ςθμαντικό υλικό µε µια ποικιλία εφαρμογϊν όπωσ ςε 

ςτρϊματα φραγμάτων αδρανοποίθςθσ, υψίςυχνεσ διατάξεισ ακουςτικϊν κυμάτων και 

διθλεκτρικά ςτρϊματα πφλθσ ςε διατάξεισ FETs. Η μεγάλθ διαφορά τθσ 

θλεκτροαρνθτικότθτασ μεταξφ των ςτοιχείων Al και N ζχει ςαν αποτζλεςμα τθ δθμιουργία 

πολφ ιςχυρϊν χθμικϊν δεςμϊν μεταξφ τουσ. Άμεςο αποτζλεςμα αυτοφ είναι το μεγάλο 

ενεργειακό χάςμα (6.2 eV) [1.45] όπωσ επίςθσ και θ φυςικι (υψθλζσ κερμοκραςίεσ τιξθσ, 



μθχανικι αντοχι) και χθμικι (δεν αντιδρά ςτισ ςυνικεισ χθμικζσ διαδικαςίεσ  θμιαγωγϊν) 

ςτακερότθτά του. Σε ςφγκριςθ με άλλα μονωτικά κεραμικά υλικά, μόνο το AlN και το BeO 

προςφζρουν υψθλζσ κερμικζσ αγωγιμότθτεσ, με το BeO να παρουςιάηει τισ υψθλότερεσ 

τιμζσ (330 W/m K), αλλά όντασ τοξικό, να ζχει αποκλειςτεί από τισ περιςςότερεσ 

βιομθχανίεσ και να αντικαταςτακεί από το μθ - τοξικό AlN (285 W/m K). Τζλοσ, θ χαμθλι 

ςτακερά κερμικισ διαςτολισ του (~ 10-8 K-1 ςτουσ 1000 Κ , ~ 10-6 K-1 ςτουσ 600 Κ) [1.45] 

είναι παραπλιςια με αυτι των θμιαγωγϊν Si, GaN, και GaAs, προςφζροντασ μεγάλεσ 

δυνατότθτεσ για ενοποίθςθ με τα ςυμβατικά θλεκτρονικά. 

 

Το AlN μπορεί να αναπτυχκεί με 2 είδθ κρυςταλλικϊν δομϊν: τθ δομι wurtzite με 

εξαγωνικι ςυμμετρία (α - phase), που είναι κερμοδυναμικά ςτακερότερθ, και τθν κυβικι 

δομι zincblende (β - phase). Η κρυςταλλικι δομι wurtzite, λόγω τθσ ζλλειψθσ κζντρου 

ςυμμετρίασ, χαρακτθρίηεται από τθν φπαρξθ άξονα πόλωςθσ κατά τθ διεφκυνςθ *0001+, ο 

οποίοσ είναι υπεφκυνοσ για τθ δθμιουργία πεδίων πόλωςθσ (αυκόρμθτθσ και 

πιεηοθλεκτρικισ), επομζνωσ το AlN είναι πιεηοθλεκτρικό (και πυροθλεκτρικό) υλικό. 

 

 
Εικόνα 1.10: Εξαγωνικι δομι wurtzite (P63mc). 

 

Η πιο ςυνθκιςμζνθ διεφκυνςθ ανάπτυξθσ του εξαγωνικοφ AlN είναι θ κάκετθ ςτο 

{0001} κεμελιϊδεσ επίπεδο, όπου τα άτομα κατατάςςονται ςε διπλά ςτρϊματα (bilayers) τα 

οποία αποτελοφνται από δφο εξαγωνικά ςτρϊματα πυκνισ διάταξθσ, το ζνα µε κατιόντα και 

το άλλο µε ανιόντα, ζτςι ϊςτε τα διπλά ςτρϊματα να ζχουν πολικά μζτωπα. Συνεπϊσ, ςτθν 

περίπτωςθ του AlN µια κεμελιϊδθσ επιφάνεια κα χαρακτθρίηεται από μζτωπο Al ι μζτωπο 

Ν (Al - face ι Ν - face, αντίςτοιχα). Τόςο οι δομικζσ όςο και οι επιφανειακζσ ιδιότθτεσ 

μποροφν να εξαρτϊνται ςθμαντικά από το εάν θ επιφάνεια είναι μετϊπου - Al ι μετϊπου -

Ν. Για παράδειγμα, θ ανάπτυξθ κατά μικοσ τθσ <0001> διεφκυνςθσ μετϊπου - Al του AlN 

είναι αργι και ζχει τθν τάςθ να παράγει επίπεδεσ επιφάνειεσ, ενϊ θ ανάπτυξθ κατά τθν 

<0001> διεφκυνςθ μετϊπου - N είναι γριγορθ και δίνει τραχιζσ επιφάνειεσ. 

 

 

 



1.5  Επιταξία van der Waals [1.2]  

 

 

Ζνα μοναδικό χαρακτθριςτικό των 2D διχαλκογενιδίων μετάλλων μετάπτωςθσ 

(transistion metal dichalcogenides, TMDCs) αλλά και των φυλλόμορφων τοπολογικϊν 

μονωτϊν (π.χ. Bi2Se3) είναι ότι οι διαςτρωματικζσ αλλθλεπιδράςεισ κατά μικοσ του 

κρυςταλλογραφικοφ άξονα c αποτελοφνται κυρίωσ από αςκενείσ δυνάμεισ van der Waals, 

που απορρζουν από τα χθμικά κορεςμζνα άτομα χαλκογενιδίων. Ωσ αποτζλεςμα, δεν 

υπάρχουν αιωροφμενοι δεςμοί ςτισ επιφάνειεσ των ςτρωμάτων και δεν αναπτφςςεται 

ςχεδόν καμία μθχανικι τάςθ ςτθ διεπιφάνεια μεταξφ δφο φυλλόμορφων ενϊςεων, 

ανεξάρτθτα από το μζγεκοσ τθσ αναντιςτοιχίασ πλζγματοσ. Αυτό το χαρακτθριςτικό ζχει 

ςθμαντικζσ επιπτϊςεισ για τισ ιδιότθτεσ των οπτοθλεκτρονικϊν ςυςκευϊν αφοφ οι 

διεπιφανειακζσ καταςτάςεισ ςυνικωσ επθρεάηουν κακοριςτικά τόςο τισ θλεκτρικζσ όςο και 

οπτικζσ ιδιότθτεσ των ενϊςεων. 

 

Η επιταξιακι ανάπτυξθ είναι μια μζκοδοσ εναπόκεςθσ μίασ μονοκρυςταλλικισ 

μεμβράνθσ πάνω ςε ζνα μονοκρυςταλλικό υπόςτρωμα και πραγματοποιείται με επιταξία 

υγρισ φάςθσ (Liquid Phase Epitaxy), επιταξία αζριασ φάςθσ (Vapor-Phase Epitaxy), και 

επιταξία μοριακισ δζςμθσ (Molecular Beam Epitaxy, MBE). Πλεσ αυτζσ οι τεχνικζσ 

παράγουν υψθλισ ποιότθτασ επιταξιακζσ δομζσ από θμιαγωγοφσ, μζταλλα ι μονωτζσ ςε 

ςυνκικεσ υπερυψθλοφ κενοφ. Μζχρι τϊρα, απαραίτθτθ προχπόκεςθ για τθν παραγωγι 

υψθλισ ποιότθτασ επιταξιακϊν ςτρωμάτων είναι να ζχουν το υπόςτρωμα και το επίςτρωμα 

τθν ίδια ςυμμετρία και ςχεδόν τθν ίδια ςτακερά πλζγματοσ. Οποιαδιποτε απόκλιςθ από 

αυτζσ τισ ςυνκικεσ παράγει μια ετεροδιεπαφι με τάςεισ και εξαρκρϊςεισ που 

υποβακμίηουν τθν απόδοςθ τθσ ςυςκευισ.  

 

Ο όροσ “επιταξία van der Waals " ειςιχκθ από τον Koma [1.46] για να περιγράψει τθν 

ανάπτυξθ ενόσ φυλλόμορφου ςυμπλόκου, όπωσ τα μεταλλικά χαλκογενίδια, πάνω ςτθν 

κομμζνθ επιφάνεια ενόσ άλλου φυλλόμορφου ςυμπλόκου. Ππωσ ςε μια ςυνικθσ 

επιταξιακι ανάπτυξθ, είναι δυνατόν να αναπτυχκοφν καλά - ταξινομθμζνα και 

προςανατολιςμζνα επιςτρϊματα αυτϊν των υλικϊν, μόνο που ςε αυτι τθν περίπτωςθ, θ 

ανάπτυξθ τουσ δεν απαιτεί ταίριαςμα των πλεγμάτων τουσ (lattice matching), ακόμθ και 

κάτω από μια αναντιςτοιχία τόςο μεγάλθ όςο 50 %. Λόγω τθσ αςκενοφσ αλλθλεπίδραςθσ 

και τθσ απουςίασ κατευκυνόμενων δεςμϊν ανάμεςα ςτα ςτρϊματα, το επίςτρωμα μπορεί 

να αναπτυχκεί με μια ριηικά διαφορετικι περιοδικότθτα ςχθματίηοντασ μια ατομικά 

απότομθ ετεροδιεπαφι με το υπόςτρωμα, όπωσ απεικονίηεται ςτθν εικόνα 1.11.  

 



 
Εικόνα 1.11: Η αςυμβατότθτα πλεγμάτων (lattice mismatch) ςτθ ςυμβατικι και van der 

Waals επιταξία, αντίςτοιχα [1.47]. 

 

Είναι επίςθσ πικανό να αναπτυχκοφν επιταξιακά φυλλόμορφα υλικά πάνω ςε 3D 

υλικά (π.χ. GaAs, Si ι άλλουσ ςυμβατικοφσ θμιαγωγοφσ), ι και αντίςτροφα, με τθν 

προχπόκεςθ να μθν υπάρχουν αιωροφμενοι δεςμοί ςτθν επιφάνειά τουσ. Εναλλακτικά, 

είναι δυνατόν να διαςυνδεκοφν 3D πλεγματικά αςφμβατοι θμιαγωγοί αναπτφςςοντασ ζνα 

ρυκμιςτικό (buffer) ςτρϊμα μεταξφ τουσ με quasi-van der Waals επιταξία, όπωσ 

απεικονίηεται ςτθν εικόνα 1.12. Τελικά, για πρακτικζσ εφαρμογζσ, θ van der Waals και θ 

quasi-van der Waals επιταξία ανοίγουν νζουσ ορίηοντεσ για τθ μελζτθ π.χ. band line-up ςτισ 

διεπιφάνειεσ θμιαγωγϊν και κατ’ αυτόν τον τρόπο κακιςτά εφικτό το ςχεδιαςμό 

καινοτόμων θμιαγϊγιμων διατάξεων λεπτϊν υμενίων. Η ελευκερία από τουσ περιοριςμοφσ 

ςτθ ςυμβατότθτα των πλεγμάτων επιτρζπει το ςυνδυαςμό ενόσ μεγάλου πλικουσ υλικϊν. 

 

 

 
Εικόνα 1.12: Συνδυαςμοί 2D και 3D υλικϊν με “quasi-van der Waals επιταξία". 
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ 2: Μζκοδοι ανάπτυξθσ και 
χαρακτθριςμοφ  

 

 

2.1  Ειςαγωγι 

 

 

Η εξζλιξθ τθσ επιςτθμονικισ ζρευνασ ζδειξε ότι θ ςφνκεςθ και ο ζλεγχοσ των υλικϊν 

ςε διαςτάςεισ νανομζτρων αναδεικνφει νζεσ ιδιότθτεσ και χαρακτθριςτικά των υλικϊν και 

των ςυςτθμάτων. Ζτςι, θ ανάγκθ για νζα, προθγμζνα υλικά και ςυςτιματα με νζεσ ιδιότθτεσ 

οδιγθςε προσ τθ Τεχνολογία των Λεπτϊν Υμενίων (Thin Film Technology). Λεπτό υμζνιο 

ονομάηουμε τθ μικροδομι που δθμιουργείται από τα ατομικά ςτρϊματα ενόσ υλικοφ-

εναποκζτθ πάνω ςτθν επιφάνεια ενόσ ςτερεοφ (bulk) υλικοφ και που θ μια διάςταςι του 

είναι τάξεισ μεγζκουσ μικρότερθ από τισ άλλεσ δφο. 

  

Η παραςκευι των λεπτϊν υμενίων μπορεί να επιτευχκεί μόνο ςε ςυνκικεσ 

υπερυψθλοφ κενοφ. Στισ περιςςότερεσ τεχνικζσ εναπόκεςθσ, τα λεπτά υμζνια 

εναποτίκενται ςτθν επιφάνεια ενόσ υλικοφ ςε κερμοκραςίεσ πολφ μικρότερεσ από το μιςό 

τθσ κερμοκραςίασ τιξθσ του αντίςτοιχου bulk υλικοφ, ενϊ θ ανάπτυξθ λαμβάνει χϊρα κάτω 

από ςυνκικεσ πολφ μακριά από τθ κερμοδυναμικι ιςορροπία. Η ανάπτυξθ λεπτϊν υμενίων 

μπορεί να γίνει με τρεισ διαφορετικοφσ τρόπουσ - μθχανιςμοφσ [2.1]: 

α) Frank - van der Merwe (F.M.): Ανάπτυξθ του υμενίου ςε διαδοχικά ςτρϊματα, όπου 

δθμιουργείται το ζνα μονόςτρωμα μετά το άλλο.  

β) Volmer - Weber (V.W.): Ανάπτυξθ του υμενίου ςε τριςδιάςτατουσ κρυςταλλίτεσ χωρίσ να 

προθγείται φπαρξθ ενόσ πρϊτου μονοςτρϊματοσ.  

γ) Stranski - Krastanov (S.K.): Ανάπτυξθ του υμενίου ςε τριςδιάςτατουσ κρυςταλλίτεσ αφοφ 

δθμιουργθκεί πρϊτα ζνα μονόςτρωμα πάνω ςτο οποίο κα ςυνεχιςκεί θ ανάπτυξθ. 

 



 
Εικόνα 2.1: Οι τρεισ βαςικότεροι τρόποι ανάπτυξθσ λεπτϊν υμενίων κατόπιν εξάχνωςθσ: (α) 

ανάπτυξθ ςε διαδοχικά μονοςτρϊματα, (β) ανάπτυξθ ςε 3D - κρυςταλλίτεσ, (γ) ανάπτυξθ ςε 

3D - κρυςταλλίτεσ κατόπιν ενόσ πρϊτου μονοςτρϊματοσ. 

 

Οι ςθμαντικότερεσ κατθγορίεσ τεχνικϊν που χρθςιμοποιοφνται για τθν παραγωγι και 

ανάπτυξθ λεπτϊν υμενίων παρουςιάηονται ςτθν παρακάτω εικόνα: 

 

 
Εικόνα 2.2: Τεχνικζσ παραγωγισ λεπτϊν υμενίων. 



 

2.2  Επιταξία μοριακϊν δεςμϊν (Molecular Beam 
Epitaxy, MBE)  

 

 

Η επιταξία μοριακισ δζςμθσ (Molecular beam epitaxy, MBE) χρθςιμοποιείται για 

τθν επιταξιακι ανάπτυξθ λεπτϊν κρυςταλλικϊν υμενίων ςτθν κακαρι επιφάνεια 

κερμαινόμενου μονοκρυςταλλικοφ υποβάκρου υπό ςυνκικεσ υπζρ-υψθλοφ κενοφ, δθλαδι 

για τιμζσ πίεςθσ P < 10-9 Torr. Αρχικά, θ τεχνικι ΜΒΕ αναπτφχκθκε για τθ μελζτθ και 

παραγωγι θμιαγωγϊν ΙΙΙ - V αλλά ςιμερα χρθςιμοποιείται για ευρφ φάςμα υλικϊν που 

περιλαμβάνουν θμιαγωγοφσ (ΙΙΙ - V, IV, II - VI), υλικά ευρζοσ χάςματοσ (φκοριοφχεσ ενϊςεισ 

και νιτρίδια III - V) και μζταλλα (Al,a - Fe, hcp – Co, bcc - Co) [2.2]. 

 

Σε μια τυπικι διαδικαςία δθμιουργίασ ετεροδομϊν με τθ μζκοδο MBE, τα υλικά 

(πθγζσ) προσ εναπόκεςθ τοποκετοφνται ςε κατάλλθλα κελιά (Knudsen cells) και 

εξαχνϊνονται με κζρμανςθ των κελιϊν αυτϊν ι, εναλλακτικά, με χριςθ κανονιοφ 

θλεκτρονίων (e - gun) ςτα λιγότερο πτθτικά υλικά [2.3]. Οι δζςμεσ των ατόμων/μορίων που 

παράγονται από τθν εξάχνωςθ κατευκφνονται προσ το κρυςταλλικό υπόςτρωμα και 

αλλθλεπιδροφν με τα πάνω ατομικά ςτρϊματα του κρυςταλλικοφ υποςτρϊματοσ (το οποίο 

διατθρείται ςε κατάλλθλθ κερμοκραςία) με αποτζλεςμα τθ δθμιουργία ενόσ λεπτοφ 

υμενίου.  

 

Κατά τθν εναπόκεςθ των λεπτϊν υμενίων, ζνα από τα βαςικά χαρακτθριςτικά που 

κζλουμε να επιτφχουμε είναι θ ομοιομορφία του πάχουσ και τθσ ςφςταςθσ ςε όλθ τθν 

ζκταςθ του υποςτρϊματοσ. Η ανάπτυξθ που γίνεται από μοριακζσ ι ατομικζσ δζςμεσ 

κυριαρχείται από φαινόμενα μετανάςτευςθσ (migration) και αντιδράςεισ ςτθν επιφάνεια 

του υποςτρϊματοσ και ζχει εξαιρετικά χαμθλοφσ ρυκμοφσ πρόςπτωςθσ ( ~ 1 monolayer 

/sec), με αποτζλεςμα να παραςκευάηονται υμζνια με εξαιρετικά λεία επιφάνεια. Ο ρυκμόσ 

εναπόκεςθσ των υλικϊν και κατ’ επζκταςθ θ ςφνκεςθ του αναπτυςςόμενου επιςτρϊματοσ 

κακορίηεται με μεγάλθ ακρίβεια, ρυκμίηοντασ τθ κερμοκραςία των κελιϊν Knudsen (ι τθν 

ενζργεια των προςπιπτόντων θλεκτρονίων).  

 

Η μζκοδοσ ΜΒΕ επιτρζπει in - situ και real - time ζλεγχο τθσ διεργαςίασ ανάπτυξθσ 

ςφνκετων δομϊν, με διαγνωςτικζσ τεχνικζσ όπωσ, περίκλαςθ υψθλισ ενζργειασ 

ανακλϊμενων θλεκτρονίων (Reflection High Energy Electron Diffraction, RHEED), 

φαςματοςκοπία φωτοθλεκτρονίων ακτίνων – Χ (X - ray Phοtoelectron Spectroscopy, ΧPS) και 

φαςματοςκοπία φωτοθλεκτρονίων υπεριϊδουσ ακτινοβολίασ (Ultra - Violet Phοtoelectron 

Spectroscopy, UPS), κακιςτϊντασ τθν μια πολφτιμθ μζκοδο δθμιουργίασ διατάξεων ςτθ 



μικροθλεκτρονικι και οπτοθλεκτρονικι. Στα πλεονεκτιματα τθσ μεκόδου ΜΒΕ 

περιλαμβάνονται επίςθσ: 

 Ανάπτυξθ ετεροδομϊν ατομικϊν διαςτάςεων 

 Επιτόπου ζλεγχοσ τθσ ςτοιχειομετρίασ 

 Ρολφ καλι ομοιομορφία ςτο πάχοσ 

 Ανάπτυξθ δειγμάτων υψθλισ κακαρότθτασ, ελαχιςτοποιϊντασ τισ ατζλειεσ και τισ 

προςμείξεισ (ςυνκικεσ UHV) 

Τζλοσ, το ςθμαντικότερο μειονζκτθμα τθσ μεκόδου ΜΒΕ εντοπίηεται ςτθ δυςκολία 

βιομθχανικισ χριςθσ τθσ μεκόδου. 

 

 

2.3  Περίκλαςθ ςε κρφςταλλο. Εξίςωςθ Bragg - 
Σφαίρα Ewald. 

 

 

Ρερίκλαςθ μιασ δζςμθσ ςωματιδίων ι κυμάτων με μικοσ κφματοσ λ ςυμβαίνει όταν 

αυτι προςπζςει ςε φράγμα που αποτελείται από παράλλθλεσ ςχιςμζσ ίςου πλάτουσ d, και 

μόνο όταν ιςχφει λ ~ d. Ο Max von Laue το 1912 πρότεινε τθ χριςθ φυςικϊν κρυςτάλλων 

ςαν φράγματα περίκλαςθσ, αφοφ θ διάταξθ των ατόμων ςε ζνα κρφςταλλο μπορεί να 

κεωρθκεί ςαν μια ςειρά από παράλλθλα δικτυωτά επίπεδα, τα οποία ιςαπζχουν μεταξφ 

τουσ αποςτάςεισ τθσ τάξθσ του 1 Å. 

 

Ασ κεωριςουμε ομάδα παραλλιλων κρυςταλλικϊν επιπζδων, με ίδιο περιεχόμενο 

ατόμων, και μια δζςμθ παραλλιλων ομοφαςικϊν κυμάτων να πζφτει πάνω ςε ζνα 

κρφςταλλο υπό γωνία θ (θ = γωνία δζςμθσ - επιπζδων). Ζνα ποςοςτό 10-3 ζωσ 10-5 τθσ 

προςπίπτουςασ ακτινοβολίασ αλλθλεπιδρά με το πρϊτο πλεγματικό επίπεδο και ανακλάται 

ςε γωνία θ (γωνία περίθλαςησ ή γωνία Bragg) με τθν ίδια φάςθ. Η ακτινοβολία που 

ειςζρχεται ςτον κρφςταλλο υφίςταται ανάλογθ ανάκλαςθ από τα επόμενα κρυςταλλικά 

επίπεδα του υλικοφ. Ππωσ φαίνεται ςτθν εικόνα 2.3, το μζροσ τθσ δζςμθσ που περικλάται 

από το δεφτερο επίπεδο διανφει μεγαλφτερθ διαδρομι από εκείνθ του πρϊτου. Αν θ 

διαφορά του δρόμου:  

sin22 dFGGHFG        (2.1) 

είναι ακζραιο πολλαπλάςιο του μικουσ κφματοσ (nλ), τότε όλα τα περικλϊμενα κφματα, 

αφοφ ζχουν τθν ίδια φάςθ ςτο μζτωπο διάδοςθσ, ςυμβάλλουν. Ζτςι προκφπτει θ ςυνκικθ 

ςυμβολισ των κυμάτων θ γνωςτι ωσ εξίςωςθ Bragg [2.4, 2.5]: 

 sin2dn          (2.2)  

 



 
Εικόνα 2.3: Ερμθνεία τθσ εξίςωςθσ Bragg για τθν περίκλαςθ δζςμθσ από κρφςταλλο. 

 

Η εξίςωςθ Bragg, βαςικότατθ ςτθν μελζτθ των κρυςταλλικϊν ςωμάτων, εκφράηει 

τθ ςυνκικθ που πρζπει να πλθροφνται για να προκφψει ανάκλαςθ. Ο ακζραιοσ αρικμόσ n 

ςυμβολίηει τθν τάξθ τθσ ανάκλαςθσ. Για n = 1, 2, 3, … ζχουμε τθν πρϊτθσ, δεφτερθσ, τρίτθσ 

κ. ο. κ. τάξθσ ανάκλαςθ. Επιπλζον, όπωσ φαίνεται ςτθν εικόνα 2.3, για γωνία πρόςπτωςθσ θ 

θ διεφκυνςθ τθσ ανακλϊμενθσ ςχθματίηει πάντοτε γωνία 2θ με τθ διεφκυνςθ τθσ 

προςπίπτουςασ δζςμθσ. Αυτό ςθμαίνει ότι θ ανακλϊμενθ μπορεί να ανιχνευκεί ςε κζςθ 

που αποκλίνει από τθν προςπίπτουςα κατά γωνία 2θ. 

 

Για να γίνει κατανοθτι θ γεωμετρικι ςθμαςία τθσ εξίςωςθσ Bragg, κεωροφμε τον 

κρφςταλλο Κ ςτο κζντρο μιασ ςφαίρασ ανάκλαςθσ ι ςφαίρασ Ewald με ακτίνα που 

κακορίηεται από το κυματάνυςμα τθσ δζςμθσ 


2k . Με τθ βοικεια τθσ εικόνασ 2.4 

αποδεικνφεται εφκολα ότι κάκε ςθμείο P του αντίςτροφου πλζγματοσ που βρίςκεται πάνω 

ςτθν περιφζρεια αυτι επαλθκεφει τθν εξίςωςθ Bragg.  

 

Ρράγματι αν 
hklPBO 



 τότε 
hklPKO 2



, ενϊ από το ορκογϊνιο τρίγωνο PBO 

ζχουμε: 

2
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)2(
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hkl      (2.3) 

Επειδι όμωσ το P είναι δεςμόσ του αντίςτροφου πλζγματοσ: 

hkl

hkl
d

rOP
1

)( *         (2.4) 

οπότε θ (2.3) γίνεται  hklhkld  sin2      (2.5) 

που είναι ιςοδφναμθ με τθν εξίςωςθ Bragg για n = 1. 

 



 
Εικόνα 2.4: Αντίςτροφο πλζγμα και ςφαίρα ανάκλαςθσ. Σθμειϊνουμε ότι το ςθμείο O 

παριςτάνει τθν αρχι του αντίςτροφου πλζγματοσ, θ BP το ανακλϊν επίπεδο (h k l) του 

ευκζοσ πλζγματοσ, θ KP τθν ανακλϊμενθ δζςμθ και τζλοσ θ OP το διάνυςμα κζςθσ *

hklr   του 

δεςμοφ P(h k l) του αντίςτροφου πλζγματοσ. 

 

 

2.3.1  Περύθλαςη ακτύνων Χ  (X – Ray Diffraction, XRD) 
 

H περίκλαςθ ακτίνων Χ (X – Ray Diffraction, XRD) είναι μια μζκοδοσ χαρακτθριςμοφ 

τθσ κρυςταλλικισ δομισ ενόσ υλικοφ. Συγκεκριμζνα [2.6]: 

 Χρθςιμοποιείται για τθν ταυτοποίθςθ των κρυςταλλικϊν φάςεων των υμενίων που 

αναπτφςςονται πάνω ςε κρυςταλλικά υποςτρϊματα (πολυκρυςταλλικό ι κρυςταλλικό) 

βάςει πρότυπων διαγραμμάτων περίκλαςθσ.  

 χρθςιμοποιείται για τθν ποςοτικι ανάλυςθ ενόσ δείγματοσ. 

 παρζχει πλθροφορίεσ για τθ μικροδομι του υλικοφ (μζγεκοσ κόκκων, υφι, εςωτερικζσ 

τάςεισ που ενδεχομζνωσ αναπτφςςονται μεταξφ υποςτρϊματοσ και ανϊτερου 

υμενίου). 

  χρθςιμοποιείται για τον προςδιοριςμό του πάχουσ λεπτϊν υμενίων.  

 

Με τθ μζκοδο XRD μποροφν να εξεταςτοφν υλικά που αποτελοφνται από οποιαδιποτε 

ςτοιχεία. Ωςτόςο, θ μζκοδοσ αυτι είναι πιο ευαίςκθτθ ςε ςτοιχεία με μεγάλο ατομικό 

αρικμό Z από τθ ςτιγμι που θ περικλϊμενθ ζνταςθ από αυτά είναι πολφ μεγαλφτερθ από 

εκείνθ των ςτοιχείων με μικρό ατομικό αρικμό. Με κατάλλθλο εργαςτθριακό εξοπλιςμό, 

είναι εφικτι θ εξζταςθ δειγμάτων πάχουσ μζχρι και 150 Å, ενϊ θ χριςθ ακτινοβολίασ 



ςφγχροτρο ι και κατάλλθλων οπτικϊν διατάξεων επιτρζπει το χαρακτθριςμό λεπτότερων 

υμενίων. Τζλοσ, ςτα πλεονεκτιματα τθσ τεχνικισ αποτελεί το γεγονόσ πωσ είναι μια μθ 

καταςτρεπτικι μζκοδοσ που δίνει γριγορα και αξιόπιςτα αποτελζςματα και μπορεί να 

χρθςιμοποιθκεί επιτόπου (in situ).  

 

Μια τυπικι διάταξθ XRD αποτελείται από μια πθγι που παράγει μια παράλλθλθ 

δζςμθ ακτίνων Χ, ζνα γωνιομετρικό μθχανιςμό και ζνα ανιχνευτι, όπωσ φαίνεται ςτθν 

εικόνα 2.5. Για να παρατθρθκεί περίκλαςθ, ο ανιχνευτισ πρζπει να τοποκετθκεί ζτςι ϊςτε 

θ γωνία περίκλαςθσ να είναι 2θ και ο κρφςταλλοσ πρζπει να είναι προςανατολιςμζνοσ ζτςι 

ϊςτε θ κάκετοσ με το περικλϊμενο επίπεδο να είναι ςτο ίδιο επίπεδο με τθν προςπίπτουςα 

και τθν περικλϊμενθ ακτίνα. 

 

 

Εικόνα 2.5: Σφςτθμα περίκλαςθσ ακτίνων Χ. Διακρίνουμε τον κφκλο μζτρθςθσ, ςτο κζντρο 

του οποίου είναι το δείγμα, και τον κφκλο εςτίαςθσ (εςτιγμζνθ γραμμι) που περνά από τθν 

πθγι, το δείγμα και τον ανιχνευτι. 

 

Υπάρχουν διάφορεσ μζκοδοι XRD. [2.6] Οι μετριςεισ περίκλαςθσ ςε γεωμετρία 

παραεςτίαςθσ Bragg – Brentano επιτρζπουν τθν παρατιρθςθ ανακλάςεων μόνο από τα 



επίπεδα (h k l) που είναι παράλλθλα με τθν επιφάνεια του υμενίου, αφοφ οι 

προςπίπτουςεσ και περικλϊμενεσ ακτίνεσ X ςχθματίηουν τθν ίδια γωνία θ με τθν επιφάνεια 

του δείγματοσ. Η οπτικι τθσ ςυςκευισ βαςίηεται ςτον κφκλο εςτίαςθσ (εςτιγμζνθ γραμμι 

ςτθν εικόνα 2.5) όπου ςτθριηόμενοι ςτθν ιςότθτα των εγγεγραμμζνων γωνιϊν ςτο ίδιο τόξο, 

οι αποκλίνουςεσ δζςμεσ από τθν πθγι μετατρζπονται ςε ςυγκλίνουςεσ ςτον ανιχνευτι. Ωσ 

αποτζλεςμα, δίνουν πλθροφορίεσ για τον τρόπο ανάπτυξθσ του υλικοφ κάκετα ςτθν 

επιφάνειά του αλλά όχι παράλλθλα (επιταξία). Τζλοσ, είναι ςθμαντικό να αναφερκεί ότι το 

διάγραμμα περίκλαςθσ XRD ενόσ κρυςταλλικοφ υλικοφ κα αποτελείται από οξείεσ και 

ιςχυρισ ζνταςθσ κορυφζσ, χαρακτθριςτικζσ των πλεγματικϊν επιπζδων που πλθροφν τθ 

ςυνκικθ Bragg, ενϊ ενόσ πολυκρυςταλλικοφ υλικοφ κα αποτελείται από πολλζσ κορυφζσ, 

αφοφ περιςςότερα από ζνα πλεγματικά επίπεδα κα ικανοποιοφν τθν εξίςωςθ Bragg. 

Αντίςτοιχα, ςε ζνα άμορφο υλικό, θ απουςία πλεγματικϊν επιπζδων κα ζχει ωσ άμεςο 

αποτζλεςμα τθν απουςία κορυφϊν ςτο φάςμα περίκλαςθσ. 

 

 

2.3.2  Ανακλαςτικότητα ακτύνων Χ (X-ray Reflectivity, XRR) [2.7] 

 

 

Ρολλζσ τεχνολογικζσ εφαρμογζσ λεπτϊν υμενίων απαιτοφν υμζνια με κακοριςμζνο 

πάχοσ, διότι οι περιςςότερεσ ιδιότθτζσ τουσ είναι εξαρτϊμενεσ από το πάχοσ. Η μζκοδοσ 

XRR είναι μια μθ καταςτρεπτικι τεχνικι για τον προςδιοριςμό του πάχουσ (μεταξφ 2 - 150 

nm) με ακρίβεια περίπου 1 - 3 Å. Εκτόσ από τον προςδιοριςμό του πάχουσ λεπτϊν υμενίων 

με τθν τεχνικι, προςδιορίηεται επίςθσ θ πυκνότθτα και θ τραχφτθτα των υμενίων και των 

πολυςτρωμάτων με υψθλι ακρίβεια. 

 

Βαςικι προχπόκεςθ για τθν πραγματοποίθςθ μιασ μζτρθςθσ XRR είναι θ 

προςπίπτουςα δζςμθ να είναι παράλλθλθ. Με τθ μζκοδοσ XRR μετριζται θ ζνταςθ τθσ 

δζςμθσ ακτίνων Χ που αντανακλϊνται από ζνα δείγμα με τυπικό εφροσ γωνιϊν 

πρόςπτωςθσ θ μεταξφ 0ο και 5ο (grazing angles). Οι μετριςεισ πραγματοποιοφνται ςε 

γωνιόμετρα των οποίων θ λειτουργία βαςίηεται ςτθν αρχι του Bragg και τα οποία είναι 

εφοδιαςμζνα με κατάλλθλα κάτοπτρα (Göbel) παραλλθλιςμοφ τθσ προςπίπτουςασ δζςμθσ. 

Η ανάκλαςθ ςτθν επιφάνεια και ςτισ διεπαφζσ οφείλεται ςτισ διαφορετικζσ πυκνότθτεσ 

θλεκτρονίων ςτα διάφορα ςτρϊματα, που αντιςτοιχοφν ςε διαφορετικοφσ δείκτεσ 

ανάκλαςθσ ςτθν κλαςικι οπτικι. Στθν εικόνα 2.6 φαίνεται πωσ επθρεάηουν τθν καμπφλθ 

ανακλαςτικότθτασ των ακτίνων Χ θ πυκνότθτα του υμενίου, το πάχοσ του και θ τραχφτθτα 

τθσ επιφάνειασ και τθσ διεπιφάνειασ. 

 



 

Εικόνα 2.6: Τυπικι καμπφλθ ανακλαςτικότθτασ ακτίνων Χ. Οι πλθροφορίεσ (1 – 4) που 

αντλοφνται από αυτι αναλφονται παρακάτω αρικμθτικά. 

 

(1)  Πταν μια δζςμθ ακτίνων X προςπίπτει ςε μια τελείωσ επίπεδθ επιφάνεια με πολφ 

μικρι γωνία (μικρότερθ από τθν κρίςιμθ γωνία θc) κα ςυμβεί ολικι ανάκλαςθ και θ δζςμθ 

δε κα διειςδφςει μζςα ςτο υλικό. Αυξάνοντασ τθ γωνία πρόςπτωςθσ (θ > θc), θ 

ανακλαςτικότθτα των ακτίνων Χ φκίνει ταχφτατα. Η κρίςιμθ γωνία για τα περιςςότερα 

υλικά είναι μικρότερθ από 0.3ο.  

 

(2)  Το πλάτοσ των ταλαντϊςεων και θ κρίςιμθ γωνία για ολικι ανάκλαςθ παρζχουν τισ 

πλθροφορίεσ για τθν πυκνότθτα του υμενίου. Αποδεικνφεται ότι ιςχφει θ ςχζςθ :  ~c , 

όπου ρ: θ πυκνότθτα του υλικοφ. [2.8] Επίςθσ, το πλάτοσ των ταλαντϊςεων εξαρτάται από 

τθ διαφορά ςτισ πυκνότθτεσ του υμενίου και του υποςτρϊματοσ, με τρόπο ϊςτε όςο πιο 

μεγάλο το πλάτοσ τθσ ταλάντωςθσ τόςο πιο μεγάλθ θ διαφορά ςτισ πυκνότθτεσ. 

 

(3)  Σε ζνα λεπτό υμζνιο ςυμβαίνει ςυμβολι μεταξφ των ανακλϊμενων ακτίνων Χ από 

τθν επιφάνεια του υμενίου και από τθ διεπιφάνεια μεταξφ του υμενίου και το 

υποςτρϊματοσ, με αποτζλεςμα το προφίλ τθσ καμπφλθσ ανακλαςτικότθτασ να παρουςιάηει 

ταλαντϊςεισ. Αυτζσ τισ ταλαντϊςεισ τισ παρατιρθςε πρϊτοσ το 1931 ο Kiessing και ζκτοτε 

ονομάηονται Kiessing fringes [2.9]. Οι ταλαντϊςεισ εξαρτϊνται από το πάχοσ του υμενίου, 

όπου όςο πιο παχφ το δείγμα, τόςο μικρότερθ θ περίοδοσ των ταλαντϊςεων αυτϊν. Το 

πάχοσ μπορεί να προςδιοριςτεί :  
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όπου m  : γωνιακι κζςθ κροςςοφ Kiessing, m : τάξθ κροςςοφ, t : πάχοσ υμενίου .  

Αν το υπόςτρωμα είναι οπτικά πυκνότερο από το υμζνιο, ςυμβαίνει μια διαφορά φάςθσ π 

ςτθν ανάκλαςθ ςτθ διεπιφάνεια υμενίου/υποςτρϊματοσ και το m  αντικακίςταται με 

2/1m . Εφαρμόηοντασ τθ ςχζςθ (2.6) και τθ διαφορά μεταξφ γειτονικϊν μεγίςτων και 

ελαχίςτων, μπορεί να υπολογιςτεί το πάχοσ:  
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(4)  Για ζνα υλικό με 2 διαφορετικζσ τιμζσ επιφανειακισ τραχφτθτασ, όςο μεγαλφτερθ θ 

τραχφτθτα, τόςο πιο γριγορα φκίνει θ καμπφλθ ανακλαςτικότθτασ των ακτίνων Χ. Επίςθσ, 

το πλάτοσ των ταλαντϊςεων μειϊνεται με αυξανόμενθ τθ διεπιφανειακι τραχφτθτα. Ο 

όροσ «διεπιφανειακι τραχφτθτα» περιλαμβάνει αυτζσ τισ ανϊμαλεσ διεπιφάνειεσ που 

παρουςιάηουν μια ςυνεχισ μεταβολι τθσ θλεκτρονικισ πυκνότθτασ κατά μικοσ τθσ 

διεφκυνςθσ του πάχουσ.  

 

 

2.3.3  Περύθλαςη ανακλώμενων ηλεκτρονύων υψηλόσ ενϋργειασ 

(Reflection High-Energy Electron Diffraction, RHEED) [2.10] 

 

 

Η τεχνικι περίκλαςθσ ανακλϊμενων θλεκτρονίων υψθλισ ενζργειασ (Reflection 

High-Energy Electron Diffraction, RHEED) είναι θ πιο διαδεδομζνθ τεχνικι μελζτθσ των 

επιφανειϊν ςε ζνα κάλαμο μοριακισ επιταξίασ. Στθ μζκοδο RHEED θλεκτρόνια υψθλισ 

ενζργειασ (10 - 100 keV) προςπίπτουν ςτθν επιφάνεια του υπό μελζτθ δείγματοσ με μικρζσ 

γωνίεσ (~ 1ο – 5ο),  αλλθλεπιδροφν με τα ανϊτερα ςτρϊματα του δείγματοσ (ςυνικωσ 2 – 3 

ατομικά ςτρϊματα ανάλογα με τθ γωνία πρόςπτωςθσ) και τα περικλϊμενα θλεκτρόνια 

προςπίπτουν και παρατθροφνται ςε μια φκορίηουςα οκόνθ, όπωσ φαίνεται ςτθν εικόνα 2.7.  

 



 

Εικόνα 2.7: Η γεωμετρία του πειράματοσ RHEED. Ο αντίςτροφοσ χϊροσ μιασ επιφάνειασ 

αποτελείται από ζνα διςδιάςτατο πλζγμα με ράβδουσ απείρου μικουσ κάκετεσ ςτα ςθμεία 

του αντιςτρόφου πλζγματοσ. Οι τομζσ των ράβδων του αντίςτροφου χϊρου με τθ ςφαίρα 

Ewald προβάλλονται ςε μία οκόνθ ςαν κθλίδεσ/γραμμζσ οι οποίεσ βρίςκονται ςε θμικφκλια 

(δακτφλιοι Laue).  

 

Στθν ιδανικι περίπτωςθ, θ εικόνα ςυμβολισ που κα βλζπαμε από μια πλιρωσ 

επίπεδθ επιφάνεια κα ιταν ζνα ςφνολο καλά κακοριςμζνων ςθμείων. Στθν πραγματικότθτα 

όμωσ, επειδι θ επιφάνεια ζχει ςυνικωσ ατζλειεσ, κακϊσ επίςθσ θ δζςμθ των 

προςπιπτόντων θλεκτρονίων δεν είναι μονοενεργειακι και εμφανίηει μια μικρι γωνιακι 

διαςπορά (Δk), παρατθροφμε γραμμζσ που αντιςτοιχοφν ςε τομζσ μικρϊν τμθμάτων των 

πλεγματικϊν ράβδων του αντίςτροφου επιφανειακοφ πλζγματοσ από τθ ςφαίρα Ewald 

[2.3]. Στθν εικόνα 2.8 παρουςιάηονται διάφορεσ περιπτϊςεισ επιφανειϊν και αντίςτοιχων 

φαςμάτων περίκλαςθσ. 

 

 

Εικόνα 2.8: Εικόνεσ περίκλαςθσ από: 1) ιδανικά λεία επιφάνεια. 2) πολυκρυςταλλικι 

επιφάνεια. 3) τραχειά επιφάνεια. 4) επιφάνεια με τριςδιάςτατεσ δομζσ 

 

 



2.4  Φαςματοςκοπίεσ Φωτοθλεκτρονίων 
(Photoelectron Spectroscopy, PES) 

 

 

Από τισ αρχζσ του προθγοφμενου αιϊνα είναι γνωςτό ότι όταν θλεκτρομαγνθτικι 

ακτινοβολία ςυχνότθτασ v προςπζςει ςε ζνα υλικό, προκαλεί τθν εκπομπι θλεκτρονίων από 

αυτό, ζνα φαινόμενο γνωςτό με τον όρο φωτοηλεκτρικό φαινόμενο. Εάν θ ενζργεια 

διζγερςθσ (excitation energy, hv) είναι μεγαλφτερθ από τθν ενζργεια ςφνδεςθσ (binding 

energy, BE) του θλεκτρονίου ςτο άτομο, τότε το θλεκτρόνιο κα διαφφγει από το ςφςτθμα με 

ςυγκεκριμζνθ κινθτικι ενζργεια (kinetic energy, EKIN). Η όλθ διαδικαςία περιγράφεται από 

τθ γνωςτι ςχζςθ του Einstein [2.11]:  

KINEBEhv 
       

 (2.8) 

Μιςό αιϊνα μετά, οι αρχζσ του φωτοθλεκτρικοφ φαινόμενοφ βρίςκουν εφαρμογι 

ςτθ φαςματοςκοπία φωτοθλεκτρονίων (Photo - Electron Spectroscopy, PES). Ρρϊτθ θ 

ομάδα του Siegbahn, βελτίωςε τθ διακριτικι ικανότθτα των ανιχνευτϊν θλεκτρονίων ενϊ 

ταυτόχρονα χρθςιμοποίθςε ςαν ακτινοβολία διζγερςθσ μαλακζσ ακτίνεσ Χ (1967 και 1969, 

βραβείο Nobel 1981) [2.12]. Στθ ςυνζχεια, οι Eastman και Cashion χρθςιμοποίθςαν για 

πρϊτθ φορά πθγζσ υπεριϊδουσ ακτινοβολίασ (Ultraviolet, UV) ςαν ακτινοβολία διζγερςθσ 

για να εξετάςουν με περιςςότερθ λεπτομζρεια τθ ηϊνθ ςκζνουσ (1971) [2.13]. Στισ εργαςίεσ 

αυτϊν, εκτόσ των άλλων, εκπονικθκαν μελζτεσ και για τα επιςτθμονικά όργανα και τισ 

ςυνκικεσ πραγματοποίθςθσ μετριςεων με αυτζσ τισ τεχνικζσ.  

 

Η εικόνα 2.9 περιγράφει τθ βαςικι αρχι λειτουργίασ των φωτοθλεκτρονιακϊν 

φαςματοςκοπικϊν τεχνικϊν. Ιςχυρι, ςχεδόν μονοχρωματικι ακτινοβολία που παράγεται 

από κατάλλθλθ πθγι προςπίπτει ςτθν επιφάνεια του δείγματοσ και προκαλεί εκπομπι 

φωτοθλεκτρονίων από αυτό με χαρακτθριςτικζσ κινθτικζσ ενζργειεσ. Τα θλεκτρόνια που 

εκπζμπονται ςε μια οριςμζνθ ςτερεά γωνία, ςυλλζγονται και διαχωρίηονται ανάλογα με τθν 

κινθτικι τουσ ενζργεια από αναλφτθ θλεκτρονίων (electron energy analyzer) και ςτθ 

ςυνζχεια, εςτιάηονται ςε ανιχνευτι-πολλαπλαςιαςτι θλεκτρονίων (electron detector), ο 

οποίοσ παράγει θλεκτρικό ςιμα ανάλογο του αρικμοφ των θλεκτρονίων με ςυγκεκριμζνθ 

κινθτικι ενζργεια. Κατόπιν το ςιμα ενιςχφεται, μετατρζπεται ςε ψθφιακό και 

καταγράφεται ςτθν οκόνθ υπολογιςτι, μζςω κατάλλθλου λογιςμικοφ, με τθ μορφι 

φάςματοσ διακριτϊν φωτοκορυφϊν. 

 



Εικόνα 2.9: Σχθματικι πειραματικι διάταξθ των τεχνικϊν PES. Τα όργανα παραγωγισ και 

μζτρθςθσ των θλεκτρονίων βρίςκονται εγκατεςτθμζνα ςε κάλαμο υπερυψθλοφ κενοφ 

(UHV). 

 

Οι τεχνικζσ φαςματοςκοπία φωτοηλεκτρονίων από ακτίνεσ - Χ (X - ray Photoelectron 

Spectroscopy, XPS) και υπεριώδουσ (Ultraviolet Photoelectron Spectroscopy, UPS) 

ανιχνεφουν θλεκτρόνια με ενζργειεσ 5 ‐ 1500 eV και ζχουν βάκοσ ανάλυςθσ μικρότερο των 

10 nm, ςυνεπϊσ ςυλλζγουν πλθροφορίεσ για τα πρϊτα ατομικά ςτρϊματα του ςτερεοφ 

[2.14]. Οι πλθροφορίεσ που λαμβάνονται από τισ τεχνικζσ φαςματοςκοπίασ 

φωτοθλεκτρονίων εξαρτϊνται από τθν ενζργεια τθσ προςπίπτουςασ δζςμθσ φωτονίων ςτο 

υλικό:  

 Πταν θ ενζργεια τθσ ακτινοβολίασ είναι eV100  (περιοχι ακτίνων - Χ), τα 

φωτοθλεκτρόνια προζρχονται κυρίωσ από τα επίπεδα καρδιάσ των ατόμων και θ 

τεχνικι λζγεται φαςματοςκοπία φωτοηλεκτρονίων από ακτίνεσ - Χ (X - ray 

Phοtoelectron Spectroscopy, ΧPS) ι αλλιϊσ φαςματοςκοπία θλεκτρονίων για χθμικι 

ανάλυςθ (Electron Spectroscopy for Chemical Analysis, ESCA) όταν χρθςιμοποιείται για 

τθ χθμικι ανάλυςθ των επιφανειϊν. 

 Αν eV50 , τότε θ τεχνικι λζγεται φαςματοςκοπία φωτοηλεκτρονίων υπεριώδουσ 

(Ultra - Violet Phοtoelectron Spectroscopy, UPS) και τα φωτοθλεκτρόνια προζρχονται 

κυρίωσ από τθ ηϊνθ ςκζνουσ. Η τεχνικι UPS εφαρμόηεται ςυνικωσ για τθν καταγραφι 

των θλεκτρονιακϊν ηωνϊν ενόσ υλικοφ με τθ μζκοδο APRES (Angle Resolved 

Photoemission Spectroscopy).  

 

 



2.4.1  Καθοριςμόσ του επιπϋδου αναφορϊσ ςτη μϋτρηςη τησ 

κινητικόσ ενϋργειασ και τησ ενϋργειασ ςύνδεςησ [2.15] 

 

 

Για να κακοριςτεί θ ενζργεια ςφνδεςθσ των εκπεμπόμενων θλεκτρονίων από τισ 

μετριςεισ τθσ κινθτικισ τουσ ενζργειασ, πρζπει να προθγθκεί βακμονόμθςθ τθσ κλίμακασ 

ενεργειϊν. Συνικωσ ςτισ μετριςεισ κεωροφμε το επίπεδο Fermi (Fermi level, EF) του 

αναλφτθ ςαν επίπεδο αναφοράσ ςτθν κλίμακα των ενεργειϊν. Σε ςυμφωνία με τθ ςχζςθ 

(2.8), αυτό ςθμαίνει ότι ςτο επίπεδο Fermi κα ιςχφει:   

0BE  και  Ehv        (2.9) 

Οι ενζργειεσ ςφνδεςθσ κα ζχουν αρνθτικό πρόςθμο και θ τιμι τουσ κα αυξάνεται (κατ’ 

απόλυτθ τιμι) όςο τα τροχιακά των θλεκτρονίων πλθςιάηουν προσ τον πυρινα του ατόμου. 

Ππωσ απεικονίηεται ςτθν εικόνα 2.10, το αγϊγιμο δείγμα ζρχεται ςε θλεκτρικι επαφι με 

τον αναλφτθ (ςυνικωσ μζςω κοινισ γείωςθσ), με αποτζλεςμα τθ μεταφορά φορτίου μεταξφ 

τουσ μζχρι να εξιςορροπθκοφν τα επίπεδα Fermi (EF) τουσ  [2.16].  

 

 
Εικόνα 2.10: Ενεργειακό διάγραμμα για τθν κίνθςθ φωτοθλεκτρονίων μεταξφ δείγματοσ και 

αναλφτθ, για δείγματα με μεταλλικι θλεκτρικι αγωγιμότθτα. 

 

Η κινθτικι ενζργεια 


KINE του θλεκτρονίου που εξζρχεται από τθν επιφάνεια του 

δείγματοσ (εικόνα 2.11) κα είναι : 

FvacKIN EEBEhvE        (2.10), 



όπου Fvac EE 
 
είναι το ζργο εξόδου του δείγματοσ, και ςυμβολίηεται ωσ  ίe . Το ζργο 

εξόδου αντιπροςωπεφει τθν ελάχιςτθ ενζργεια με τθν οποία ζνα θλεκτρόνιο κρατείται 

δζςμιο ςε ζνα μζταλλο, είναι δθλαδι ίςο προσ το απαιτοφμενο ζργο για τθν υπερνίκθςθ 

των δυνάμεων που ςυγκρατοφν το θλεκτρόνιο ςτο μζταλλο. Για να είναι μετριςιμα τα 

φωτοθλεκτρόνια που πλθςιάηουν τον αναλφτθ, κα πρζπει να ξεπεράςουν το δυναμικό 

επαφισ δείγματοσ – αναλφτθ, το οποίο επιταχφνει ι επιβραδφνει τα θλεκτρόνια όποτε αυτό 

απαιτείται, και ορίηεται ωσ θ διαφορά των ζργων εξόδου των δφο υλικϊν, 

  eeVe  . Ζτςι, θ μετροφμενθ κινθτικι ενζργεια ςτον αναλυτι κα είναι 

ίςθ με VeEKIN  , δθλαδι: 




ήeBEhvE 
     (2.11) 

θ οποία είναι ανεξάρτθτθ από το ζργο εξόδου του δείγματοσ. Στθν πράξθ, το ήe  

κεωρείται ςτακερό και για τθ διευκόλυνςθ του υπολογιςμοφ των ενεργειϊν ςφνδεςθσ 

εφαρμόηεται ςτον αναλφτθ δυναμικό ίςο με το ήe . Ο υπολογιςμόσ τθσ ενζργειασ 

ςφνδεςθσ απλοποιείται τϊρα ςτθ ςχζςθ :  

 EhvBE
       

(2.12)
 

θ οποία ζχει τθν ίδια απλι μορφι με τθ ςχζςθ (2.8). Επομζνωσ, θ βακμονόμθςθ τθσ 

κλίμακασ των ενεργειϊν ςφνδεςθσ μπορεί να γίνει με ζνα αυκαίρετο αγϊγιμο δείγμα με 

βάςθ μια γνωςτι ενζργεια ςφνδεςθσ.  

 

 

2.4.2 Μϋτρηςη του ϋργου εξόδου τησ επιφϊνειασ 
 

 

Με τθ φαςματοςκοπία UPS μπορεί να προςδιοριςτεί με μεγάλθ ακρίβεια θ κζςθ 

του επιπζδου κενοφ του δείγματοσ, 
vac

FE , ωσ προσ το επίπεδο Fermi του αναλυτι, θ οποία 

για αγϊγιμα δείγματα ςυμπίπτει με το ζργο εξόδου, e , τθσ επιφάνειασ του 

δείγματοσ. Στθν εικόνα 2.11 φαίνεται θ ενεργειακι κατανομι των φωτοθλεκτρονίων που 

εκπζμπονται από το μεταλλικό δείγμα. Σε ζνα τζτοιο φάςμα ςυνειςφζρουν: 

 Ηλεκτρόνια που προζρχονται από εξωτερικά τροχιακά του ατόμου, δθλαδι από τθ ηϊνθ 

ςκζνουσ, και επομζνωσ ζχουν πολφ μικρι ενζργεια ςφνδεςθσ )0( BE . Τα θλεκτρόνια 

αυτά ονομάηονται πρωτογενή και φκάνουν ςτον ανιχνευτι με τθ μζγιςτθ κινθτικι 

ενζργεια ( (max)

E ), κακϊσ δεν ζχουν υποςτεί ανελαςτικζσ ςκεδάςεισ ςτθν 

πορεία τουσ. Από τθ ςχζςθ (2.11) ζχουμε: 



  ehvE (max)

     
(2.13) 



 
Ηλεκτρόνια που διεγζρκθκαν μζςα ςτο δείγμα και ζχαςαν ενζργεια λόγω ανελαςτικϊν 

ςκεδάςεων ι θλεκτρόνια που δθμιουργικθκαν ςτθν είςοδο του ενεργειακοφ αναλφτθ. 

Τα θλεκτρόνια αυτά ονομάηονται δευτερογενή και ςχθματίηουν το κατϊφλι (cut - off) 

χαμθλισ κινθτικισ ενζργειασ ςτο φάςμα UPS. Τα δευτερογενι θλεκτρόνια όταν 

εξζρχονται από τθν επιφάνεια του δείγματοσ ζχουν πρακτικά μθδενικι κινθτικι 

ενζργεια ( 0

KINE ) και άρα από τισ ςχζςεισ (2.10) και (2.11) κα ζχουμε για το 

ελάχιςτο τθσ κινθτικισ ενζργειασ που μετράει ο αναλφτθσ:
 


  eeE (min)

    
(2.14) 

 

 

Εικόνα 2.11: Σχθματικι απεικόνιςθ του τρόπου με τον οποίο προςδιορίηεται το ζργο 

εξόδου μιασ επιφάνειασ με UPS. 

 

Εφκολα λοιπόν προκφπτει από τισ εξιςϊςεισ (2.13) και (2.14) το εφροσ ΔΕ του φάςματοσ 

UPS: 


  ehvEEE KINKIN (min)(max)

  
(2.15)

 

και άρα το ζργο εξόδου του δείγματοσ: 

Ehve         
(2.16) 
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Ρρακτικά, για να διαχωρίςουμε τα δευτερογενι θλεκτρόνια του αναλφτθ από αυτά 

που προζρχονται από το δείγμα, επιβάλουμε ςτο δείγμα αρνθτικό δυναμικό μερικϊν Volt. 

Με τον τρόπο αυτό μετακινείται θ κατανομι των θλεκτρονίων του δείγματοσ προσ 

μεγαλφτερεσ κινθτικζσ ενζργειεσ 

E κατά μία ενεργειακι απόςταςθ που αντιςτοιχεί 

ςτο εξωτερικά επιβαλλόμενο δυναμικό, ενϊ θ κατανομι των θλεκτρονίων που οφείλονται 

ςτον αναλφτθ παραμζνει ςτακερά ςτθ κζςθ τθσ. Τζλοσ, θ μετροφμενθ τιμι του e  

είναι ακριβισ εφ’ όςον το δείγμα είναι αρκετά αγϊγιμο ϊςτε να μθν εμφανίηει 

θλεκτροςτατικι φόρτιςθ, θ οποία μετατοπίηει το ςθμείο αποκοπισ προσ μικρότερεσ 

κινθτικζσ ενζργειεσ και οδθγεί ςε μικρότερθ – από τθν πραγματικι - τιμι του e . 

 

 

2.4.3   Ευθυγρϊμμιςη ενεργειακών ζωνών (band offsets) με 

φαςματοςκοπύεσ XPS και UPS [2.15] 

 

 

Συνδυάηοντασ τα αποτελζςματα XPS και UPS μπορεί να προςδιοριςτεί θ 

θλεκτρονικι δομι τθσ διεπιφάνειασ και να ςχεδιαςτεί το διάγραμμα των ενεργειακϊν 

επιπζδων του υποςτρϊματοσ και του αποκζματοσ κατά το ςχθματιςμό τθσ. Στθν εικόνα 

2.12 παρουςιάηεται θ διαδικαςία για τον προςδιοριςμό των ιδιοτιτων μιασ ετεροεπαφισ 

με φαςματοςκοπίεσ φωτοθλεκτρονίων.  

 



 
Εικόνα 2.12: Ενεργειακό διάγραμμα των ηωνϊν ςτθ διεπιφάνεια μεταξφ δφο θμιαγωγϊν 

που προκφπτει με ςυνδυαςμό των αποτελεςμάτων των φαςματοςκοπιϊν 

φωτοθλεκτρονίων από ακτίνεσ Χ και υπεριϊδθ ακτινοβολία. Στο πάνω μζροσ φαίνεται θ 

εξζλιξθ των φαςμάτων κατά τα διαδοχικά ςτάδια του πειράματοσ ενϊ ςτο κάτω μζροσ 

παρουςιάηεται θ ευκυγράμμιςθ των ενεργειακϊν επιπζδων ςτθ διεπιφάνεια μεταξφ των 

δφο θμιαγωγϊν. 

 

Το πάνω μζροσ τθσ εικόνασ 2.12 δείχνει τα φάςματα φωτοθλεκτρονίων για 4 ςτάδια 

κατά το ςχθματιςμό τθσ διεπιφάνειασ:  

 Το αριςτερά φάςμα αντιςτοιχεί ςτθν κακαρι επιφάνεια του υλικοφ Α, όπου και 

προςδιορίηονται το μζγιςτο τθσ ηϊνθσ ςκζνουσ (valence band maximum, VBM) (‘1’), οι 

αρχικζσ κζςεισ των κορυφϊν XPS των δζςμιων καταςτάςεων (‘2’) και το ζργο εξόδου 

από το κατϊφλι υψθλϊν ενεργειϊν ςφνδεςθσ (‘3’).  

 Κατόπιν αναπτφςςεται ζνα υπζρλεπτο υμζνιο του υλικοφ Β πάνω ςτθν επιφάνεια του Α 

οπότε εμφανίηονται νζεσ καταςτάςεισ και κορυφζσ ςτα φάςματα (‘5’), ενϊ μπορεί να 

ςυμβαίνει και μεταβολι των κορυφϊν του υποςτρϊματοσ (‘4’).  

 Στθ ςυνζχεια, γίνεται ςταδιακι απόκεςθ παχφτερου υμενίου του Β υλικοφ μζχρι να 

καλυφκοφν οι κορυφζσ του υποςτρϊματοσ και τα φάςματα να αντιςτοιχοφν πλζον 

μόνο ςτο υλικό Β. Τότε, προςδιορίηουμε τθ κζςθ του VBM για τον θμιαγωγό Β (‘6’), τθ 

κζςθ των δζςμιων καταςτάςεων του (‘7’) και το ζργο εξόδου του (‘8’).  

 



Εφόςον προςδιορίςουμε τισ τιμζσ ςτισ καταςτάςεισ ‘1’-‘8’, μποροφμε να 

ςχεδιάςουμε το ενεργειακό διάγραμμα ςτθν ετεροεπαφι:  

 Αρχικά κα πρζπει να υπολογίςουμε τθ ςυνολικι κάμψθ των ενεργειακϊν ηωνϊν ςτθ 

διεπιφάνεια ( totalBB ), θ οποία κα δίνεται ωσ το άκροιςμα τθσ μεταβολισ των δζςμιων 

καταςτάςεων του Α κατά τθν πρϊτθ απόκεςθ του Β (BB(A, 1)) και των μεταβολϊν των 

δζςμιων καταςτάςεων του Α (BB(A, 2)) και του Β (BB(B)) κατά τθν τελικι εναπόκεςθ: 

)1,()()2,( ABBBBBABBBBtotal        (2.17) 

 Επίςθσ μποροφμε να προςδιορίςουμε τθ μεταβολι του valence band offset (VBO) ςτθ 

διεπιφάνεια (το φράγμα ζγχυςθσ οπϊν), από το ‘6’ (παχφ υμζνιο) ςτθ κζςθ ‘1’ του 

υποςτρϊματοσ: 

totalBBBVBMAVBMVBO  )()(  
     

(2.18) 

 Το διεπιφανειακό δίπολο (αν υπάρχει) υπολογίηεται από τθ μεταβολι του ζργου 

εξόδου μεταξφ των κζςεων ‘8’ και ‘3’: 

totalBBABeD  )()(        (2.19) 

 Τζλοσ, γνωρίηοντασ το οπτικό χάςμα των δφο θμιαγωγϊν προςδιορίηεται και το 

conduction band offset (CBO): 

VBOBEAECBO gg  )()(       (2.20) 

οπότε χαρακτθρίηεται πλιρωσ θ διεπιφάνεια. 

 

Κλείνοντασ αυτι τθν ενότθτα κα πρζπει να αναφζρουμε ότι ςτισ πειραματικζσ 

μετριςεισ με φαςματοςκοπίεσ φωτοθλεκτρονίων ειςάγεται ζνα ςφάλμα τθσ τάξεωσ του 

±0.05 eV ςτθν απόλυτθ μζτρθςθ των κζςεων των φωτοκορυφϊν. Στον υπολογιςμό μεγεκϊν 

όπωσ είναι θ μεταβολι τθσ κάμψθσ των ενεργειακϊν ηωνϊν ενόσ θμιαγωγοφ, το μζγεκοσ 

των διεπιφανειακϊν διπόλων, θ ενζργεια ιονιςμοφ, το ζργο εξόδου μιασ επιφάνειασ και τα 

φράγματα ζγχυςθσ φορζων ςτισ διεπιφάνειεσ, όπου και χρθςιμοποιοφνται διαφορζσ 

μεταξφ των απόλυτων τιμϊν που μετροφνται με τισ φαςματοςκοπίεσ, τα ςφάλματα ςτισ 

μετριςεισ κεωροφνται τουλάχιςτον τθσ τάξεωσ των ±0.1 eV. 

 

 

2.4.4  Φαςματοςκοπύα ARPES [2.17] 

 

 

Πταν τα φωτοθλεκτρόνια εκπζμπονται από τθν επιφάνεια του δείγματοσ, 

μποροφμε να μετριςουμε όχι μόνο τθν ενζργεια αλλά επίςθσ και τισ γωνίεσ ςχετικά με το 

κρυςταλλικό άξονα του δείγματοσ και κατ’ αυτόν τον τρόπο, μποροφμε να προςδιορίςουμε 

τθν ορμι των θλεκτρονίων. Αν γνωρίηουμε τθν κατανομι τθσ ενζργειασ και ορμισ του 

κρυςτάλλου, μποροφμε να προςδιορίςουμε τθ δομι ηωνϊν του. Με αυτόν το τρόπο, θ 

τεχνικι ARPES κακιςτά εφικτι τθ χαρτογράφθςθ ηωνϊν. 



 

Η εικόνα 2.13 δείχνει τθ διαδικαςία του πειράματοσ ARPES. Τα φωτοθλεκτρόνια 

διεγείρονται από προςπίπτοντα φωτόνια και δραπετεφουν ζξω από το υλικό ςτο κενό, 

όπου εκεί τα ςυλλζγει ζνασ ενεργειακόσ αναλφτθσ με ςκοπό τθ μζτρθςθ τθσ κινθτικισ τουσ 

ενζργειασ EKIN για δεδομζνθ γωνία εκπομπισ   ωσ προσ τθν επιφάνεια. Η ορμι ενόσ 

φωτοθλεκτρονίου μπορεί να υπολογιςτεί: 

KINmEkp 2 
       

(2.21) 

όπου k το κυματάνυςμα και m  είναι θ μάηα του θλεκτρονίου. Οι ςυνιςτϊςεσ τθσ ορμισ 

παράλλθλα )( | | yx ppp 
 
και κάκετα )( zpp   ςτθν επιφάνεια του δείγματοσ 

ορίηονται από τθν πολικι (θ) και από τθν αηιμουκιακι (φ) γωνία εκπομπισ πάνω ςτο 

δείγμα:  

 cossin2 KINxx mEkp  
     

(2.22) 

 sinsin2 KINyy mEkp  
     

(2.23) 

cos2 KINzz mEkp  
      

(2.24) 

 

 
Εικόνα 2.13: Το διάγραμμα των ενεργειακϊν επιπζδων (αριςτερι πλευρά) απεικονίηει 

φωτοεκπομπι από τθ ηϊνθ ςκζνουσ (valence band) και από μία δζςμια κατάςταςθ (core 

level), το οποίο δθμιουργεί κορυφζσ ςτθν αντίςτοιχθ καμπφλθ ενεργειακισ κατανομισ 

(energy distribution curve, EDC) (δεξιά πλευρά). Μια καμπφλθ EDC ςυνικωσ απεικονίηεται 

με τθν EKIN 
κατά μικοσ του οριηόντιου άξονα, αλλά εδϊ οι άξονεσ ζχουν αντιςτραφεί για να 

ςυςχετιςτεί με το διάγραμμα των ενεργειακϊν επιπζδων. Το ζνκετο δείχνει το πλιρεσ ςετ 

παραμζτρων ςτθ φωτοεκπομπι. [2.18] 

 



Εξαιτίασ τθσ ςυμμετρίασ μετατόπιςθσ ςτο επίπεδο x - y πάνω ςτθν επιφάνεια του 

δείγματοσ, ζπεται ότι θ παράλλθλθ ςυνιςτϊςα τθσ ορμισ του θλεκτρονίου διατθρείται κατά 

τθ διαδικαςία τθσ φωτοεκπομπισ: 

 sin2sin| || |  KINmEpkp        (2.25) 

Η διακριτικότθτα τθσ ορμισ | |k  μπορεί να υπολογιςκεί εφκολα από τθ ςχζςθ (2.25):  

  cos2 2

| |  KINmEk      (2.26) 

όπου Δθ είναι θ γωνιακι διακριτικότθτα του ανιχνευτι. Από τθ ςχζςθ (2.26) διαπιςτϊνουμε 

ότι, για να επιτφχουμε καλφτερθ διακριτικότθτα ςτθν ορμι απαιτείται μικρότερθ ενζργεια 

φωτονίων, για δεδομζνθ γωνιακι διακριτικότθτα. 

 

Η μόνθ ποςότθτα που λείπει τϊρα για τον πλιρεσ οριςμό τθσ αντίςτοιχθσ δομισ 

ηωνϊν E(k) είναι το κάκετο ςτθν επιφάνεια κυματάνυςμα 
k , το οποίο δε διατθρείται λόγω 

τθσ απότομθσ αλλαγισ του δυναμικοφ κατά μικοσ του άξονα z. Στα φυλλόμορφα υλικά, 

όπωσ τα TMDCs, αυτό το κζμα είναι απλοποιθμζνο από το γεγονόσ ότι οι περιςςότερεσ από 

τισ ηϊνεσ εξαρτϊνται μόνο αςκενϊσ από το 
k , ζτςι ϊςτε τα πειραματικά αποτελζςματα ςε 

πολλζσ περιπτϊςεισ μποροφν να ςυγκρικοφν απευκείασ με τισ υπολογιςμζνεσ ηϊνεσ. [2.18] 

 

Γενικά, υπάρχουν διάφοροι τρόποι για να βροφμε το 
k , τουλάχιςτον κατά 

προςζγγιςθ. Για παράδειγμα, οι τιμζσ του 
k  μποροφν να οριςκοφν αν γίνει κάποια a priori 

υπόθεςη για τθ διαςπορά των τελικϊν θλεκτρονικϊν καταςτάςεων που ςυμμετζχουν ςτθ 

διαδικαςία τθσ φωτοεκπομπισ (π.χ. να υιοκετθκεί μια περιγραφι ενόσ ςχεδόν ελεφκερου 

θλεκτρονίου για τισ τελικζσ καταςτάςεισ Bloch): 

0
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(2.27) 

όπου E0 αντιςτοιχεί ςτον πυκμζνα τθσ ηϊνθσ ςκζνουσ (ςθμειϊνουμε ότι τόςο το E0 
όςο και 

το Ef αναφζρονται ωσ προσ το επίπεδο Fermi EF, ενϊ θ EKIN αναφζρεται ωσ προσ το επίπεδο 

κενοφ vacE ). Επειδι  KINf EE και 2
2

| |

2

sin
2 KINE
m

k



, το οποίο προκφπτει από 

τθν εικόνα 2.13 και τθ ςχζςθ (2.25), μποροφμε να υπολογίςουμε το 
k  από τθ ςχζςθ (2.27): 



)cos(2 0

2 VEm
k

KIN 



      (2.28) 

όπου,  00 EV  είναι το φράγμα δυναμικοφ τθσ επιφάνειασ, το οποίο αντιςτοιχεί ςτθν 

ενζργεια του πυκμζνα τθσ ηϊνθσ ςκζνουσ αναφορικά με το επίπεδο κενοφ Evac. Από τθ 

ςχζςθ (2.28) και τισ μετροφμενεσ τιμζσ τθσ EKIN και θ, αν το V0 είναι επίςθσ γνωςτό, 

μποροφμε να λάβουμε τθν αντίςτοιχθ τιμι του 
k .   
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ 3:  Πειραματικζσ Διατάξεισ 

 

 

3.1  Πειραματικι Διάταξθ ΜΒΕ [3.1] 

 

 

Στθν εικόνα 3.1 βλζπουμε τα βαςικότερα ςτοιχεία του ςυςτιματοσ ΜΒΕ DCA 600 του 

ΙΕΥ/Ε.ΚΕ.Φ.Ε και απαρικμοφμε: 

 

 

Εικόνα 3.1: Διάταξθ MBE DCA 600. 

 

1. Υποδοχζασ, κερμαντιρασ και ρυκμιςτισ κζςθσ του υποςτρϊματοσ  

2. Βαλβίδα κενοφ για το διαχωριςμό προκαλάμου και καλάμου ανάπτυξθσ.  

3. Μετρθτισ πίεςθσ προκαλάμου (Pressure Gauge) (IG2) 

4. Ρροκάλαμοσ 

5. Στροβιλομοριακι αντλία (Turbomolecular pump)  

6. Μαγνθτικόσ άξονασ για τθν ειςαγωγι του υποςτρϊματοσ ςτο κάλαμο ανάπτυξθσ 

7. Κανόνι θλεκτρονίων (e - gun)  



8. Κελί Knudsen 

9. Μαγνθτικό ςκζπαςτρο (Shutter) 

10. Ρθγι πλάςματοσ αερίων (RF plasma) 

11. Κρυαντλία (Cryopump) 

12. Κεντρικι μονάδα ελζγχου ΜΒΕ για τθν εποπτεία του ρυκμοφ εναπόκεςθσ, τθσ 

κερμοκραςία του υποςτρϊματοσ, τθν καταγραφι τθσ πίεςθσ, τα μαγνθτικά ςκζπαςτρα 

13. Κανόνι θλεκτρονίων για το RHEED 

14. Ιοντικι Αντλία (Ion Pump) 

15. Κεντρικι μονάδα ελζγχου PES 

16. Χειριςτιριο δειγμάτων με δυνατότθτα μεταβολισ τθσ πολικισ γωνίασ και τθσ 

απόςταςθσ του δείγματοσ από τον αναλφτθ 

17. Μπουκάλα ειςαγωγισ αερίου (He, Ar ή Ne) για τθ λειτουργία τθσ λάμπασ θλεκτρικισ 

εκκζνωςθσ  

18. Ανιχνευτισ τφπου CCD  

19. Ημιςφαιρικόσ αναλφτθσ τφπου SPECS PHOIBOS100 

20. Ρθγι ακτίνων Χ διπλισ ανόδου Μg/Al *MgKα (1253.6 eV) και AlKα (1486.3 eV)]  

 

Στθ ςυνζχεια κα δοκεί μια πιο αναλυτικι περιγραφι των διαφόρων μερϊν και 

εξαρτθμάτων του καλάμου DCA 600. 

 

 

3.1.1  Θϊλαμοσ ανϊπτυξησ  
 

 

Ο κάλαμοσ ανάπτυξθσ του ςυςτιματοσ ΜΒΕ DCA 600 είναι ζνασ τυπικόσ κάκετοσ 

κάλαμοσ ΜΒΕ, καταςκευαςμζνοσ από ειδικό κράμα ανοξείδωτου χάλυβα, ο οποίοσ μεταξφ 

άλλων διακζτει: 

 ζνα κανόνι θλεκτρονίων με 3 κζςεισ (κελιά) 

 δφο κελιά Knudsen  

 μια RF πθγι πλάςματοσ αερίων 

Η ανάπτυξθ ςε ζνα ςφςτθμα MBE απαιτεί υπερυψθλό κενό, με πιζςεισ χαμθλότερεσ από 10-

9 Torr για τθν αποφυγι ανεπικφμθτων προςμίξεων ςτο υπό ανάπτυξθ δείγμα. Για να 

πετφχουμε τόςο χαμθλζσ πιζςεισ χρειάηεται θ ςυνεργαςία διαφορετικϊν τφπων αντλιϊν 

που ενεργοποιοφνται ςε διαφορετικό εφροσ πιζςεων. Αρχικά, μια ςυμβατικι μθχανικι 

αντλία μειϊνει τθν πίεςθ ςτο κάλαμο ςτα ~10-3 Torr και εν ςυνεχεία, ςε ςυνεργαςία με μια 

ςτροβιλομοριακι αντλία (Turbomolecular pump), θ πίεςθ ςτο κάλαμο μπορεί να πζςει ςτα 



~10-6 - 10-7 Torr. Σε τελικό ςτάδιο, μια κρυοαντλία (Cryopump) μπορεί να φκάςει και να 

ςυντθριςει τθν πίεςθ ςε τιμζσ ~10-10 Torr. Η κρυαντλία ςυλλαμβάνει τα διάφορα αζρια του 

καλάμου με διαφορετικοφσ ρυκμοφσ άντλθςθσ: 

 1200 lt/sec για Αργό  

 1500 lt/sec για αζρα 

 2200 lt/sec για  Υδρογόνο και  

 4200 lt/sec για υδρατμοφσ, τα οποία ςυμπυκνϊνονται ςτα τοιχϊματα τθσ και 

διατθροφνται ςε πολφ χαμθλζσ κερμοκραςίεσ με χριςθ υγροφ αηϊτου. 

Η πίεςθ του καλάμου καταγράφεται μζςω μιασ μονάδασ μζτρθςθσ κενοφ (vacuum gauge 

unit) θ οποία αποτελείται από ζνα μανόμετρο (MKS Baratron capacitance manometer & 

controller) και μια ιοντικι κεφαλι μζτρθςθσ (Ion Gauge 1 – IG1).  

 

 

3.1.2 Κελύ Knudsen (Effusion Cell)  
 

 

Το ςφςτθμα διακζτει δφο κελιά Knudsen (E-cell 1 και 2), ςυμμετρικά τοποκετθμζνα 

ςτο εμπρόσ και πίςω μζροσ του καλάμου ανάπτυξθσ (εικόνα 3.1 και 3.2). Τα υπό εξάχνωςθ 

υλικά τοποκετοφνται εντόσ των κελιϊν ςε κατάλλθλεσ χοάνεσ (crucibles), οι οποίεσ είναι 

ςυνικωσ καταςκευαςμζνεσ από Al2O3, PBN, Tantalum, κ.α., ζτςι ϊςτε να καλυφκοφν οι 

ανάγκεσ εξάχνωςθσ μεγάλθσ ποικιλίασ υλικϊν. 

 



 
Εικόνα 3.2: Κελί Knudsen. 

 

 Επειδι θ κερμοκραςία που αναπτφςςεται ςτα κελιά κατά τθ διάρκεια λειτουργίασ 

τουσ είναι αρκετά υψθλι (Tcell ζωσ και 2000 oC), μζςα από τθ φλάντηα διζρχεται νερό 

(εικόνα 3.2), ϊςτε να διατθρείται θ κερμοκραςία τθσ φλάντηασ ςε χαμθλά επίπεδα. Η 

καταγραφι τθσ κερμοκραςίασ γίνεται με τθ χριςθ ενόσ κερμοηεφγουσ, ενϊ θ ροι των 

ατόμων που προκφπτει από τθν εξάχνωςθ του υλικοφ μπορεί να διακοπεί μζςω ενόσ 

μαγνθτικοφ ςκζπαςτρου (shutter) το οποίο ελζγχεται από τθν κφρια μονάδα ελζγχου. 

 

 

3.1.3 Κανόνι ηλεκτρονύων (electron gun)  
 

 

Το κανόνι θλεκτρονίων διακζτει τρεισ χοάνεσ (crucible) χωρθτικότθτασ 15 cm3 για 

τθν τοποκζτθςθ των λιγότερο πτθτικϊν υλικϊν και ζνα πθνίο (filament). Εφαρμόηοντασ 

υψθλι τάςθ (4 - 10 kV) ςτο πθνίο μζςω ενόσ τροφοδοτικοφ, παράγονται θλεκτρόνια 

(δθλαδι ρεφμα μζχρι και 1 Α). Για να τα οδθγιςουμε πάνω ςτο ςτόχο (crucible), τα 

θλεκτρόνια περνοφν μζςα από ρυκμιηόμενο θλεκτρομαγνθτικό πεδίο, το οποίο 

δθμιουργείται από ζναν ιςχυρό μαγνιτθ και ζναν πυκνωτι. Ο ζλεγχοσ του θλεκτρικοφ 



πεδίου και κατ’ επζκταςθ τθσ τροχιάσ και τθσ ςάρωςθσ τθσ δζςμθσ των θλεκτρονίων πάνω 

ςτο ςτόχο κακορίηονται μζςω μιασ μονάδασ ελζγχου (dual sine sweep generator). Στο 

ςθμείο αυτό ςθμειϊνουμε ότι υπάρχει θ δυνατότθτα παρατιρθςθσ τθσ δζςμθσ των 

θλεκτρονίων που προςπίπτει πάνω το ςτόχο μζςω ενόσ παρακφρου το οποίο διακζτει 

περιςτρεφόμενο κακρζφτθ . 

 

 
Εικόνα 3.3: (α) Σχεδιάγραμμα του κανονιοφ θλεκτρονίων, (β) Το κανόνι θλεκτρονίων του 

ςυςτιματοσ. 

 

Στθ διάταξθ του κανονιοφ θλεκτρονίων υπάρχει ζνα κλειςτό κφκλωμα παροχισ 

νεροφ ϊςτε να διατθρθκεί θ κερμοκραςία των κελιϊν ςε κανονικά επίπεδα και να 

ελαχιςτοποιθκεί θ αφξθςθ τθσ κερμοκραςίασ του καλάμου. Η μετακίνθςθ του κανονιοφ 

από το ζνα κελί ςτο άλλο γίνεται μζςω ενόσ μθχανικοφ άξονα (εικόνα 3.3 β), ενϊ είναι 

δυνατι θ διακοπι τθσ ροισ των ατόμων από το ςτόχο μζςω ενόσ μαγνθτικοφ ςκζπαςτρου 

(shutter).  

 

 

 

3.2  Πειραματικι διάταξθ Περίκλαςθσ Ακτίνων Χ του 

Ι.Ε.Υ. του Ε.Κ.Ε.Φ.Ε. Δθμόκριτοσ [3.2] 

 

 

Ζνα περικλαςίμετρο ακτίνων Χ αποτελείται κυρίωσ από:  

1. Το ςφςτθμα πθγισ διζγερςθσ και παραγωγισ ακτίνων Χ . 

2. Το ςφςτθμα ειςαγωγισ ι τοποκζτθςθσ του δείγματοσ (δειγματοφορζασ).  

3. Διάφορα διαφράγματα των ακτίνων Χ.  

4. Το μονοχρωμάτορα, το ςφςτθμα διαςποράσ και το γωνιομετρικό μθχανιςμό. 



5. Το ςφςτθμα ανίχνευςθσ και ςυλλογισ των δεδομζνων.  

 

 

Εικόνα 3.4:  Ρερικλαςίμετρο D500 τθσ SIEMENS. 

 

Η δζςµθ των ακτίνων Χ παράγεται από ειδικι λυχνία (λCu = 1.54056 Å) και µζςω των 

διαφραγμάτων Β-Ι και Β-ΙΙ προςπίπτει ςτο δείγµα (το οποίο είναι τοποκετθμζνο ςε επίπεδο 

δειγματοφορζα που περιςτρζφεται με γωνιακι ταχφτθτα ω) και περικλάται. Στθ ςυνζχεια, 

θ ανακλϊμενθ από το δείγµα ακτινοβολία, αφοφ περάςει από το διάφραγμα Β-ΙΙΙ, 

καταλιγει ςτο μονοχρωμάτορα, όπου αφαιρείται θ ςυνειςφορά τθσ ακτινοβολίασ Κβ και 

τζλοσ ανιχνεφεται από τον απαρικμθτι (ςχιςμι Β-V). Η ςχιςμι του απαρικμθτι βρίςκεται 

πάνω ςτον κφκλο μζτρθςθσ (με κζντρο Ο) ςε γωνία 2θ ωσ προσ τθν αρχικι δζςμθ και 

ςτρζφεται με διπλάςια γωνιακι ταχφτθτα από το δειγματοφορζα, ϊςτε να ικανοποιείται ςε 

κάκε γωνιακι κζςθ θ αρχι του Bragg.  

 



Εικόνα 3.5: Αριςτερά: Το μθχάνθμα τθσ Rigaku SmartLab. Δεξιά: Αρχι τθσ γεωμετρίασ 

παράλλθλθσ δζςμθσ (Parallel beam geometry). 

 

Για μετριςεισ XRR, χρθςιμοποιικθκε το μθχάνθμα τθσ Rigaku SmartLab (εικόνα 3.5 

- αριςτερά) το οποίο είναι ςε κζςθ να εκτελεί και κοινζσ μετριςεισ XRD αλλάηοντασ μεταξφ 

των διαφόρων οπτικϊν διαμορφϊςεων από γεωμετρία παράλλθλθσ δζςμθσ (εικόνα 3.5 – 

δεξιά) ςε γεωμετρία Bragg - Brentano (εικόνα 3.4). Το ςθμαντικότερο εξάρτθμα αυτισ τθσ 

ςυςκευισ είναι το κάτοπτρο Göbel, που αποτελείται από πολλζσ ςτρϊςεισ με πλευρικά 

διαβακμιςμζνα πάχθ ϊςτε να μετατρζπει τθν αποκλίνουςα πρωτογενι δζςμθ ςε μια 

ζντονθ, παράλλθλθ και μονοχρωματικι δζςμθ. Αυτι δζςμθ περνά από μια ςχιςμι εφρουσ 

0.1 – 0.2 mm και προςπίπτει ςτο δείγμα. Στθ ςυνζχεια, θ ανακλϊμενθ από το δείγµα 

ακτινοβολία, αφοφ περάςει από ζνα μακρφ παράλλθλο κατευκυντιρα (collimator), 

ανιχνεφεται από τον ανιχνευτι. Και ςτισ δφο περιπτϊςεισ, το ςιμα από τον ανιχνευτι 

καταγράφεται από το ειδικό υπολογιςτικό ςφςτθμα και παρουςιάηεται ςτθν οκόνθ του 

υπολογιςτι ςαν διάγραμμα περίκλαςθσ ακτίνων Χ, όπου ςτον άξονα Χ δίνεται θ γωνία 2θ 

και ςτον άξονα Υ θ ζνταςθ των μετροφμενων ακτίνων Χ.  

 

 

3.3  Πειραματικι διάταξθ RHEED [3.1] 

 

 

Στθν εικόνα 3.6 βλζπουμε το ςφςτθμα χαρακτθριςμοφ επιφανειϊν RHEED του 

Ε.Κ.Ε.Φ.Ε «Δθμόκριτοσ». Τα όργανα παραγωγισ και μζτρθςθσ των θλεκτρονίων βρίςκονται 

εγκατεςτθμζνα ςε κάλαμο υπερυψθλοφ κενοφ (UHV).Το ςφςτθμα αποτελείται από:  

1. Κανόνι θλεκτρονίων τφπου STAIB EK-150-R1, με δυνατότθτα παραγωγισ δζςμθσ 

θλεκτρονίων ενζργειασ ζωσ και 60 keV 

2. Τροφοδοτικό υψθλισ τάςθσ 

3. CCD (Charged Coupled Device) κάμερα 

 



 
Εικόνα 3.6: Το κανόνι θλεκτρονίων RHEED STAIB EK-150-R1. 

 

Το τροφοδοτικό παρζχει υψθλι τάςθ ςτο νιμα (filament) που βρίςκεται ςτο 

εςωτερικό του κανονιοφ (κάκοδοσ), με αποτζλεςμα να εκπζμπει θλεκτρόνια. Τα 

παραγόμενα θλεκτρόνια περνοφν μζςα από ελεγχόμενο θλεκτρομαγνθτικό πεδίο με 

αποτζλεςμα να προκφπτει μια καλά εντοπιςμζνθ και μικροφ εφρουσ μονοενεργειακι δζςμθ 

πάνω ςτο δείγμα. Ραράμετροι όπωσ θ ζνταςθ, θ εςτίαςθ και θ κζςθ τθσ ακτινοβολίασ 

κακορίηονται μζςω ενόσ ελεγκτι. Τζλοσ, τα ανακλϊμενα θλεκτρόνια προςπίπτουν ςε μια 

φωςφορίηουςα οκόνθ και το ςιμα που εκπζμπεται καταγράφεται από μια κάμερα τφπου 

CCD (Charged Coupled Device) και μεταφζρεται ςτθν οκόνθ ενόσ υπολογιςτι για περαιτζρω 

ανάλυςθ. 

 

Αξίηει να ςχολιάςουμε ότι, δεδομζνου ότι ο χρόνοσ ηωισ τθσ κακόδου μειϊνεται για 

πιζςεισ ζωσ και 10-4 Torr, υπάρχει θ δυνατότθτα άντλθςθσ των διαφόρων αερίων από τθν 

περιοχι τθσ κακόδου μζςω τθσ αντλίασ κενοφ χωρίσ λάδι και τθσ ςτροβιλομοριακισ αντλίασ 

του προκαλάμου. Επίςθσ, το ςφςτθμα RHEED είναι εφοδιαςμζνο με διαγνωςτικό ζλεγχο για 

τθν καλφτερθ λειτουργία του οργάνου, ενϊ δίνει τθ δυνατότθτα διακοπισ τθσ δζςμθσ 

θλεκτρονίων (beam blanking).  

 

 

3.4  Πειραματικι διάταξθ Φαςματοςκοπίασ 
Φωτοθλεκτρονίων PES 

 

 



Στθν εικόνα 3.1 είδαμε τθ διάταξθ τθσ φαςματοςκοπίασ φωτοθλεκτρονίων του 

Ε.Κ.Ε.Φ.Ε «Δθμόκριτοσ» τφπου SPECS LHC-10 UHV. Τα όργανα παραγωγισ και μζτρθςθσ των 

θλεκτρονίων (εικόνα 3.1, ςτοιχεία 14 - 20) βρίςκονται εγκατεςτθμζνα ςε κάλαμο 

υπερυψθλοφ κενοφ (UHV). Ακολουκεί μια πιο αναλυτικι περιγραφι των ςθμαντικότερων 

ςτοιχείων τθσ διάταξθσ PES. 

 

 

3.4.1  Πηγϋσ παραγωγόσ ακτινών Χ και υπεριώδουσ 

ακτινοβολύασ 
 

 

a) Η πηγή παραγωγής ακτίνων  Χ: 

 

Η πθγι παραγωγισ ακτινϊν Χ είναι διπλισ ανόδου (Mg και Al) , τφπου SPECS XR50, 

με δυνατότθτα επιλογισ μεταξφ των γραμμϊν MgKα (hv = 1253.6 eV) και AlKα (hv = 1486.6 

eV). Ο ςυνδυαςμόσ Al /Mg είναι πολφ δθμοφιλισ διότι και οι δφο γραμμζσ δίνουν ζντονο 

φωτοθλεκτρικό φάςμα και το φυςικό πλάτοσ των γραμμϊν είναι αρκετά μικρό (0.85 eV για 

τθ γραμμι AlKα και 0.70 eV για τθν γραμμι MgKα). 

 

 

Εικόνα 3.7: Σχθματικό διάγραμμα τθσ πθγισ των ακτίνων Χ διπλισ ανόδου. 

 



Στθν εικόνα 3.7 φαίνεται ςε τομι θ γεωμετρία τθσ πθγισ παραγωγισ ακτίνων Χ. Οι 

δφο πλευρζσ τθσ ανόδου είναι φτιαγμζνεσ από Cu και είναι καλυμμζνεσ με Al και Mg, 

αντίςτοιχα. Υπάρχουν δφο γειωμζνα θμικυκλικά νιματα βολφραμίου απζναντι από κάκε 

άνοδο Mg και Al ςτα οποία εφαρμόηεται δυναμικό τθσ τάξεωσ των 10 – 15 kV. Με 

προςεκτικό ςχεδιαςμό τθσ ανόδου και τθσ τοποκζτθςθσ των θμικυκλικϊν νθμάτων, τα 

θλεκτρόνια από το κάκε νιμα επιταχφνονται και βομβαρδίηουν μόνο τθν πλευρά τθσ 

ανόδου που είναι πλθςιζςτερα ςε αυτό. Αυτά τα θλεκτρόνια μεταφζρουν τθν ενζργεια τουσ 

ςε θλεκτρόνια εςωτερικϊν ςτακμϊν, τα οποία απομακρφνονται και ςτθ ςυνζχεια 

αναπλθρϊνονται από θλεκτρόνια υψθλότερων ςτακμϊν. Οι μεταβάςεισ αυτζσ 

ςυνοδεφονται από εκπομπι φωτονίων, ενζργειασ ίςθσ με τθν ενεργειακι διαφορά των 

ςτακμϊν που ςυμμετζχουν. Η πιο ζντονθ είναι θ γραμμι Kα1,2 που εκπζμπεται από τθ 

μετάβαςθ ενόσ θλεκτρονίου από το φλοιό L2 ςτο φλοιό Κ του ατόμου τθσ ανόδου.  

 

Οι μαλακζσ ακτίνεσ Χ που δθμιουργοφνται ςτθν άνοδο περνοφν διαμζςου ενόσ 

ανοίγματοσ που είναι ςυνικωσ καλυμμζνο από λεπτό φφλλο Al, το οποίο είναι απαραίτθτο 

για να προςτατεφςει τθν επιφάνεια του δείγματοσ από τθ κζρμανςθ ι από διάςπαρτα 

θλεκτρόνια τθσ πθγισ των ακτίνων Χ.  Λόγω τθσ μεγάλθσ κερμοκραςίασ που αναπτφςςεται, 

οι άνοδοι ψφχονται κατά τθ διάρκεια λειτουργίασ τουσ με ςυνεχι ροι νεροφ. 

 

 

b) Η πηγή παραγωγής υπεριώδους ακτινοβολίας: 

 

Η διάταξθ για τθν παραγωγι υπεριϊδουσ ακτινοβολίασ αποτελείται από: 

 μια λάμπα εκκζνωςθσ ευγενοφσ αζριου He με κφρια ακτινοβολία τισ γραμμζσ Ηe I 

(21.22 eV) και Ηe II (40.814 eV), τφπου UVS35/10 τθσ εταιρείασ SPECS, 

 ζναν αερόψυκτο κάλαμο εκκζνωςθσ όπου παράγεται θ υπεριϊδθσ ακτινοβολία,  

 ζναν τριχοειδι ςωλινα χαλαηία που οδθγεί τθν ακτινοβολία προσ τθν επιφάνεια του 

δείγματοσ,  

 μία δοςιμετρικι βαλβίδα παροχισ του ευγενοφσ αερίου κακϊσ και  

 δφο γραμμζσ διαφορικισ άντλθςθσ τθσ διάταξθσ. 

 

Αρχικά γίνεται βακμιαία ειςροι του ευγενοφσ αερίου (He) ςτο ςωλινα εκκζνωςθσ μζςω 

βαλβίδασ διαρροισ μζχρι να επιτευχκοφν ςυνκικεσ πίεςθσ τθσ τάξθσ του 1 Torr. Στθ 

ςυνζχεια πραγματοποιείται θ εκκζνωςθ εφαρμόηοντασ υψθλι τάςθ ανάφλεξθσ (ignition 

voltage) ςτθν άνοδο (5 kV) και αμζςωσ θ πίεςθ του αερίου ςτο χϊρο εκκζνωςθσ μειϊνεται 

και μπορεί να επαναρυκμιςτεί θ ειςροι του αερίου ϊςτε να διατθρείται θ εκκζνωςθ. H 

ομαλι μετάβαςθ τθσ πίεςθσ από περίπου 0.1 Torr ςτο κάλαμο εκκζνωςθσ, ςτα 10-10 Torr 

ςτον κυρίωσ κάλαμο όπου είναι τοποκετθμζνο το δείγμα, επιτυγχάνεται με ςφςτθμα 

διαφορικισ άντλθςθσ.  



 

 

Εικόνα 3.8: Ρθγι υπεριϊδουσ ακτινοβολίασ που χρθςιμοποιικθκε ςτθν τεχνικι UPS. 

 

Κατά τθν εκκζνωςθ, τα άτομα του αερίου He που βρίςκονται ςε διεγερμζνθ κατάςταςθ, 

He*, αποδιεγείρονται εκπζμποντασ υπεριϊδθ ακτινοβολία ςφμφωνα με τθ ςχζςθ: [3.3] 

 )22.21(* eVhvHeHe   

Το φάςμα που προκφπτει αντιςτοιχεί ςε ακτινοβολία ενζργειασ 21.22 eV, θ οποία 

ονομάηεται ακτινοβολία της γραμμής Ι του He. Με τροποποιθμζνεσ ςυνκικεσ, όπωσ 

ελαττωμζνθ πίεςθ του αερίου He ςτον τριχοειδι ςωλινα εκκζνωςθσ, επιτυγχάνεται 

αποδιζγερςθ ιονιςμζνων ατόμων He (He+) που εκπζμπουν ςε ενζργεια 40.81 eV (He II). [3.4] 

Η ακτινοβολία που παράγεται ςτο χϊρο εκκζνωςθσ οδθγείται μζςω τριχοειδοφσ ςωλινα 

από χαλαηία ςτθν επιφάνεια του δείγματοσ. Σθμειωτζον ότι δε χρθςιμοποιείται εδϊ κάτι 

αντίςτοιχο με το παράκυρο Al τθσ τεχνικισ XPS, λόγω του ότι δε βρίςκεται υλικό με 

ικανοποιθτικζσ ιδιότθτεσ διαπερατότθτασ ςτθν ενεργειακι περιοχι τθσ ακτινοβολίασ 

UV.[3.5] 

 

 

3.4.2  Συλλογό και καταγραφό ηλεκτρονύων ςτισ τεχνικϋσ PES 
 

 

Η μζτρθςθ τθσ κινθτικισ ενζργειασ των θλεκτρονίων γίνεται με τθ βοικεια ενόσ 

αναλφτθ θλεκτρονίων. Ο αναλφτθσ που χρθςιμοποιικθκε ςτθν παροφςα εργαςία ιταν 



θμιςφαιρικοφ ομοκεντρικοφ τφπου (Concentric Hemispherical Analyser, CHA), 100 mm, 

τφπου PHOIBOS100 τθσ εταιρείασ SPECS, ικανόσ να εξυπθρετιςει και τισ δφο επιφανειακζσ 

τεχνικζσ. Μια ςχθματικι αναπαράςταςι του φαίνεται ςτθν εικόνα 3.9. Αποτελείται από μια 

ςειρά θλεκτροςτατικοφσ φακοφσ, δφο θμιςφαιρικά θλεκτρόδια και ζναν ανιχνευτι-

πολλαπλαςιαςτι θλεκτρονίων.  

 

Μετά τθν ζξοδο τουσ από το δείγμα, τα θλεκτρόνια εςτιάηονται από τουσ 

θλεκτροςτατικοφσ φακοφσ ςτθν είςοδο του αναλφτθ και αφοφ επιβραδυνκοφν εςτιάηονται 

ςτθ ςχιςμι ειςόδου. Τα δφο θμιςφαίρια του αναλφτθ  είναι οι με ακτίνεσ R1 και R2 είναι 

πολωμζνα με διαφορά δυναμικοφ ΔV οφτωσ ϊςτε μόνο τα θλεκτρόνια που περνοφν τθ 

ςχιςμι ειςόδου με ςυγκεκριμζνθ κινθτικι ενζργεια Εpass (ενζργεια διζλευςθσ) κα περάςουν 

και κα φκάςουν τελικά ςτθν ςχιςμι εξόδου για να μετρθκοφν από τον ανιχνευτι. Η τιμι τθσ 

ενζργειασ κακορίηεται από τθ ςχζςθ: 

1

2

2
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R

R

R

R

Ve
pass




        (3.1) 

Στθν πραγματικότθτα ςτον ανιχνευτι κα εςτιαςτοφν επίςθσ και θλεκτρόνια που 

ειςζρχονται με γωνία a ςε ςχζςθ με τθν εφαπτομενικι διεφκυνςθ και με διαφορά 

ενζργειασ ΔΕ από τθν ενζργεια διζλευςθσ Εpass. Το εφροσ ΔΕ των θλεκτρονίων που 

εςτιάηονται κακορίηει τθ διακριτικι ικανότθτα του αναλφτθ (ΔΕαναλ.). Συγκεκριμζνα ιςχφει 

[3.4]: 
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(3.2) 

Ππου χ θ ακτίνα των οπϊν ειςόδου και εξόδου των θλεκτρονίων ςτον θμιςφαιρικό χϊρο 

του αναλφτθ, a είναι θ μζγιςτθ γωνιακι απόκλιςθ των τροχιϊν των ειςερχομζνων 

θλεκτρονίων ςτον αναλφτθ ςε ςχζςθ με τθ μεςοκάκετο ςτο επίπεδο τθσ ειςόδου. 

Μεταβάλλοντασ το δυναμικό επιβράδυνςθσ ςτο ςφςτθμα των θλεκτρομαγνθτικϊν φακϊν 

αλλάηει θ τιμι τθσ ενζργειασ Εpass. Με αυτό τον τρόπο μποροφν να καταμετρθκοφν 

θλεκτρόνια για διαφορετικζσ κινθτικζσ ενζργειεσ. 

 



 

Εικόνα 3.9: Σφςτθμα ςυλλογισ και καταγραφισ των φωτοθλεκτρονίων που εκπζμπονται 

από το υπό ανάλυςθ δείγμα. 

 

Ο θμιςφαιρικόσ αναλφτθσ που φαίνεται ςτθν εικόνα 3.9 μπορεί να μετριςει το 

φάςμα φωτοεκπομπισ ςε μια μόνο γωνία εκπομπισ (EDC) ανά ςάρωςθ. Αυτό κάνει 

δφςκολθ και χρονοβόρα τθ χαρτογράφθςθ (mapping) τθσ επιφάνειασ Fermi. Οι μοντζρνοι 

αναλφτεσ χρθςιμοποιοφν 2D ανιχνευτζσ (θ ςχιςμι εξόδου ςε αυτι τθν περίπτωςθ δε 

χρθςιμοποιείται) που επιτρζπουν τθν ταυτόχρονθ λιψθ των καμπφλων τθσ κατανομισ τθσ 

κινθτικισ ενζργειασ (energy distribution curves, EDC) ςε ζνα μεγάλο εφροσ γωνιϊν [3.6]. Τα 

θλεκτρόνια μετά τον πολλαπλαςιαςμό τουσ προςπίπτουν ςε μια φωςφορίηουςα οκόνθ και 

το ςιμα που εκπζμπεται καταγράφεται από μια κάμερα τφπου CCD (Charged Coupled 

Device). Αφοφ τελικά το ςιμα ενιςχυκεί, μεταβιβάηεται ςε θλεκτρονικό υπολογιςτι για τθν 

τελικι καταγραφι του ςε ψθφιακι μορφι με χριςθ κατάλλθλου λογιςμικοφ (SPECTRA τθσ 

εταιρείασ SPECS). Οι φωτοκορυφζσ αναλφονται ςε μεικτζσ Gaussian - Lorentzian 

ςυναρτιςεισ (Voigt functions) μετά τθν αφαίρεςθ του υποβάκρου με τθ μζκοδο Shirley. 
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ 4: Πειραματικά 
Αποτελζςματα Δομικοφ Χαρακτθριςμοφ 

 

 

4.1  Παραςκευι δομϊν 

 

 

Τα πειράματα αφοροφν τθν ανάπτυξθ υμενίων Bi2Se3, MoSe2, HfSe2 πάνω ςε 

υποςτρϊματα AlN(0001) /Si(111) τθσ IMEC. Τα 200 nm ςτρϊματα ΑΙΝ(0001) Al - μετϊπου 

αναπτφχκθκαν επιταξιακά με τθ μζκοδο MOCVD (Metal Organic Chemical Vapor Deposition) 

πάνω ςε 200 mm υποςτρϊματα Si (111) p - τφπου (νόκευςθ με Β), ειδικισ αντίςταςθσ > 1 

Ωcm. Τυπικά, τα MOCVD ανεπτυγμζνα ςτρϊματα ΑΙΝ είναι n - τφπου νοκευμζνα. Τα 

υποςτρϊματα ΑΙΝ ζλαβαν κακαριςμό τόςο ex - situ όςο και in - situ ςτο κάλαμο ΜΒΕ. Η 

ανάπτυξθ των υμενίων πραγματοποιικθκε ςε κάλαμο ΜΒΕ υπερυψθλοφ κενοφ, με βαςικι 

πίεςθ ςτθν περιοχι των 10-10 Torr. Πλεσ οι διαδικαςίεσ ανάπτυξθσ εποπτεφκθκαν με τθν 

τεχνικι Reflection High Energy Electron Diffraction (RHEED). 

 

I. Ειςαγωγι υποςτρϊματοσ ςτο κάλαμο: 

 

1. Αρχικά, κόβουμε το υπόςτρωμα με τθ βοικεια του διαμαντοκόφτθ ςτισ διαςτάςεισ 

του δειγματοφορζα (τετράγωνο 1 cm2), με τρόπο ϊςτε θ γραμμι κοπισ να είναι 

παράλλθλθ ι κάκετθ ςτθ διεφκυνςθ ανάπτυξθσ του υποςτρϊματοσ. 

2. Στθ ςυνζχεια, ακολουκεί ex-situ χθμικόσ κακαριςμόσ: 

 10 mins ςε CHCL=CCl2 και ξζπλυμα με απιονιςμζνο νερό 

 10 mins ςε ακετόνθ και 10 mins ςε μεκανόλθ και ξζπλυμα με απιονιςμζνο νερό 

 10 mins ςε υδατικό διάλυμα HF (10% HF) και ξζπλυμα με απιονιςμζνο νερό 

3. Τοποκετοφμε το δείγμα ςε ζναν ειδικό υποδοχζα (holder) που υπάρχει ςτον 

προκάλαμο ςτον άξονα μεταφοράσ. 

4. Θζτουμε ςε λειτουργία τθ μθχανικι και τθ ςτροβιλομοριακι αντλία και περιμζνουμε 

ζωσ ότου θ πίεςθ ςτο προκάλαμο να πζςει ςτα 10-4 - 10-5 Torr. Η καταγραφι τθσ 

πίεςθσ γίνεται ςτθν οκόνθ του ελεγκτι πιζςεων ςτον πίνακα ελζγχου. 

5. Ανοίγουμε τθ βαλβίδα διαχωριςμοφ καλάμου/προκαλάμου (gate valve) και 

ειςάγουμε τον υποδοχζα ςτον κεντρικό κάλαμο. Αποςπάμε με το ςφςτθμα 

περιςτροφισ του υποςτρϊματοσ τον υποδοχζα από τον άξονα μεταφοράσ και ο 

τελευταίοσ αποςφρεται ςτον προκάλαμο. Κλείνουμε τθ βαλβίδα αςφαλείασ 

περιμζνοντασ θ πίεςθ του καλάμου να πζςει περίπου ςτα 10-9 − 10-10 Torr. 

 

II. In-situ κακαριςμόσ του υποςτρϊματοσ: 

 



1. Τοποκετοφμε το υπόςτρωμα με χειριςτιριο (manipulator) ςτθ κζςθ που μποροφμε 

να παρακολουκιςουμε τισ αλλαγζσ ςτθν επιφάνειά του μζςω του RHEED. 

Ραράλλθλα, ανοίγουμε το πρόγραμμα RHEEDview, ϊςτε να ζχουμε μια εικόνα του 

RHEED ςτον υπολογιςτι μασ. 

2. Ανοίγουμε τθν πθγι ρεφματοσ του υποςτρϊματοσ και μζςα από το πρόγραμμα 

ελζγχου δίνουμε τθν εντολι να αυξθκεί θ κερμοκραςία ςτο υπόςτρωμα ςτουσ 650 
oC με ρυκμό 35 oC/min ϊςτε να κακαρίςει θ επιφάνειά του. 

3. Διατθροφμε το υπόςτρωμα ςε αυτιν τθ κερμοκραςία για 15 min και ςτθ ςυνζχεια 

αυξάνουμε τθ κερμοκραςία ςτουσ 730 oC και τθ διατθροφμε για 1 min. Η ανόπτθςθ 

του υποςτρϊματοσ ζχει ωσ αποτζλεςμα τθ ςταδιακι εμφάνιςθ επιπλζον κροςςϊν 

περίκλαςθσ ςτο φάςμα RHEED. 

4. Αφοφ ολοκλθρωκεί ο κακαριςμόσ τθσ επιφάνειασ, τραβάμε φωτογραφία τθσ εικόνασ 

RHEED και κατεβάηουμε τθ κερμοκραςία του κακαροφ πλζον υποςτρϊματοσ ςτθν 

επικυμθτι κερμοκραςία ανάπτυξθσ. Η κακαρι επιφάνεια, απαλλαγμζνθ από C και 

O, μπορεί να επαλθκευτεί από in-situ φαςματοςκοπία φωτοθλεκτρονίων ακτίνων Χ. 

 

Η εναπόκεςθ μπορεί να αρχίςει χρθςιμοποιϊντασ τα κελιά Knudsen ι το κανόνι 

θλεκτρονίων για τθν εξάχνωςθ των υλικϊν. Το Bi είναι εφτθκτο μζταλλο ( CT oBi

melt 4.271 ), 

για αυτό και θ εξάχνωςι του πραγματοποιείται με χριςθ κελιοφ Knudsen. Αντικζτωσ, τα 

μζταλλα Mo ( CT oMo

melt 2231 ), Hf ( CT oHf

melt 2623 ) είναι δφςτθκτα, οπότε είναι 

απαραίτθτθ θ χριςθ κανονιοφ θλεκτρονίων. Και ςτισ τρεισ περιπτϊςεισ πάντωσ, κρίνεται 

απαραίτθτο ζνα περιβάλλον πλοφςιο ςε Se[4.1, 4.2]. 

 

III. Ανάπτυξθ υμενίων  Bi2Se3: 

 

1. Ανεβάηουμε τα κελιά Knudsen που περιζχουν τα υψθλισ κακαρότθτασ Se (99.999%) και 

Bi (99.997%) ςτθν κατάλλθλθ κερμοκραςία ( CTCT oBi

cell

oSe

cell 590,187  ) για τθν 

εξάχνωςι τουσ. 

2. Τοποκετοφμε το υπόςτρωμα με χειριςτιριο (manipulator) ςτθ κζςθ ανάπτυξθσ και 

ανεβάηουμε τθ κερμοκραςία του.   

3. Αφοφ το υπόςτρωμα φτάςει ςτθ κερμοκραςία ανάπτυξθσ (300 οC), ανοίγουμε τα 

ςκζπαςτρα των κελιϊν Se και Bi, επιτρζποντασ μια αναλογία ροισ Bi/Se ~ 1:20 για να 

αποκτιςουμε ζνα ρυκμό ανάπτυξθσ 1.5 QL/min. Το πάχοσ του υμενίου 

παρακολουκείται μζςω του κρυςτάλλου RM2. 

4. Στο τζλοσ τθσ εναπόκεςθσ κλείνουμε τα ςκζπαςτρα και δίνουμε εντολι μζςω του 

υπολογιςτι να κατζβει θ κερμοκραςία του κελιοφ Knudsen κακϊσ και θ κερμοκραςία 

ςτο υπόςτρωμα, ςτθ κερμοκραςία περιβάλλοντοσ, για να βγάλουμε το δείγμα από το 

κάλαμο. 

 

Σθμειϊνουμε ότι τα υμζνια Bi2Se3 πάνω ςε AlN μποροφν να παραςκευαςτοφν με μία 

διαδικαςία ανάπτυξθσ ενόσ-βιματοσ, αντίκετα από τθν περίπτωςθ του Bi2Se3 πάνω ςε ΑΙ2Ο3 

[4.3] όπου, λόγω τθσ επιταξίασ van der Waals, το Bi και το Se αλλθλεπιδροφν πολφ αςκενϊσ 

με το υπόςτρωμα, απαιτϊντασ τθν ανάπτυξθ ενόσ ρυκμιςτικοφ (buffer) ςτρϊματοσ 



χαμθλότερθσ κερμοκραςίασ (άρα φτωχότερθσ ποιότθτασ) για να επιτφχουν υμζνια υψθλισ 

ποιότθτασ. 

 

IV. Ανάπτυξθ υμενίων  MoSe2, HfSe2: 

 

1. Ανεβάηουμε το κελί Knudsen που περιζχει το υψθλισ κακαρότθτασ Se (99.999%) ςτθν 

κατάλλθλθ κερμοκραςία ( CT oSe

cell 187 ) για τθν εξάχνωςι του. 

2. Φζρνουμε τον άξονα του κανονιοφ θλεκτρονίων ςτθν κατάλλθλθ κζςθ ϊςτε θ δζςμθ 

θλεκτρονίων να κατευκφνεται είτε πάνω ςτο υψθλισ κακαρότθτασ Μο (99.95%) είτε 

πάνω ςτο Hf (99.95%).  

3. Τοποκετοφμε το υπόςτρωμα με χειριςτιριο (manipulator) ςτθ κζςθ ανάπτυξθσ και 

ανεβάηουμε τθ κερμοκραςία του.   

4. Αφοφ το υπόςτρωμα φτάςει ςτθ κερμοκραςία ανάπτυξθσ (390 oC για ανάπτυξθ MoSe2, 

570 °C για ανάπτυξθ HfSe2), ανοίγουμε το ςκζπαςτρο του κελιοφ Se και παράλλθλα 

εφαρμόηουμε τάςθ ςτο κανόνι θλεκτρονίων και ρυκμίηουμε τθν ζνταςθ τθσ δζςμθσ 

ϊςτε να παίρνουμε τον επικυμθτό ρυκμό εξάχνωςθσ. 

5. Στθ ςυνζχεια ανοίγουμε το ςκζπαςτρο του κανονιοφ και ξεκινάμε τθ διαδικαςία 

ανάπτυξθσ παρακολουκϊντασ το πάχοσ του υμενίου μζςω του κρυςτάλλου RM2. Τα 

υμζνια MoSe2 αναπτφςςονται κάτω από ςυνκικεσ πλοφςιεσ ςε Se με μια αναλογία ροισ 

Μο /Se ~ 1:17 και με ρυκμό ανάπτυξθσ MoSe2 ~3 ML/min. Αντίςτοιχα, τα υμζνια HfSe2 

αναπτφςςονται με μια αναλογία ροισ Hf /Se ~ 1: 15 και με ρυκμό ανάπτυξθσ HfSe2 ~3 

ML/min. 

6. Στο τζλοσ τθσ εναπόκεςθσ κλείνουμε τα ςκζπαςτρα και δίνουμε εντολι μζςω του 

υπολογιςτι να κατζβει θ κερμοκραςία του κελιοφ Knudsen κακϊσ και θ κερμοκραςία 

ςτο υπόςτρωμα, ςτθ κερμοκραςία περιβάλλοντοσ, για να βγάλουμε το δείγμα από το 

κάλαμο. 

 

 

4.2  Αποτελζςματα RHEED 

 

 

Η εικόνα 4.1 δείχνει τα in - situ RHEED patterns μιασ δομισ 3QLs Βi2Se3 /ΑΙΝ(0001)
 

και του γυμνοφ υποςτρϊματοσ ΑΙΝ(0001) κατά μικοσ τθσ διεφκυνςθσ *11-20+ του ΑΙΝ. Η 

διεφκυνςθ *11-20+ ςε μια εξαγωνικι δομι είναι θ πιο πυκνι ςε άτομα, για αυτό και όλα τα 

αποτελζςματα παρουςιάηονται κατά μικοσ αυτισ. Τα υμζνια που αναπτφχκθκαν ςε 

χαμθλότερεσ κερμοκραςίεσ από 150 oC ιταν φτωχισ ποιότθτασ, ωςτόςο θ ποιότθτα 

βελτιϊνεται ςθμαντικά κακϊσ θ κερμοκραςία αυξάνεται μζχρι 300 oC, μζχρι ότου το υμζνιο 

να γίνει κερμικά αςτακζσ ςε πολφ υψθλότερεσ κερμοκραςίεσ. Για αυτό το λόγο επιλζξαμε 

μία διαδικαςία ανάπτυξθσ ενόσ - βιματοσ ςτθ βζλτιςτθ κερμοκραςία 300 oC. Στθν εικόνα 

4.1 (c) παρατθροφνται 2 διακριτά patterns που αντιςτοιχοφν ςε 2 διαφορετικά εξαγωνικά 

πλζγματα, με τισ εςωτερικζσ ράβδουσ (streaks) να αποδίδονται ςτο Bi2Se3, ενϊ οι 



εξωτερικζσ ςτο υπόςτρωμα ΑΙΝ, ςε ςυμφωνία με μια αναντιςτοιχία ςτισ πλεγματικζσ 

ςτακερζσ του υποςτρϊματοσ ΑΙΝ τφπου-wurtzite ( ~AlNa 3.11 Å) [4.4] και του 

ρομβοεδρικοφ Bi2Se3 ( ~
32SeBia 4.14 Å) [4.5, 4.6]: 
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Εικόνα 4.1: RHEED patterns (a) του γυμνοφ ΑΙΝ(0001) και (b) τθσ δομισ 3QLs Βi2Se3 

/ΑΙΝ(0001)
  

ςτθ βζλτιςτθ κερμοκραςία των 300 οC κατά μικοσ τθσ *11-20+ του ΑΙΝ. Τα μπλε 

βζλθ προσ τα κάτω δείχνουν τισ ράβδουσ του ΑΙΝ, ενϊ τα κόκκινα βζλθ προσ τα πάνω 

δείχνουν τισ ράβδουσ του Bi2Se3. Δεξιά απεικονίηεται θ διεφκυνςθ *11-20] θ οποία 

μεταφράηεται ςε *110+ ςτθν 3 - αξονικι εξαγωνικι ςθμειογραφία.  

 

Ραρά τθ μεγάλθ αναντιςτοιχία πλεγμάτων, τα φάςματα RHEED υποδεικνφουν ότι οι 

2 εξαγωνικζσ μοναδιαίεσ κυψελίδεσ είναι τζλεια ευκυγραμμιςμζνεσ ζτςι ϊςτε *11-20]
32SeBi

//[11-20] AlN . Το ανεπτυγμζνο υμζνιο και το υπόςτρωμα αλλθλεπιδροφν μόνο μζςω 

αςκενϊν δυνάμεων van der Waals, επομζνωσ, θ επίδραςθ τθσ αναντιςτοιχίασ των 

πλεγμάτων είναι πολφ μικρι. Τα 2 εξαγωνικά πλζγματα ευκυγραμμίηονται in-plane με 

ακριβι αντιςτοίχιςθ 3
32SeBi  (=12.42 Å) με 4 AlN (=12.44 Å), οδθγϊντασ ςε καλά 

προςανατολιςμζνο μονοκρυςταλλικό υμζνιο. Τζλοσ, δεν παρατθροφνται περιςτρεφόμενεσ 

περιοχζσ (rotational domains) 30° ι 90° ςτα φάςματα RHEED, υποδθλϊνοντασ ότι το Bi2Se3 

αναπτφςςεται ςε μορφι μονοκρυςτάλλου.  

 

Η εικόνα 4.2 δείχνει τα in-situ RHEED patterns ενόσ δείγματοσ 1ML MoSe2 

/ΑΙΝ(0001) και του γυμνοφ υποςτρϊματοσ ΑΙN(0001) κατά μικοσ τθσ *11-20] azimuth του 

ΑΙΝ. Το MoSe2 εναποτίκεται επί του υποςτρϊματοσ ΑΙN /Si(111) χρθςιμοποιϊντασ μια 

διαδικαςία 2 βθμάτων: 



1. Αρχικά, το MoSe2 αναπτφςςεται ςε ςχετικά χαμθλι κερμοκραςία (350 oC) ςε ςυνκικεσ 

UHV, με φτωχι κρυςταλλικι ποιότθτα όπωσ παρατθρείται από το κολό RHEED pattern 

(εικόνα 4.2 (b)). 

2. Για αυτό το λόγο, ςτο δεφτερο ςτάδιο, πραγματοποιείται ανόπτθςθ μετά τθν 

εναπόκεςθ ςε ςυνκικεσ UHV ςτουσ 690 oC, δίνοντασ ωσ αποτζλεςμα μια ςθμαντικά 

βελτιωμζνθ κρυςταλλικότθτα (εικόνα 4.2 (c)).  

 

 

Εικόνα 4.2: RHEED patterns ενόσ 1ML MoSe2 που εναποτζκθκε πάνω ςε ΑΙN(0001) με μια 

διαδικαςία 2 βθμάτων. (a) RHEED patterns ςτο γυμνό ΑΙN(0001) κατά μικοσ τθσ *11-20]. (b) 

Το MoSe2 που εναποτζκθκε πάνω ςε ΑΙN(0001) ςτουσ 350 °C δείχνει χαμθλι κρυςταλλικι 

ποιότθτα, ενϊ, (c) μετά τθν ανόπτθςθ ςτουσ  690 °C ζγινε εξαιρετικά κρυςταλλικό με τα 

επίπεδα *11-20]MoSe2//[11-20]AlN. Τα μπλε βζλθ προσ τα κάτω δείχνουν τισ ράβδουσ του ΑΙN, 

ενϊ τα κόκκινα βζλθ προσ τα πάνω δείχνουν τισ ράβδουσ του MoSe2. 

 

Το ραβδωτό (streaky) RHEED pattern ενόσ 1ML MoSe2 ςτθν εικόνα 4.2 (c) 

υποδεικνφει ότι οι 2 εξαγωνικζσ κυψελίδεσ είναι απόλυτα ευκυγραμμιςμζνεσ ζτςι ϊςτε *11-

20]MoSe2//[11-20]AlN. Η ςχεδόν μθ ανιχνεφςιμθ διαφορά ςτισ ςχετικζσ κζςεισ των ράβδων 

(streaks) των πλεγμάτων MoSe2 και ΑΙN αντανακλά τθ ςχετικά μικρι αναντιςτοιχία ςτισ 

πλεγματικζσ ςτακερζσ του εξαγωνικοφ MoSe2 ( ~
2MoSea 3.299 Å) [4.7] και του 

υποςτρϊματοσ ΑΙN τφπου - wurtzite ( ~AlNa 3.11 Å) [4.4]:  
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και αυτόσ μπορεί να είναι ο λόγοσ για τον τζλειο προςανατολιςμό του κρυςτάλλου MoSe2 

ςε ςχζςθ με το υπόςτρωμα.  

 

Λόγω τθσ υψθλισ ποιότθτασ επιταξιακισ ανάπτυξθσ λεπτϊν υμενίων Bi2Se3 
ςε 

υποςτρϊματα AlN(0001), παρακινθκικαμε να χρθςιμοποιιςουμε 5QL Bi2Se3 
ωσ ενδιάμεςο 

ςτρϊμα για τθν ανάπτυξθ 2ML MoSe2. Τα αποτελζςματα ςτθν εικόνα 4.3 δείχνουν ότι και τα 

δφο ςτρϊματα Bi2Se3 
και MoSe2 είναι επιταξιακά και απόλυτα προςανατολιςμζνα με το 

υπόςτρωμα AlN ζτςι ϊςτε *11-20]MoSe2//[11-20]Bi2Se3//[11-20]AlN. Είναι αξιοςθμείωτο το 

γεγονόσ ότι το MoSe2 αναπτφςςεται πολφ προςανατολιςμζνα πάνω ςτο Bi2Se3, παρά τθ 

μεγάλθ αναντιςτοιχία των πλεγματικϊν ςτακερϊν μεταξφ των δφο υλικϊν: 
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Εικόνα 4.3: RHEED patterns 2ML MoSe2 που εναποτζκθκαν πάνω ςε 5QL Bi2Se3 
ρυκμιςτικό 

ςτρϊμα που αναπτφχκθκε επιταξιακά πάνω ςε AlN(0001). (a) RHEED patterns ςτο γυμνό 

AlN(0001) κατά μικοσ τθσ *11-20]. (b) 5QL Bi2Se3 
ρυκμιςτικοφ ςτρϊματοσ αναπτφχκθκε 

επιταξιακά πάνω ςε AlN(0001) ςτουσ 300 °C με υψθλι κρυςταλλικότθτα, (c) MoSe2 που 

εναποτζκθκε πάνω ςτο ρυκμιςτικό ςτρϊμα Bi2Se3 
ςτουσ 300 °C και αναπτφχκθκε 

επιταξιακά με τα επίπεδα *11-20]MoSe2//[11-20]Bi2Se3. Τα μπλε και κίτρινα βζλθ προσ τα κάτω 

δείχνουν τισ ράβδουσ των AlN και Bi2Se3 
αντίςτοιχα. Τα κόκκινα βζλθ προσ τα πάνω 

δείχνουν τισ ράβδουσ του MoSe2. 

 



Δεδομζνου ότι το Bi2Se3 
αποςυντίκεται ςε κερμοκραςίεσ υψθλότερεσ από 300 °C 

ςτο κενό, θ παρουςία του ρυκμιςτικοφ (buffer) ςτρϊματοσ Bi2Se3 
προάγει τθν ανάπτυξθ του 

MoSe2 ςε πολφ χαμθλότερεσ κερμοκραςίεσ υποςτρϊματοσ (300 °C) ςε ςφγκριςθ με τθν 

άμεςθ εναπόκεςι του επί του υποςτρϊματοσ AlN(0001) (690 °C) (εικόνα 4.2 (c)), χωρίσ 

μείωςθ τθσ επιταξιακισ ποιότθτασ. Η ικανότθτα να μειϊνουμε τθ κερμοκραςία ανάπτυξθσ 

τζτοιων 2D υλικϊν κα μποροφςε να ωφελιςει τθν καταςκευι ςυςκευϊν μεγάλθσ κλίμακασ, 

ειδικά για εφαρμογζσ όπου απαιτείται ετερογενισ ολοκλιρωςθ με ςυςκευζσ Si. 

 

Στθ ςυνζχεια εξετάςτθκε in-situ με RHEED θ ανάπτυξθ υμενίου 8ML HfSe2 πάνω ςε 

υπόςτρωμα AlN(0001). Είναι ςαφζσ από το διάχυτο ραβδωτό pattern που καταγράφτθκε 

κατά μικοσ τθσ *11-20+ του AlN ότι θ ποιότθτα του HfSe2 ςτουσ 570 °C είναι φτωχι (εικόνα 

4.4 (b)). Ρροκειμζνου να βελτιωκεί θ ποιότθτα του κρυςτάλλου, διεξιχκθ μια ανόπτθςθ 

μετά τθν εναπόκεςθ ςτουσ 800 oC, με αποτζλεςμα μια ςθμαντικά βελτιωμζνθ 

κρυςταλλικότθτα, όπωσ αποδεικνφεται από τισ διακριτζσ επιμικεισ ράβδουσ (εικόνα 4.4 

(c)). Ραρατθροφμε επίςθσ ότι οι αποςτάςεισ των ράβδων του HfSe2 είναι ελαφρϊσ 

μικρότερεσ από αυτζσ του υποςτρϊματοσ AlN, ςε ςυμφωνία με το γεγονόσ ότι το HfSe2 ζχει 

μια μεγαλφτερθ in-plane πλεγματικι ςτακερά ( ~
2HfSea 3.748 Å) [4.8, 4.9] από το AlN (

~AlNa 3.11 Å) [4.4]: 
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Εικόνα 4.4: RHEED patterns 8ML HfSe2 που αναπτφχκθκε επιταξιακά πάνω ςε AlN(0001). (a) 

RHEED patterns ςτο γυμνό AlN(0001) κατά μικοσ τθσ *11-20] azimuth. (b) 8ML HfSe2 
αναπτφχκθκε επιταξιακά πάνω ςε AlN(0001) ςτουσ 570 °C (c) 8ML HfSe2/AlN(0001)/Si(111) 

μετά τθν ανόπτθςθ ςτουσ 800 °C με υψθλι κρυςταλλικότθτα, με τα επίπεδα *11-20]HfSe2 



//[11-20]AlN. Τα μπλε βζλθ προσ τα κάτω δείχνουν τισ ράβδουσ του AlN, ενϊ τα κόκκινα βζλθ 

προσ τα πάνω δείχνουν τισ ράβδουσ του HfSe2. 

 

Για άλλθ μία φορά απολαμβάνουμε τα πλεονεκτιματα τθσ van der Waals επιταξίασ, 

κακϊσ θ επίδραςθ τθσ αναντιςτοιχίασ των πλεγμάτων δεν ειςάγει κάποια αιςκθτι μθχανικι 

τάςθ ςτο υμζνιο. Τόςο το υμζνιο, όςο και το υπόςτρωμα αλλθλεπιδροφν μόνο μζςω 

αςκενϊν δυνάμεων van der Waals και διατθροφν τισ πλεγματικζσ τουσ ςτακερζσ, 

οδθγϊντασ ςε τζλεια in - plane ευκυγράμμιςθ των 2 εξαγωνικϊν πλεγμάτων με ακριβι 

αντιςτοίχιςθ 14
2HfSe  (=52.94 Å) με 17 AlN (=52.87 Å). Επιπλζον, θ απουςία πρόςκετων 

ράβδων υποδεικνφει επίςθσ τθν απουςία περιςτρεφόμενων κατά 30ο ι 90ο περιοχϊν 

(rotational domains), που ςθμαίνει ότι τα ςτρϊματα είναι εξαιρετικά προςανατολιςμζνοι 

μονοκρφςταλλοι που επεκτείνονται ςε ολόκλθρο το διςκίο (wafer).  

 

Στθν εικόνα 5 αξιολογοφμε με in - situ RHEED τθν ανάπτυξθ 4ML HfSe2 πάνω ςε 

υπόςτρωμα AlN χρθςιμοποιϊντασ 5QL Bi2Se3 ρυκμιςτικό ςτρϊμα. Η παρουςία του 

ρυκμιςτικοφ ςτρϊματοσ Bi2Se3 προάγει τθν ανάπτυξθ του HfSe2 ςε πολφ χαμθλότερεσ 

κερμοκραςίεσ υποςτρϊματοσ (300 °C) ςε ςφγκριςθ με τθν άμεςθ εναπόκεςι του επί του 

υποςτρϊματοσ AlN(0001) (570 °C) (εικόνα 4.4 (c)), ωςτόςο υςτερεί ςε κρυςταλλικι 

ποιότθτα. Αυτό ενδεχομζνωσ μπορεί να δικαιολογθκεί, ςφμφωνα με μια πρόςφατθ 

αναφορά [4.10], από το γεγονόσ ότι τα TMDCs και ειδικά το HfSe2 είναι ευάλωτα ςτθν 

οξείδωςθ όταν εκτίκενται ςτον αζρα μετά τθν ανάπτυξθ και προτείνεται όςο πιο υψθλι 

κερμοκραςία υποςτρϊματοσ για τθν ανάπτυξθ πιο χθμικά ςτακερϊν υμενίων HfSe2 με 

βελτιωμζνθ κρυςταλλικι ποιότθτα. Συνολικά, ωςτόςο, τα αποτελζςματα δείχνουν ότι τα 

δφο ςτρϊματα Bi2Se3 
και HfSe2 είναι επιταξιακά και απόλυτα προςανατολιςμζνα μεταξφ 

τουσ ζτςι ϊςτε [11-20]HfSe2//[11-20]Bi2Se3. Η μικρι διαφορά ςτισ ςχετικζσ κζςεισ των ράβδων 

(streaks) των πλεγμάτων HfSe2 και Bi2Se3 αντανακλά τθ ςχετικά μικρι αναντιςτοιχία ςτισ 

πλεγματικζσ ςτακερζσ του HfSe2 και του Bi2Se3:  
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Εικόνα 4.5: RHEED patterns 4ML HfSe2 που εναποτζκθκαν πάνω ςε 5QL Bi2Se3 
ρυκμιςτικό 

ςτρϊμα πάνω ςε AlN(0001). (a) 5QL Bi2Se3 
ρυκμιςτικοφ ςτρϊματοσ που αναπτφχκθκε 

επιταξιακά πάνω ςε AlN(0001) ςτουσ 300 °C με υψθλι κρυςταλλικότθτα, (b) 4ML HfSe2 που 

εναποτζκθκε πάνω ςτο ρυκμιςτικό ςτρϊμα Bi2Se3 
ςτουσ 300 °C και αναπτφχκθκε 

επιταξιακά με τα επίπεδα [11-20]HfSe2//[11-20]Bi2Se3. Τα μπλε βζλθ προσ τα κάτω δείχνουν τισ 

ράβδουσ του Bi2Se3, ενϊ τα κόκκινα βζλθ προσ τα πάνω δείχνουν τισ ράβδουσ του HfSe2. 

 

Τζλοσ, ςτθν εικόνα 4.6 βλζπουμε τα RHEED patterns 4ML MoSe2 που αναπτφχκθκαν 

ςτουσ 690 οC πάνω από 2ML ρυκμιςτικό ςτρϊμα (buffer layer) HfSe2. Τα RHEED patterns 

υποδεικνφουν ότι οι μονοκρφςταλλοι MoSe2 είναι ςε καλι ευκυγράμμιςθ με το εξαγωνικό 

πλζγμα του HfSe2, χωρίσ περιςτρεφόμενεσ περιοχζσ, μαηί με μια επίπεδθ επιφάνεια. 

Επιπλζον, θ μικρι διαφορά ςτισ ςχετικζσ κζςεισ των ράβδων των εξαγωνικϊν πλεγμάτων 

HfSe2 και MoSe2 αντανακλά τθ ςχετικά μικρι αναντιςτοιχία ςτισ πλεγματικζσ ςτακερζσ τουσ:  
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Εικόνα 4.6: RHEED patterns 4ML MoSe2 που εναποτζκθκαν πάνω ςε 4ML HfSe2 
ρυκμιςτικό 

ςτρϊμα πάνω ςε AlN(0001). (a) 4ML HfSe2 
ρυκμιςτικοφ ςτρϊματοσ που αναπτφχκθκε 

επιταξιακά πάνω ςε AlN(0001) ςτουσ 570 °C με χαμθλι κρυςταλλικότθτα, (b) 4ML MoSe2 
που εναποτζκθκε πάνω ςτο ρυκμιςτικό ςτρϊμα HfSe2 

ςτουσ 570 °C και αναπτφχκθκε 

επιταξιακά με τα επίπεδα [11-20]HfSe2//[11-20]ΜοSe2. Τα μπλε βζλθ προσ τα κάτω δείχνουν τισ 

ράβδουσ του MoSe2, ενϊ τα κόκκινα βζλθ προσ τα πάνω δείχνουν τισ ράβδουσ του HfSe2. 

 

 

 

4.3  Αποτελζςματα XRD, XRR 

 

 

Η ανάπτυξθ των υμενίων Bi2Se3, MoSe2, HfSe2 ςε κάλαμο ΜΒΕ υπερυψθλοφ κενοφ, 

με βαςικι πίεςθ ςτθν περιοχι των 10-10 Torr, επιτρζπει τον in - situ ζλεγχό τουσ με 

περίκλαςθ υψθλισ ενζργειασ ανακλϊμενων θλεκτρονίων (RHEED), φαςματοςκοπία 

φωτοθλεκτρονίων ακτίνων  Χ (ΧPS) και υπεριϊδουσ ακτινοβολίασ (UPS). Κατ’ αυτόν τον 

τρόπο, τα πειράματα περίκλαςθσ ακτίνων Χ ζπονται των υπολοίπων, ωςτόςο κα 

αναφερκοφν πρϊτα για να ολοκλθρωκεί ο δομικόσ χαρακτθριςμόσ αυτϊν των δομϊν.  

 

Στθν εικόνα 4.7 φαίνονται οι κορυφζσ περίκλαςθσ από το γυμνό υπόςτρωμα 

AlN(0001) /Si(111)  που καταςκευάςτθκαν από τθν IMEC. Το Si κρυςταλλϊνεται ςτθ δομι 

διαμαντιοφ, ενϊ το AlN απαντάται ςε δφο διαφορετικζσ φάςεισ: τθν εξαγωνικι δοµι 

wurtzite (α-phase) που είναι θ πιο κερµοδυναµικά ςτακερι και µια µεταςτακισ (β-phase) 

δοµι zincblende. Επειδι οι α- και β- φάςεισ διαφζρουν µόνο ωσ προσ τθν ακολουκία 

ςτοίβαξθσ των ατόµων N και του Al, θ ςυνφπαρξθ των δφο φάςεων είναι πικανι ςε 

επιταξιακά ςτρϊµατα. Είναι φανερό από τθν εικόνα 4.7 και τθ βάςθ δεδομζνων για τα δφο 

υλικά ότι τόςο το AlN όςο και το Si είναι μονοκρυςταλλικά, αφοφ εμφανίηονται μόνο οι 

κορυφζσ περίκλαςθσ (0 0 0 2), (0 0 0 4) τθσ δομισ wurtzite για το AlN και οι (1 1 1) και (2 2 

2) για το Si.  
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Εικόνα 4.7: Κορυφζσ περίκλαςθσ του υποςτρϊματοσ AlN(0001) /Si(111). Για τθν ερμθνεία 

των κορυφϊν περίκλαςθσ χρθςιμοποιικθκε θ βάςθ δεδομζνων XRD: PDF2-DATABASE SET1-

47 POWDER DIFFRACTION FILE. 

 

 

Πίνακασ 4.1: Βάςθ δεδομζνων για τα υλικά του υποςτρϊματοσ AlN(0001) /Si(111). 

 

 

Για να βροφμε τισ χαρακτθριςτικζσ κορυφζσ του Bi2Se3, ςυγκρίνουμε ζνα παχφ 

υμζνιο 23QLs Bi2Se3 με το γυμνό υπόςτρωμα AlN(0001) /Si(111). Η κρυςταλλικι δομι του 

Bi2Se3 είναι εξαγωνικι (ανικει ςτθν ομάδα χϊρου P63/mmc) και αποτελείται από 3 δομζσ 

πενταπλϊν ςτρωμάτων (Quintuple Layer, QL) Se – Bi – Se – Bi – Se ανά μοναδιαία κυψελίδα 

που ςυνδζονται αςκενϊσ με δυνάμεισ Van der Waals κατά μικοσ του άξονα c. Από τθν 

εικόνα 4.8 και τον πίνακα 5.2 παρατθροφμε ςθμαντικζσ κορυφζσ περίκλαςθσ από τα 

επίπεδα (h k l) = (0 0 3i), όπου i є Ν, το οποίο αναμενόταν επειδι θ ανάπτυξι του Bi2Se3 



πραγματοποιείται κατά τον άξονα c, υποδεικνφοντασ ότι οι κρφςταλλοι Bi2Se3 είναι 

εξαιρετικά προςανατολιςμζνοι. 
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Εικόνα 4.8: Σφγκριςθ εικόνων περίκλαςθσ από το υμζνιο 23QLs Bi2Se3 /AlN(0001) /Si(111) 

(κόκκινο) και το γυμνό υπόςτρωμα AlN(0001) /Si(111) (μαφρο).  

 

Από τθ γωνιακι κζςθ 2θ των κορυφϊν περίκλαςθσ του Bi2Se3, με εφαρμογι του 

νόμου του Bragg (2.2) μποροφμε να προςδιορίςουμε τθν τιμι d τθσ διαςτρωματικισ 

(interlayer) απόςταςθσ τθσ οικογζνειασ των επιπζδων (0 0 3). Από τον πίνακα 4.2 βλζπουμε 

ότι θ απόςταςθ d είναι ~ 9.56 Å, που αντιςτοιχεί ςτο πάχοσ 1QL Bi2Se3 ςε εξαιρετικι 

ςυμφωνία με τθ βιβλιογραφία [4.11] , [4.12]. 

 

Πίνακασ 5.2: Κορυφζσ περίκλαςθσ του Bi2Se3. 

n 2θexperiment (
ο) 2θdatabase (

ο) (h k l) d (Å) 

1 9.3048 9.243 (0 0 3) 9.77988 

2 18.6138 18.559 (0 0 6) 9.52595 

3 28.033 28.009 (0 0 9) 9.541 

4 37.7613 37.669 (0 0 12) 9.52146 

5 47.6869 47.607 (0 0 15) 9.52754 

6 58.0675 57.917 (0 0 18) 9.52287 

7 68.9743 68.789 (0 0 21) 9.52272 



 

Σε ζνα επιταξιακά ανεπτυγμζνο υλικό, θ πάνω και θ κάτω επιφάνεια είναι λεία, 

χωρίσ αιωροφμενουσ δεςμοφσ, και κατ’ αυτόν το τρόπο θ δζςμθ ακτίνων Χ ςυμβάλλει 

ενιςχυτικά και από τισ 2 επιφάνειεσ. Μια ζνδειξθ ομαλϊν διεπιφανειϊν και καλισ 

ομοιογζνειασ αποτελοφν οι ταλαντϊςεισ Kiessig [4.3] όπου εμφανίηονται ςε μικρζσ γωνίεσ θ 

( < 20ο ), όπωσ φαίνεται ςτθν εικόνα 4.9.  
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Εικόνα 4.9: Λεπτομερισ εξζταςθ τθσ κορυφισ περίκλαςθσ από τα επίπεδα (0 0 3) που 

εμφανίηονται κροςςοί Keissing (Keissing fringes) από ζνα υμζνιο 23QLs Bi2Se3 με 

εκτιμϊμενο πάχοσ 20 nm. 

 

Από τθν απόςταςθ 2 γειτονικϊν, ίδιων κροςςϊν (min ή max) μποροφμε να υπολογίςουμε το 

πάχοσ t του υμενίου:   

)sin(sin2 1 mm

t







        

 
(4.1) 

, όπου 1, mm : γωνιακι κζςθ m, m+1 κροςςοφ Keissing (rad), : μικοσ κφματοσ ακτίνων Χ 

(λCuKa1 = 15.4056 nm). Από τθν παραπάνω ςχζςθ και για διάφορουσ γειτονικοφσ κροςςοφσ 

Kiessig, εκτιμικθκε το πάχοσ του υμενίου Bi2Se3 /AlN /Si ςτα ~ 20 nm, πολφ κοντά ςε αυτό 

που αναμζναμε για 23QLs Bi2Se3 (= 23 * 0.956 nm ~ 22 nm).  

 

Στθν εικόνα 4.10 παρουςιάηονται οι κορυφζσ περίκλαςθσ από 6ML MoSe2 πάνω ςε 

υποςτρϊματα AlN(0001)/ Si(111). Η κρυςταλλικι δομι του MoSe2 είναι εξαγωνικι (ανικει 

ςτθν ομάδα χϊρου P63/mmc) και αποτελείται από 2 δομζσ Se – Mo – Se ανά μοναδιαία 

κυψελίδα που ςυνδζονται αςκενϊσ με δυνάμεισ Van der Waals κατά μικοσ του άξονα c 

[4.13]. Η εικόνα δείχνει νζεσ κορυφζσ ςτισ γωνιακζσ κζςεισ που είναι πολλαπλάςια τθσ 



13.7ο, οι οποίεσ οφείλονται ςτα ατομικά επίπεδα τθσ οικογζνειασ (0 0 2) τθσ δομισ MoSe2, 

υποδεικνφοντασ ότι το υμζνιο είναι εξαιρετικά προςανατολιςμζνο κατά μικοσ του άξονα c, 

δθλαδι κατά μικοσ τθσ διεφκυνςθσ ανάπτυξισ του.  
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Εικόνα 4.10: XRD pattern ενόσ υμενίου 6ML MoSe2 ςε υπόςτρωμα AlN(0001)/Si(111). 

 

Από τθ γωνιακι κζςθ 2θ των κορυφϊν περίκλαςθσ του MoSe2, με εφαρμογι του 

νόμου του Bragg (2.2), προςδιορίςαμε τθν τιμι d τθσ διαςτρωματικισ απόςταςθσ τθσ 

οικογζνειασ των επιπζδων (0 0 2) ςτα ~ 6.49 Å (πίνακα 4.3), που αντιςτοιχεί ςτο πάχοσ 1ΜL 

MoSe2, ςε πολφ καλι ςυμφωνία με τθ βιβλιογραφία [4.9, 4.14, 4.15].  

 

Πίνακασ 4.3 Κορυφζσ περίκλαςθσ του MoSe2. 

n 2θexperiment (
ο) 2θdatabase (

ο) (h k l) d (Å) 

1 13.696 13.424 (0 0 2) 6.590 

2 27.593 27.538 (0 0 4) 6.473 

3 41.927 42.241 (0 0 6) 6.413 

4 56.973 56.755 (0 0 8) 6.483 

 

 

Λόγω τθσ παρουςίασ κροςςϊν Kiessig ςτθν εικόνα περίκλαςθσ του υμενίου 6ML 

MoSe2 (εικόνα 4.10, 4.11), ςυμπεραίνουμε ότι το MoSe2 ζχει αναπτυχκεί επιταξιακά πάνω 

ςτο υπόςτρωμα AlN /Si, με καλι ομοιογζνεια και δθμιουργϊντασ ομαλζσ διεπιφάνειεσ. Από 



τθν ςχζςθ (4.1) και για διάφορουσ γειτονικοφσ, ίδιουσ (min ή max) κροςςοφσ Kiessig, 

εκτιμικθκε το πάχοσ του υμενίου MoSe2 /AlN /Si ςτα ~ 3.812 nm, εξαιρετικά κοντά ςε αυτό 

που αναμζναμε για 6MLs MoSe2 (= 6 * 0.649  nm ~ 3.894 nm).  
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Εικόνα 4.11: Λεπτομερισ εξζταςθ των κροςςϊν Keissig (Keissig fringes) που εμφανίηονται 

ςτο υμζνιο 6MLs MoSe2 με εκτιμϊμενο πάχοσ 3.8 nm. 

 

Τζλοσ, το HfSe2 υιοκετεί τθ δομι 1T με ομάδα χϊρου 13mP  (164), θ μοναδιαία 

κυψελίδα του οποίου αποτελείται από ζνα ιςχυρά ςυηευγμζνο ςτρϊμα Se – Hf - Se. Για 

άλλθ μια φορά, θ ανάπτυξθ του κρυςτάλλου HfSe2 γίνεται κατά μικοσ του άξονα c, όπου ςε 

αυτιν τθ διεφκυνςθ τα ςτρϊματα Se – Hf – Se ςυνδζονται αςκενϊσ με δυνάμεισ Van der 

Waals. Για το HfSe2 δε βρζκθκαν δεδομζνα από τθ βάςθ δεδομζνων, παρά μόνο από μια 

πρόςφατθ δθμοςίευςθ χαρακτθριςμοφ με XRD HfSe2 πάνω ςε HOPG [4.10]. 

Επιβεβαιϊνουμε το ςχθματιςμό HfSe2 από τθν φπαρξθ των κορυφϊν περίκλαςθσ (0 0 1) 

ςτισ 14.2ο και (0 0 3) ςτισ 43.76ο. Η κορυφι ςτισ 25.7ο δεν είναι χαρακτθριςτικι του HfSe2 

κακϊσ δεν είναι αρμονικι τθσ κορυφισ (0 0 1) ςτισ 14.2ο (δε δίνει τθν ίδια διαςτρωματικι 

απόςταςθ όταν χρθςιμοποιοφμε τθ ςχζςθ Bragg). Από αυτοφσ τουσ υπολογιςμοφσ 

προκφπτει ότι θ 1τθ αρμονικι τθσ κορυφισ (0 0 1) πρζπει να βρίςκεται ~ 28.6ο, όπου ςε αυτι 

τθ γωνιακι κζςθ προβάλλει ιςχυρά θ κορυφι Si(111). Τελικά, θ κορυφι ςτισ 25.7ο 

προκφπτει από τθν Κβ ακτινοβολία που είναι χαρακτθριςτικι του υλικοφ τθσ ανόδου. 
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Εικόνα 4.12: XRD pattern του δείγματοσ 6ΜLs HfSe2 /AlN /Si(111) πάχουσ 200 nm + 6ΜLs (= 

6* 0.62 nm) = 203.72 nm. 

 

Ραρομοίωσ, χρθςιμοποιϊντασ το νόμο του Bragg (2.2), μποροφμε να 

προςδιορίςουμε τθν τιμι d τθσ διαςτρωματικισ απόςταςθσ τθσ οικογζνειασ των επιπζδων 

(0 0 1) του HfSe2, όπου από τον πίνακα 4.4 βλζπουμε ότι θ απόςταςθ d είναι ~ 6.22 Å, που 

αντιςτοιχεί ςτο πάχοσ 1ΜL HfSe2, ςε εξαιρετικι ςυμφωνία με τθ βιβλιογραφία [4.9, 4.10, 

4.16]. 

 

Πίνακασ 4.4 Κορυφζσ περίκλαςθσ του HfSe2. 

n 2θexperiment (
ο) (h k l) d (Å) 

1 14.198 (0 0 1) 6.233 

3 43.763 (0 0 3) 6.201 

 

Στο δείγμα των 6ΜLs HfSe2 /AlN /Si(111) πραγματοποιθκικαν μετριςεισ XRR για 

τθν εκτίμθςθ διάφορων φυςικϊν χαρακτθριςτικϊν, όπωσ θ πυκνότθτα και θ τραχφτθτα του. 

Στθν εικόνα 4.13 παρουςιάηεται θ μζτρθςθ XRR μαηί με μια προςομοίωςθ με βάςθ τισ 

κεωρθτικά αναμενόμενεσ τιμζσ πυκνότθτασ (πίνακασ 4.5, Μοντζλο - 0) και με κάποιεσ 

λογικζσ τιμζσ για τραχφτθτα.  
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Εικόνα 4.13: Σφγκριςθ τθσ πειραματικισ (μαφρο) και τθσ κεωρθτικισ (κόκκινο) καμπφλθσ 

του δείγματοσ HfSe2 /AlN /Si(111) [Μοντζλο – 0]. 

 

Πίνακασ 4.5: Η πυκνότθτα και τραχφτθτα του δείγματοσ, ςφμφωνα με τθ βιβλιογραφία  

*Μοντζλο – 0]. 

Layer Name 
Thickness 

(nm) 
Density 
(g/cm3) 

Roughness 
(nm) 

HfSe2 3.550 7.5 [4.17] 0.330 

AlN 200.000 3.26 [4.18] 0.350 

Si - 2.3290 [4.19] 0.620 

 

Η κζςθ τθσ κεωρθτικισ καμπφλθσ (κόκκινθ γραμμι) ςτθν εικόνα 4.13 υποδεικνφει ότι: 

 είτε ότι υπερεκτιμικθκε θ τιμι τθσ κεωρθτικισ πυκνότθτασ ςε ςχζςθ με τθν 

πειραματικι  

 είτε ότι υποεκτιμικθκε θ τιμι τθσ τραχφτθτασ που κεωροφμε  

 είτε ζνασ ςυνδυαςμόσ και των δφο παραγόντων.  

Σφμφωνα με τθ βιβλιογραφία που αφορά φυλλόμορφα υλικά με τζτοιο πάχοσ 

δείγματοσ (3 nm) [4.20], θ πειραματικι πυκνότθτα του υμενίου είναι μικρότερθ από τθ 

κεωρθτικι επειδι θ αςκενισ διαςτρωματικι αλλθλεπίδραςθ μεταξφ των μοναδιαίων 

ςτρωμάτων αυτϊν των υλικϊν που εναποτίκενται ευνοεί γενικά τθν ανάπτυξθ νθςίδων 

(Stranski-Krastanov) παρά τθν ανάπτυξθ διαδοχικϊν ςτρωμάτων (Frank-van der Merwe), και 

κατ’ αυτό τον τρόπο αυξάνεται θ τραχφτθτα του υμενίου. Στθν εικόνα 4.14, θ προςομοίωςθ 

γίνεται με βάςθ τισ τιμζσ που παρατίκενται ςτον πίνακα 4.6 (Μοντζλο - A).  
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Εικόνα 4.14: Σφγκριςθ τθσ πειραματικισ (μαφρο) και τθσ κεωρθτικισ (κόκκινο) καμπφλθσ 

του δείγματοσ HfSe2 /AlN /Si(111) *Μοντζλο – Α+. 

 

Πίνακασ 4.6: Η κεωρθτικι πυκνότθτα και τραχφτθτα του δείγματοσ [Μοντζλο – Α]. 

Layer Name 
Thickness 

(nm) 
Density 
(g/cm3) 

Roughness 
(nm) 

HfSe2 3.617 4.76833 0.580 

AlN 200.000 3.20000 0.049 

Si - 2.50000 0.800 

 

Στθ βιβλιογραφία επίςθσ, ςαν άλλθ πικανι αιτία μικρότερθσ πειραματικισ 

πυκνότθτασ αναφζρεται ο ςχθματιςμόσ ενόσ επιφανειακοφ ςτρϊματοσ με μικρότερθ 

πυκνότθτα από το υλικό. Γενικά, με τον όρο επιφάνεια εννοοφμε τα πρϊτα λίγα εξϊτατα 

ατομικά ςτρϊματα ενόσ ςτερεοφ ςτα οποία παρατθρείται διαφοροποίθςθ (τόςο ςτθ χθμικι 

ςφςταςθ όςο και ςτισ φυςικζσ ιδιότθτεσ) από τθν τριςδιάςτατθ περιοδικότθτα του 

εςωτερικοφ του ςτερεοφ. Με τo πρόγραμμα τθσ Rigaku δίνεται θ δυνατότθτα να κεωροφμε 

μια γραμμικι αφξθςθ τθσ πυκνότθτασ κακϊσ ειςερχόμαςτε ςτο υλικό (Μοντζλο - Β). Η 

εφαρμογι του Μοντζλου - Β ςτο υπό μελζτθ δείγμα παρουςιάηεται ςτθν εικόνα 4.15 και οι 

τιμζσ δίνονται ςτον πίνακα 4.7.   
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Εικόνα 4.15: Σφγκριςθ τθσ πειραματικισ (μαφρο) και τθσ κεωρθτικισ (κόκκινο) καμπφλθσ 

του δείγματοσ HfSe2 /AlN /Si(111) *Μοντζλο – Β+. 

 

Πίνακασ 4.7: Η κεωρθτικι πυκνότθτα και τραχφτθτα του δείγματοσ *Μοντζλο – Β+. 

Layer Name 
Thickness 

(nm) 
Density 
(g/cm3) 

Roughness 
(nm) 

HfSe2 3.658 

 1.33108  
(άνω επιφάνεια 
υμενίου) 
 5.81679  

(κάτω επιφάνεια 
υμενίου) 

0.275 

AlN 195.000 3.26000 0.290 

Si - 2.33000 1.00 

 

 

Βιβλιογραφία 4ου Κεφαλαίου: 

 

 

[4.1] L. He, F. Xiu, Y. Wang, A. V. Fedorov, G. Huang, “Epitaxial growth of Bi2Se3 topological 

insulator thin films on Si (111),” J. Appl. Phys., 109 (2011) 103702. 

[4.2] J. H. Jeon, W. J. Jang, J. K. Yoon, S.-J. Kahng, “Metal-supported high crystalline Bi2Se3 
quintuple layers”, Nanotechnology  22 (2011) 465602 (4pp) 

http://jap.aip.org/search?sortby=newestdate&q=&searchzone=2&searchtype=searchin&faceted=faceted&key=AIP_ALL&possible1=Faxian%20Xiu&possible1zone=author&alias=&displayid=AIP&ver=pdfcov
http://jap.aip.org/search?sortby=newestdate&q=&searchzone=2&searchtype=searchin&faceted=faceted&key=AIP_ALL&possible1=Alexei%20V.%20Fedorov&possible1zone=author&alias=&displayid=AIP&ver=pdfcov


[4.3] A. Taskin, S. Sasaki, K. Segawa, Y. Ando, “Achieving Surface Quantum Oscillations in 

Topological Insulator Thin Films of Bi2Se3.”, Adv. Mater. 2012, 24, 5581-5585. 

[4.4] H. Schulz, K. H. Thiemann, “Crystal Structure Refinement of AlN and GaN.”, Solid State 

Commun. 1977, 23, 815-819. 

[4.5] G. Zhang, H. Qin, J.Teng, J. Guo, Q. Guo, X. Dai, Z. Fang, K. Wu, “Quintuple-Layer Epitaxy 

of Thin Films of Topological Insulator Bi2Se3”, Appl. Phys. Lett. 2009, 95, 053114.  

[4.6] N. V. Tarakina, S. Schreyeck, T. Borzenko, C. Schumacher, G. Karczewski, K. Brunner, C. 

Gould, H. Buhmann, L. W. Molenkamp, “Comparative Study of the Microstructure of Bi2Se3 

Thin Films Grown on Si(111) and InP(111) Substrates.”, Cryst. Growth Des. 2012, 12, 1913-

1918. 

[4.7] S. K. Mahatha, K. D. Patel, Krishnakumar, S. R. Menon, “Electronic structure 

investigation of MoS2 and MoSe2 using angle-resolved photoemission spectroscopy and ab 

initio band structure studies”, J. Phys.: Condens. Matter 24 (2012) 475504 (5pp). 

[4.8] K. Radhakrishnan, M. Pilla, “Semiconducting Properties of HfSe2 Single Crystals Grown 

by CVT Technique”, AIP Conference Proceedings, 1004, 283 (2008). 

[4.9] T. Björkman, “Testing several recent van der Waals density functionals for layered 

structures”, THE JOURNAL OF CHEMICAL PHYSICS 141, 074708 (2014). 

[4.10] R. Yue, A. T. Barton, H. Zhu, A. Azcatl, L. F. Pena, J. Wang, X. Peng, N. Lu, L. Cheng, R. 

Addou, S. McDonnell, L. Colombo, J. W. P. Hsu, J. Kim, M. J. Kim, R. M. Wallace, C. L. Hinkle, 

“HfSe2 Thin Films: 2D Transition Metal Dichalcogenides Grown by MBE”, ACS Nano, DOI: 

10.1021/nn5056496  

[4.11]  H. Cao, S. Xu, I. Miotkowski, J. Tian, D. Pandey, M. Z. Hasan, Y. P. Chen, “Structural 

and electronic properties of highly doped topological insulator Bi2Se3 crystals” 

[4.12]  N. Bansal, Y. Seung Kim, E. Edrey, M. Brahlek, Y. Horibe, K. Iida, M. Tanimura, G.-H. 

Li, T. Feng, H.-D. Lee, T. Gustafsson, E. Andrei, S. Oh, “Epitaxial growth of topological 

insulator Bi2Se3 film on Si(111) with atomically sharp interface”, Thin Solid Films 520 (2011) 

224–229 

[4.13]  S. Larentis, B. Fallahazad & E. Tutuc, “Field-effect transistors and intrinsic mobility in 

ultra-thin MoSe2 layers”, Applied Physics Letters 101, 223104 (2012) 

[4.14]  Th. Boker, R. Severin, A. Muller, C. Janowitz, R. Manzke, “Band structure of MoS2, 

MoSe2, and α-MoTe2: Angle-resolved photoelectron spectroscopy and ab-initio 

calculations”, Phys. Rev. B64, 235305 (2001). 

[4.15]  S. K. Mahatha, K. D. Patel, Krishnakumar S. R. Menon, “Electronic structure 

investigation of MoS2 and MoSe2 using angle-resolved photoemission spectroscopy and ab 

initio band structure studies”, J. Phys.: Condens. Matter 24 (2012) 475504 (5pp) 



[4.16]  A. H. Reshak, S. Auluck, “Ab initio calculations of the electronic and optical properties 

of 1T-HfX2 compounds”, Physica B 363 (2005) 25–31 

[4.17]  http://www.americanelements.com/hfsemst.html (τελευταία επίςκεψθ 20/1/2015) 

[4.18]  http://en.wikipedia.org/wiki/Aluminium_nitride (τελευταία επίςκεψθ 10/1/2015) 

[4.19]  http://en.wikipedia.org/wiki/Silicon (τελευταία επίςκεψθ 10/1/2015) 

[4.20]  A. K. Geim, I. V. Grigorieva, “Van der Waals heterostructures.” Nature 499, 419-425 

(2013). 

 

 

  

http://en.wikipedia.org/wiki/Aluminium_nitride
http://en.wikipedia.org/wiki/Silicon


ΚΕΦΑΛΑΙΟ 5: Φυςικόσ Χαρακτθριςμόσ 
με Φαςματοςκοπίεσ Φωτοθλεκτρονίων 

 

 

5.1  Απεικόνιςθσ θλεκτρονιακισ δομισ με ARPES  

 

 

Η δομι τθσ ηϊνθσ ςκζνουσ των διάφορων δειγμάτων διερευνικθκε με in - situ 

μετριςεισ ARPES ςε κερμοκραςία δωματίου ςε ζνα μ - μεταλλικό κάλαμο ανάλυςθσ με 

βαςικι πίεςθ 10-9 Torr, ο οποίοσ είναι εξοπλιςμζνοσ με ζνα θμιςφαιρικό θλεκτρονιακό 

αναλφτθ 100 mm (SPECS PHOIBOS100) και ζνα 2D CCD ανιχνευτι. Η διακριτικι ικανότθτα 

του ςυςτιματοσ ανίχνευςθσ (energy resolution) είναι καλφτερθ από 40 meV, ενϊ θ 

ςυνολικι πειραματικι διακριτικι ικανότθτα είναι ~ 100 meV [5.1, 5.2] λόγω κερμικισ 

διαπλάτυνςθσ ςε κερμοκραςία δωματίου. Η πθγι διζγερςθσ είναι μια λάμπα εκκζνωςθσ He 

(SPECS UVS35/10) με ακτινοβολία He I και He II ςτα 21.22 eV και 40.814 eV, αντίςτοιχα. Τα 

φάςματα ARPES πάρκθκαν με βιμα πολικισ γωνίασ 1° ςε λειτουργία EDC (energy 

distribution curve), κακϊσ επίςθσ οι ενζργειεσ ςφνδεςθσ των φαςμάτων ARPES 

βακμονομικθκαν ωσ προσ το επίπεδο Fermi μιασ επιφάνεια Ag(111) που κακαρίςτθκε με 

ιοντοβολι (sputter-clean) [5.2].  

 

Η θλεκτρονιακι δομι δφο υμενίων 3QL και 5QL Bi2Se3 που εναποτζκθκαν ςτουσ 300 
oC μελετικθκε in-situ με τθν τεχνικι ARPES. Στθν εικόνα 5.1 παρουςιάηεται θ δομι ηωνϊν 

κατά μικοσ τθσ διεφκυνςθσ M - Γ - M τθσ επιφανειακισ ηϊνθσ Brillouin. Στα φάςματα 

φαίνονται ξεκάκαρα, πζραν των bulk-τφπου ηωνϊν αγωγιμότθτασ και ςκζνουσ, gapless 

επιφανειακζσ καταςτάςεισ που ςχθματίηουν ζνα κϊνο Dirac. Για το υμζνιο 3QL Bi2Se3, το 

ςθμείο Dirac (Dirac point, DP) εντοπίηεται -0.5 eV από το EF ςτο κζντρο τθσ ηϊνθσ Brillouin, 

κοντά ςτο μζςο του χάςματοσ, δείχνοντασ μια n - τφπου ςυμπεριφορά που πικανόν να 

οφείλεται ςε κενζσ κζςεισ Se (Se vacancies) [5.2, 5.7]. Τα δεδομζνα μασ είναι ςε καλι 

ςυμφωνία με κεωρθτικζσ [5.3, 5.4] και πειραματικζσ [5.6, 5.7, 5.8] εργαςίεσ που 

περιγράφουν ζνα άνοιγμα του χάςματοσ όταν το πάχοσ του υμενίου γίνεται μικρότερο από 

6QLs και μια ταλαντωτικι ςυμπεριφορά λόγω φαινομζνων πεπεραςμζνου μεγζκουσ. 

Ρράγματι, το ενεργειακό χάςμα του υμενίου 3QL Bi2Se3 (~ 0.47 eV) είναι ςθμαντικά 

μεγαλφτερο από το χάςμα των ~ 0.3 eV για bulk Bi2Se3. Επίςθσ, θ φπαρξθ των gapless 

επιφανειακϊν καταςτάςεων ςτο υμζνιο 5QL Bi2Se3 (εικόνα 5.1 (b)) είναι ςε ςυμφωνία με τισ 

κεωρθτικζσ προβλζψεισ ενόσ αμελθτζα μικροφ χάςματοσ (~ 0.1 meV [5.3]) για πάχοσ 

υμενίου ~ 5 nm. Σθμειϊνουμε ότι το υμζνιο 3QL Bi2Se3 
πάχουσ ~ 2.88 nm είναι κοντά το 

προβλεπόμενο κρίςιμο πάχοσ των 2.5 nm [5.7] όπου το χάςμα κλείνει και αντιςτρζφει το 

πρόςθμό του, ςθματοδοτϊντασ τθ διζλευςθ από μια μθ - τετριμμζνθ κβαντικοφ spin Hall 



κατάςταςθ (non-trivial 2D QSH) ςε ζνα τετριμμζνθ μονωτικι κατάςταςθ (trivial insulator 

state) κακϊσ το πάχοσ μειϊνεται.  

 

 
Εικόνα 5.1: Απεικόνιςθ με ARPES τθσ δομισ ηωνϊν γφρω από το κζντρο (Γ) τθσ ηϊνθσ 

Brillouin ενόσ υμενίου (a) 3QL και (b) 5QL Bi2Se3 ανεπτυγμζνο πάνω ςε AlN(0001) ςτουσ 300 
oC. CB και VB υποδθλϊνουν τισ bulk-τφπου ηϊνεσ αγωγιμότθτασ και ςκζνουσ, αντίςτοιχα. Οι 

κόκκινεσ ςυμπαγείσ γραμμζσ δείχνουν τθ κζςθ του επιπζδου EF. Και ςτα 2 δείγματα 

παρατθροφνται gapless επιφανειακζσ καταςτάςεισ (μπλε διακεκομμζνεσ γραμμζσ) με τθ 

μορφι κϊνων Dirac. 

 

Σφμφωνα με αυτά που γνωρίηουμε, το υμζνιο 3QL Bi2Se3 είναι το λεπτότερο υμζνιο 

που μποροφν να παρατθρθκοφν gapless επιφανειακζσ καταςτάςεισ. Μια εξιγθςθ για τθν 

φπαρξι τουσ κα μποροφςε να είναι θ επίδραςθ ενόσ διεπιφανειακοφ θλεκτρικοφ πεδίου 

που παράγεται από ζνα ςιδθροθλεκτρικό ςε επαφι με ζνα τοπολογικό μονωτι ΤΙ. [5.11] 

Πντωσ, θ πολικι φφςθ του υποςτρϊματοσ AlN [5.9] κα μποροφςε να επιφζρει μια ιςχυρι 

κάμψθ ηωνϊν ι ζνα βακμωτό δυναμικό ςτο υμζνιο Bi2Se3 ανεβάηοντασ τθν ενεργειακι κζςθ 

του ςθμείου Dirac (DP) ςτθν άνω επιφάνεια ςε ςχζςθ με τθν κάτω [5.10] και 

καταςτζλλοντασ τον υβριδιςμό των επιφανειακϊν ηωνϊν. Ωςτόςο, ςτθν εικόνα 5.1 (a) δε 

μποροφμε να διακρίνουμε Rashba - τφπου spin splitting των επιφανειακϊν καταςτάςεων, 

που είναι ενδεικτικό τθσ δομικισ και φυςικισ /χθμικισ αςυμμετρίασ που επιφζρει το 

υπόςτρωμα ςτθ διεπιφάνεια ΤΙ - υποςτρϊματοσ ωσ προσ τθν επιφάνεια του ΤΙ. 

 

Η εικόνα 5.2 δείχνει τθ δομι τθσ ηϊνθσ ςκζνουσ για υμζνιο 1ML και 6ML MoSe2 που 

αναπτφχκθκε πάνω ςε υπόςτρωμα ΑΙΝ(0001), όπωσ απεικονίηεται από in-situ μετριςεισ 

ARPES ςτο επίπεδο ΓKΗA τθσ 1θσ ηϊνθσ Brillouin του MoSe2, χρθςιμοποιϊντασ ωσ ενζργειεσ 

διζγερςθσ He Ι (21.22 eV) και He II (40.814 eV). Οι άνω ηϊνεσ ςκζνουσ (-1.6 μζχρι 0 eV) 



αποτελοφνται κατά κφριο λόγο από τα τροχιακά 24
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Mo d  ςτο ςθμείο Γ και 2 2/
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ςτο ςθμείο Κ, που επικαλφπτονται με τα αντιδεςμικά τροχιακά pz (- 4.0 μζχρι - 2.3 eV) και 

πιο κάτω βρίςκονται τα δεςμικά τροχιακά pz (- 6.7 μζχρι – 4.9 eV). Εκτόσ από το spin - 

splitting τθσ ηϊνθσ ςκζνουσ κοντά ςτο ςθμείο Κ το οποίο δε διακρίνεται ςτο όριο τθσ 

μονοςτιβάδασ λόγω τθσ περιοριςμζνθσ ανάλυςθσ (~ 110 meV) ςε κερμοκραςία δωματίου, θ 

παρατθροφμενθ διαςπορά τθσ ηϊνθσ κατά μικοσ τθσ διεφκυνςθσ Γ - Κ (εικόνα 5.2 a, c) 

ςυμφωνεί αρκετά καλά με τουσ κεωρθτικοφσ υπολογιςμοφσ [5.1, 5.12]. Το μζγιςτο τθσ 

ηϊνθσ ςκζνουσ (Valence Band Maximum, VBM) βρίςκεται ςτο ςθμείο K με ενζργεια 

ςφνδεςθσ BE = 1 eV, περίπου 150 - 200 meV ενεργειακά υψθλότερα από ότι ςτο ςθμείο Γ. 

Γνωρίηοντασ ότι το ελάχιςτο τθσ ηϊνθσ αγωγιμότθτασ (Conduction Band Minimum, CBM) 

βρίςκεται ςτο ςθμείο Κ [5.13, 5.14] ςυμπεραίνουμε ότι θ μονοςτιβάδα MoSe2 ζχει άμεςο 

χάςμα ηωνϊν. 

 

 

Εικόνα 5.2: Απεικόνιςθ δομισ ηϊνθσ ςκζνουσ με ARPES ενόσ υμενίου (a, c) 1ΜL και (b, d) 

6ΜL MoSe2 που αναπτφχκθκε ςε υποςτρϊματα ΑΙΝ(0001) κατά μικοσ τθσ κατεφκυνςθσ Γ /Α 

- Κ /Η τθσ 1θσ ηϊνθσ Brillouin του MoSe2. Στο όριο τθσ μονοςτιβάδασ (a, c) το VBM βρίςκεται 



ςτο ςθμείο Κ με BE = 1 eV υποδεικνφοντασ ζνα άμεςο χάςμα. Σε παχφτερα υμζνια (b, d), το 

VBM βρίςκεται ςτο ςθμείο Γ το οποίο είναι ςφμφωνο με ζνα ζμμεςο χάςμα. Οι μετριςεισ 

πραγματοποιικθκαν ςε κερμοκραςία δωματίου, χρθςιμοποιϊντασ ακτινοβολίεσ διζγερςθσ 

(a, b) He I (21.22 eV) και (c, d) He II (40.814 eV). Μεταξφ δεδομζνων He I και He II ςτο υμζνιο 

6ΜL (b, d) παρατθροφνται μικρζσ διαφορζσ ςτθ δομι των ηωνϊν ςκζνουσ γφρω από το 

ςθμείο Γ που οφείλονται ςτθν μικρι διαςπορά  E k


. Οι κόκκινεσ ςυμπαγείσ γραμμζσ 

δείχνουν τθ κζςθ του επιπζδου EF, ενϊ οι πράςινεσ κατακόρυφεσ διακεκομμζνεσ γραμμζσ 

δείχνουν τθ κζςθ του VBM ςτο ςθμείο Κ /Η.  

 

Κακϊσ το πάχοσ του MoSe2 αυξάνεται ςε 6ML το VBΜ μεταβαίνει ςτο ςθμείο Γ /Α, 

ενϊ θ κζςθ του ςτο ςθμείο K /H παραμζνει ςτο ίδιο επίπεδο, οδθγϊντασ ςε ζνα ζμμεςο 

χάςμα όπωσ αναμενόταν για παχιά υμζνια MoSe2 [5.13]. Η εξάρτθςθ του VBΜ από το πάχοσ 

γφρω από το ςθμείο Γ /Α είναι ςαφζςτερθ ςτα δεδομζνα He ΙΙ (εικόνα 5.2 (c) - (d)). Κακϊσ 

το πάχοσ αυξάνεται, ςυμβάλλουν κυρίωσ τα τροχιακά 24
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[5.1, 5.2, 5.12, 5.14] ςτο 

VBM γφρω από το ςθμείο Γ μζςω διαςτρωματικϊν αλλθλεπιδράςεων vdW που δείχνουν το 

bulk χαρακτιρα τουσ. Από τθν άλλθ πλευρά, θ ανϊτερθ VB γφρω από το ςθμείο K δείχνει 

αμελθτζα εξάρτθςθ από το πάχοσ λόγω τθσ προζλευςθσ των 2 2/
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[5.1, 5.2, 5.12, 

5.14]. Τζλοσ, θ μικρι διαφορά ςτθν ενζργεια ςφνδεςθσ (~ 0.1 eV) του VBΜ ςτο Γ για τισ 

γραμμζσ ςυντονιςμοφ He I και He II (εικόνα 5.2 (b), (d)) οφείλεται ςτθν αςκενι διαςπορά 

 E k



 
των άνω ηωνϊν ςκζνουσ [5.1, 5.12]. 

 

Στθν εικόνα 5.3 (a) παρουςιάηουμε τα φάςματα τθσ ηϊνθσ ςκζνουσ του δείγματοσ 

6ML HfSe2/ΑΙΝ/Si(111), όπωσ απεικονίηονται από μετριςεισ ARPES χρθςιμοποιϊντασ 

φωτόνια ενζργειασ 21.22 eV από μια πθγι εκκζνωςθσ He I. Η 2D ηϊνθ Brillouin (εικόνα 5.3 

(b)) ςαρϊκθκε κατά τισ διευκφνςεισ υψθλισ ςυμμετρίασ Κ – Γ - Μ, ενϊ θ ενζργεια EF 

λαμβάνεται ωσ αναφορά ςτισ ενζργειεσ ςφνδεςθσ (ΒΕ = 0).  

 

 

 



 

Εικόνα 5.3: (a) Απεικόνιςθ δομισ ηϊνθσ ςκζνουσ με ARPES ενόσ υμενίου 6ML HfSe2 που 

αναπτφχκθκε ςε υπόςτρωμα ΑΙΝ(0001) /Si κατά μικοσ των διευκφνςεων Κ –Γ- Μ (b) τθσ 1θσ 

ηϊνθσ Brillouin του HfSe2. Οι πράςινεσ λωρίδεσ δείχνουν τα spy τροχιακά, οι πορτοκαλί  τα 

spz και θ κόκκινθ ςυμπαγισ γραμμι τθ κζςθ του επιπζδου EF. Γνωρίηοντασ ότι το CBM 

βρίςκεται ςτο ςθμείο Μ και δεδομζνου ότι βλζπουμε το VBM ςτο ςθμείο Γ, ςυμπεραίνεται 

ότι το HfSe2 είναι ζνασ θμιαγωγόσ ζμμεςου χάςματοσ.  

 

Το HfSe2 μπορεί να κεωρθκεί ωσ ιοντικι ζνωςθ που αποτελείται από ιόντα Se2− και 

Hf4+ με θλεκτρονικζσ διαμορφϊςεισ 
62 44 ps  και 

00 65 sd , αντίςτοιχα. Σε ζνα απλό μοντζλο 

ηωνϊν, οι 4p καταςτάςεισ του χαλκογενιδίου ςχθματίηουν τθ ηϊνθ ςκζνουσ, και τα 6s και 6p 

τροχιακά του κατιόντοσ του μετάλλου μετάπτωςθσ ςχθματίηουν τισ υψθλότερεσ ηϊνεσ 

αγωγιμότθτασ με κενά τα 5d τροχιακά του κατιόντοσ του μετάλλου μετάπτωςθσ που 

βρίςκονται ενδιάμεςα. Από τθν εικόνα 5.3 εκτιμάται ότι για το δείγμα 6ML HfSe2 το VBM 

βρίςκεται -0.9 eV κάτω από το EF ςτο ςθμείο Γ, ενϊ θ ενεργειακι διαφορά μεταξφ του VBM 

(spy ηϊνθ) και τθσ spz ηϊνθσ [5.15] που επιςθμαίνεται με πορτοκαλί λωρίδεσ 

προςδιορίςτθκε πειραματικά να είναι 2.27 eV. Υπάρχει μια ςυνολικι καλι ςυμφωνία 

μεταξφ τθσ πειραματικισ διαςποράσ ηωνϊν και κεωρθτικϊν υπολογιςμϊν [5.15, 5.16, 5.17, 

5.18]. Αποδεικνφεται είναι ότι το HfSe2 είναι ζνασ θμιαγωγόσ ζμμεςου χάςματοσ, αφοφ θ 

κεωρία [5.15, 5.16, 5.17, 5.18] προβλζπει το CBM να βρίςκεται ςτο ςθμείο M (k = (½, 0, 0)) 

ι L (k = (½, 0, ½)). Επιπλζον, θ αλλθλεπίδραςθ spin - orbit είναι αςκενζςτερθ ςε 

κεντροςυμμετρικά ςυςτιματα, όπωσ το HfSe2 (P-3m1), από τα ςυςτιματα που δεν ζχουν 

ςυμμετρία αντιςτροφισ, όπωσ το MoSe2 (P-6m2) [5.15]. Θα πρζπει να ςθμειωκεί εδϊ ότι δε 

μπορεί να προςδιοριςτεί θ τιμι του χάςματοσ ηωνϊν με τα δικά μασ πειραματικά δεδομζνα 

ARPES αφοφ το επίπεδο Fermi βρίςκεται μζςα ςτο ενεργειακό χάςμα κακιςτϊντασ αδφνατθ 

τθν ανίχνευςθ των ηωνϊν αγωγιμότθτασ. Ραρ' όλα αυτά, μπορεί να ςυναχκεί το 

ςυμπζραςμα από τθ κζςθ του VBM ότι θ ενζργεια χάςματοσ είναι μεγαλφτερθ από 0.9 eV. 

 

 

 



5.2 Αποτελζςματα XPS 

 

 

Οι διάφορεσ ετεροδομζσ που αναπτφχκθκαν αναλφκθκαν in-situ με φαςματοςκοπία 

φωτοθλεκτρονίων ακτίνων Χ (XPS) χρθςιμοποιϊντασ μια πθγι SPECS XR50 ακτινοβολίασ 

Mg-Ka (1253.6 eV) με γωνία εκπομπισ (take-off angle) 52° ωσ προσ τθν κάκετο ςτθν 

επιφάνεια. Τα φάςματα φωτοεκπομπισ ςυλλζχκθκαν με ζνα θμιςφαιρικό αναλυτι 

PHOIBOS 100 (SPECS), με μια ενζργεια διζλευςθσ 15 eV, ενϊ για τθν προςαρμογι των 

καταγεγραμζνων φαςμάτων χρθςιμοποιικθκαν καμπφλεσ Gaussian - Lorentzian 

(ςυναρτιςεισ Voigt) μετά τθν κακιερωμζνθ Shirley αφαίρεςθ του υποβάκρου. 

 

Στισ εικόνεσ 5.4 και 5.5 παρουςιάηονται τα in-situ δεδομζνα XPS για τθ δομι 3QL 

Bi2Se3 /AlN για να μελετθκοφν οι πικανζσ αντιδράςεισ ςτθ διεπιφάνεια. Οι ενζργειεσ 

ςφνδεςθσ των κορυφϊν Se3d παρουςιάηουν μια μετακίνθςθ προσ το κόκκινο (μικρότερεσ 

ενζργειεσ) τθσ τάξθσ του 1.7 eV ςε ςχζςθ με τισ αντίςτοιχεσ του αμιγϊσ bulk Se, ενϊ οι 

ενζργειεσ ςφνδεςθσ τθσ κορυφισ Bi4f7/2 μετατοπίηεται προσ το μπλε κατά 1.4 eV [5.19]. Οι 

αντίκετεσ μετατοπίςεισ προκλικθκαν από το δεςμό Bi - Se και τθ μεταφορά φορτίου από το 

Bi ςτο Se. Επίςθσ, θ μορφι των κορυφϊν (lineshape) Se3d και Bi4f για το δείγμα 3QL Bi2Se3 

/AlN είναι ίδια με αυτι που λαμβάνουμε ςτο bulk Bi2Se3 [5.20], υποδεικνφοντασ ότι 

υπάρχουν μόνο Bi - Se δεςμοί και ότι το Bi2Se3 δεν αντιδρά με το υπόςτρωμα AlN, 

δείχνοντασ ελάχιςτθ διάχυςθ ςτισ διεπιφάνειεσ (interdiffusion), το οποίο οδθγεί ςε μάλλον 

αιχμθρζσ διεπιφάνειεσ.  

 

 
Εικόνα 5.4: Φάςματα XPS των κορυφϊν (a) Se3d και (b) Bi4f7/2 ενόσ υμενίου 3QL Bi2Se3 

εναποτεκειμζνο πάνω ςε AlN(0001) ςτουσ 300 oC. Δεν παρατθροφνται αντιδράςεισ με το 

υπόςτρωμα και θ κζςθ των κορυφϊν Se3d5/2 και Se3d3/2 είναι ςε ςυμφωνία με αυτζσ για 

τουσ bulk κρυςτάλλουσ Bi2Se3.  

 



Η μορφι των κορυφϊν Al2p και N1s παραμζνει ίδια μετά τθν ανάπτυξθ του Bi2Se3 
(εικόνα 5.5), υποςτθρίηοντασ τον ιςχυριςμό ότι δεν υπάρχει αντίδραςθ ςτθ διεπιφάνεια. 

Είναι ςφνθκεσ ςε παχιά μονωτικά ςτρϊματα να παρατθροφνται φαινόμενα φόρτιςθσ κατά 

τθν ακτινοβόλθςι τουσ με ακτίνεσ Χ, με αποτζλεςμα τα φάςματα XPS να μετατοπίηονται 

προσ μεγαλφτερεσ ενζργειεσ ςφνδεςθσ. Το μεγάλο πάχοσ του υποςτρϊματοσ AlN (200 nm) 

δικαιολογεί τζτοια φαινόμενα φόρτιςθσ. Επομζνωσ, θ μετατόπιςθ ~ 0.74 eV ςε χαμθλότερεσ 

ενζργειεσ δζςμευςθσ των κορυφϊν Al2p και N1s προσ τθν ίδια κατεφκυνςθ μετά τθν 

ανάπτυξθ του Bi2Se3 υποδεικνφει μια μείωςθ αυτϊν των φαινομζνων, δεδομζνου ότι οι 

ακτίνεσ Χ διειςδφουν λιγότερο ςτο μονωτικό ςτρϊμα. 

 

 
Εικόνα 5.5: Φάςματα XPS των κορυφϊν (a) Al2p και (b) N1s ενόσ υμενίου 3QL Bi2Se3 

εναποτεκειμζνο πάνω ςε AlN(0001) ςτουσ 300 oC. Μετά τθν ανάπτυξθ του Bi2Se3 
πάνω ςτο 

AlN παρατθρείται μια μετατόπιςθ ~ 0.74 eV ςε χαμθλότερεσ ενζργειεσ δζςμευςθσ των 

κορυφϊν Al2p και N1s.  

 

Στθν εικόνα 5.6 παρουςιάηονται τα in-situ φάςματα XPS ενόσ δείγματοσ ελζγχου 

3QL Bi2Se3 /Si προσ ςφγκριςθ. Οι κορυφζσ Se3d και Si2p ςτισ εικόνεσ 5.6 (b) και (c) 

αντίςτοιχα υποδεικνφουν ότι υπάρχει μια ιςχυρι αντίδραςθ μεταξφ Bi2Se3 και Si. Εφόςον οι 

κορυφζσ Bi4f ςτθν εικόνα 5.6 (a) δε δείχνουν ςθμάδια δεςμϊν Bi - Si, ςυμπεραίνεται 

ζμμεςα ότι ςτο δείγμα ελζγχου Bi2Se3 /Si υπάρχει ζνα διεπιφανειακό ςτρϊμα λόγω των 

δεςμϊν Si - Se. Για να αποφευχκοφν διεπιφανειακά ςτρϊματα είναι απαραίτθτα κάποια 

ρυκμιςτικά ςτρϊματα (buffer layers) χαμθλισ κερμοκραςίασ (< 150 oC) [5.21]. Από τα 

παραπάνω δείχνουμε ότι, αντίκετα από τθν περίπτωςθ του δείγματοσ Bi2Se3 /Si, το Bi2Se3 

μπορεί να αναπτυχκεί με υψθλι επιταξιακι ποιότθτα πάνω ςε AlN ςτθ βζλτιςτθ 

κερμοκραςία των 300 oC χωρίσ τθν ανάγκθ ρυκμιςτικϊν ςτρωμάτων, πράγμα που ςθμαίνει 

ότι μπορεί δυναμικά να κλιμακωκεί το πάχοσ του Bi2Se3 πάνω ςε AlN κάτω των 3QLs χωρίσ 

να διακυβεφεται θ δομικι ποιότθτα και ακεραιότθτα των επιφανειϊν/διεπιφανειϊν. 

 



 
Εικόνα 5.6: Φάςματα XPS των κορυφϊν (a) Bi4f, (b) Se3d, (c) Si2p και ενόσ υμενίου 3QL 

Bi2Se3 εναποτεκειμζνο πάνω ςε Si(111) ςτουσ 300 oC δείχνοντασ ότι το Se αντιδρά με το Si 

ςε αυτι τθ κερμοκραςία, δθμιουργϊντασ δεςμοφσ Si - Se. 

 

Από τα φάςματα XPS μποροφμε να εκτιμιςουμε τθν επιφανειακι ςφςταςθ από τθ 

ςχζςθ: 

Bi

Bi

Se

Se

BiSe

S
I

S
I

 / , όπου ρ: θ ατομικι πυκνότθτα Ι: θ ολοκλθρωμζνθ ζνταςθ τθσ 

κορυφισ και S: ο ατομικόσ παράγοντασ ευαιςκθςίασ (atomic sensitivity factor). Θεωρϊντασ 

ότι το υμζνιο είναι πολφ λεπτό και χρθςιμοποιϊντασ τουσ ατομικοφσ παράγοντεσ 

ευαιςκθςίασ: SSe = 0.67 και SBi = 4.25 [5.22], βρικαμε ότι 2/3~/ BiSe  , που υποδεικνφει 

ότι το υμζνιο είναι ςτοιχειομετρικό. 

 

Στθν εικόνα 5.7 παρουςιάηονται τα φάςματα XPS ενόσ δείγματοσ MoSe2 /AlN. Οι 

ενζργειεσ ςφνδεςθσ των δζςμιων καταςτάςεων Mo3d5/2 και Se3d5/2 για 1ML MoSe2 

εναποτεκειμζνο απευκείασ πάνω ςε AlN(0001) (εικόνα 5.7 (a), (b)) είναι 228.89 eV και 

54.51 eV, αντίςτοιχα. Αυτζσ οι τιμζσ είναι ςε καλι ςυμφωνία με άλλεσ δθμοςιοποιθμζνεσ 

[5.23, 5.24] ςε λεπτά υμζνια και bulk μονοκρυςτάλλουσ MoSe2. Οι κζςεισ των δζςμιων 

καταςτάςεων και θ μορφι των καμπφλων υποδεικνφουν ότι υπάρχει ελάχιςτθ διάχυςθ ςτθ 

διεπιφάνεια MoSe2 /AlN και ότι ζχουν ςχθματιςτεί μόνο δεςμοί Mo - Se. Επίςθσ, βρικαμε 

τισ αναλογίεσ ατόμων Se /Mo να είναι ςτθν περιοχι των 1.9 - 2.05, χρθςιμοποιϊντασ 

παράγοντεσ ευαιςκθςίασ SSe = 0.67 και SMo = 1.66 [5.22], υποδεικνφοντασ ότι τα ςτρϊματα 

αυτά ζχουν ςτοιχειομετρία κοντά ςτθν ιδανικι που είναι Se /Mo = 2/1.  



 

Εικόνα 5.7: Φάςματα XPS των κορυφϊν (a) Mo3d, (b) Se3d ενόσ υμενίου 1ML MoSe2 

ανεπτυγμζνο πάνω ςε AlN. Δεν παρατθρείται κάποια αντίδραςθ με το υπόςτρωμα και οι 

κζςεισ και θ μορφι των κορυφϊν Mo3d και Se3d υποδεικνφουν δεςμοφσ Mo - Se.  

 

Ραρομοίωσ, ςτθν περίπτωςθ 1ML MoSe2 εναποτεκειμζνο πάνω ςε 3QL Bi2Se3 

ρυκμιςτικό ςτρϊμα πάνω ςε AlN ςτουσ 300 °C (εικόνα 5.8), θ ενζργεια ςφνδεςθσ τθσ 

δζςμιασ κατάςταςθσ Bi4f7/2 ςτα 158.52 eV υποδεικνφει ότι το Bi ςυνδζεται μόνο με το Se 

χωρίσ κάποια αντίδραςθ ςτθ διεπιφάνεια Bi2Se3 /AlN. Επιπλζον, θ κζςθ τθσ κορυφισ 

Mo3d5/2 ςτα 229.12 eV υποδεικνφει δεςμοφσ Mo - Se
 
για το ςχθματιςμό MoSe2, ενϊ θ 

κορυφι Se3d αποδίδεται ςε 2 ςυνειςφορζσ: 

 μια κορυφι από τουσ δεςμοφσ Se - Mo και  

 μια κορυφι από τουσ δεςμοφσ Se - Bi.  

 

Εικόνα 5.8: Φάςματα XPS των δζςμιων καταςτάςεων (a) Mo3d, (b) Bi4f, (c) Se3d ςε υμζνιο 

1ML MoSe2 ανεπτυγμζνο πάνω ςε 3QL Bi2Se3 πάνω ςε AlN. Από τισ κζςεισ και τθ μορφι των 

κορυφϊν Mo3d και Bi4f ςυμπεραίνουμε το ςχθματιςμό δεςμϊν Mo - Se και Bi - Se, ενϊ θ 

κορυφι Se3d αποδίδεται ςε δεςμοφσ Se - Mo και Se - Bi για το ςχθματιςμό MoSe2 και Bi2Se3 
αντίςτοιχα. 



 

Η εικόνα 5.9 (a), (b) απεικονίηει τα XPS φάςματα των κορυφϊν Se3d και Hf4f ενόσ 

υμενίου 6ML HfSe2 απευκείασ ςε AlN(0001) που λιφκθκαν υπό γωνία 38ο. Οι ενζργειεσ 

ςφνδεςθσ των δζςμιων καταςτάςεων Hf4f7/2 και Se3d5/2 προςδιορίςτθκαν ςτα 17 eV και 

54.18 eV, αντίςτοιχα. Λαμβάνοντασ υπόψθ ότι θ ενζργεια ςφνδεςθσ των κορυφϊν Hf4f και 

Se3d ενόσ αμιγϊσ bulk κρυςτάλλου είναι 14.3 eV και 55.6 eV [5.19], αντίςτοιχα, 

ςυμπεραίνουμε το ςχθματιςμό HfSe2 πάνω ςε AlN(0001) με μεταφορά φορτίου από το Hf 

ςτο Se. Επιπλζον, χρθςιμοποιικθκαν παράγοντεσ ευαιςκθςίασ SSe = 0.67 και SHf = 2.05 

[5.22] για να κακοριςτεί θ ςτοιχειομετρία του αποτικζμενου υμενίου. Η αναλογία Se /Hf 

βρζκθκε να είναι ~ 2.1 υποδεικνφοντασ τθν ανάπτυξθ ελαφρϊσ υπερςτοιχειομετρικοφ 

υμενίου HfSe2 πάνω ςε AlN(0001). 

 

 

Εικόνα 5.9: XPS φάςματα των κορυφϊν των δζςμιων καταςτάςεων (a) Se3d, (b) Hf4f ενόσ 

υμενίου 6ML HfSe2 απευκείασ ςε AlN(0001) μετρθμζνα υπό γωνία 38ο και (c) Hf4f ενόσ 

υμενίου 6ML HfSe2 ςε AlN(0001) μετρθμζνο υπό γωνία 64ο. Η εμφάνιςθ τθσ διπλισ 

κορυφισ (c) ςε μεγαλφτερεσ ενζργειεσ ςφνδεςθσ ενδεχομζνωσ να οφείλεται ςε οξείδωςθ 

του υμενίου HfSe2 όταν εκτίκεται ςτον αζρα μετά τθν ανάπτυξθ. 

 

Τα βαςικά lineshapes των δζςμιων καταςτάςεων ςτθν εικόνα 5.9 (a), (b) δείχνουν 

ότι υπάρχουν μόνο δεςμοί Hf - Se και ότι το HfSe2 δεν αντιδρά με το υπόςτρωμα AlN. 

Ωςτόςο, επαναλαμβάνοντασ τθ μζτρθςθ XPS για γωνία εκπομπισ 64ο (εικόνα 5.9 c)), θ 

μορφι τθσ κορυφισ Hf4f αποκαλφπτει μια επιπλζον ςυνειςφορά ςε μεγαλφτερεσ ενζργειεσ 

ςφνδεςθσ. Τθν ίδια διπλι κορυφι, όςο αφορά τθ κζςθ και τθ μεταξφ τουσ ενεργειακι 

απόςταςθ, εντοπίςαμε ςε μια πρόςφατθ αναφορά [5.25] αποδίδοντάσ τθν ςε οξείδωςθ του 

υμενίου HfSe2 όταν εκτζκθκε ςτον αζρα μετά τθν ανάπτυξθ. Ρράγματι, θ αφξθςθ τθσ 

οξειδωτικισ κατάςταςθσ του Hf ζχει ωσ αποτζλεςμα να αυξάνεται θ ενζργεια ςφνδεςθσ των 

θλεκτρονίων του κακϊσ φορτίηεται περιςςότερο κετικά. Δεδομζνου ότι αυτι θ διπλι 

κορυφι εμφανίηεται υπό γωνία εκπομπισ 64ο ςυμπεραίνουμε ότι ςτο δείγμα HfSe2 

/AlN(0001) υπάρχει ζνα επιφανειακό ςτρϊμα λόγω των δεςμϊν Hf - Se - O. Για να 

αποφευχκοφν επιφανειακά ςτρϊματα είναι απαραίτθτα κάποια προςτατευτικά ςτρϊματα 

(capping layers).  



 

Μετά τθν ανάπτυξθ των 6ML HfSe2 πάνω ςε AlN, αναπτφχκθκε από πάνω ζνα 

ςτρϊμα 1ML MoSe2. Η ανάλυςθ των κορυφϊν Mo3d και Se3d με XPS ςτθν εικόνα 5.10 

υποδεικνφει τθν ανάπτυξθ ςτοιχειομετρικοφ υμενίου MoSe2. Η ενζργεια ςφνδεςθσ τθσ 

δζςμιασ κατάςταςθσ Mo3d5/2 ςτα 228.56 eV υποδεικνφει ότι το Mo ςυνδζεται μόνο με το Se 

χωρίσ κάποια αντίδραςθ ςτθ διεπιφάνεια MoSe2 /HfSe2. Επιπλζον, θ κορυφι Se3d ζχει 2 

ςυνιςτϊςεσ που αποδίδονται ςτουσ δεςμοφσ Se - Mo (54.17 eV) και ςτουσ δεςμοφσ Se – Hf 

(53.84 eV).  

 

 

Εικόνα 5.10: XPS φάςματα των κορυφϊν των δζςμιων καταςτάςεων (a) Mo3d, (b) Se3d 

ενόσ υμενίου 1ML MoSe2 ανεπτυγμζνο πάνω ςε 6ML HfSe2 πάνω ςε AlN(0001). Από τισ 

κζςεισ και τθ μορφι των κορυφϊν Mo3d ςυμπεραίνουμε το ςχθματιςμό δεςμϊν Mo - Se, 

ενϊ θ κορυφι Se3d αποδίδεται ςε δεςμοφσ Se - Mo και Se – Hf από το ςχθματιςμό MoSe2 
και HfSe2 αντίςτοιχα. 

 

 

5.3  Καταςκευι διαγραμμάτων ηωνϊν για τισ 
ετεροεπαφζσ MoSe2 /AlN, MoSe2 /Bi2Se3 /AlN, MoSe2 

/HfSe2 /AlN : 

 

Η δομι ηωνϊν τθσ ετεροεπαφισ MoSe2 /AlN που φαίνεται ςτθν εικόνα 5.11 (b) 

καταςκευάςτθκε από μετριςεισ XPS ςφμφωνα με τθ μζκοδο Kraut [5.26]. Τα offsets των 

ηωνϊν ςκζνουσ και αγωγιμότθτασ (VBO, CBO) τθσ ετεροεπαφισ MoSe2 /AlN υπολογίηονται 

χρθςιμοποιϊντασ τισ ακόλουκεσ ςχζςεισ: 
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2/5 /2323 MoSeAlNpAldMoAlNpAlMoSedMo EEVBMEVBMEVBO    (5.1) 



    VBOEECBO
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όπου 
2/53dMoE και pAlE 2  

είναι οι ενζργειεσ των δζςμιων καταςτάςεων που μετρικθκαν με 

XPS, ενϊ τα VBM είναι τα αντίςτοιχα μζγιςτα των ηωνϊν ςκζνουσ (valence band maxima). 

Οι ενεργειακζσ διαφορζσ μεταξφ των επιλεγμζνων δζςμιων καταςτάςεων και των VBM 

μετρικθκαν ςτα bulk δείγματα. Οι τιμζσ χάςματοσ ηωνϊν που χρθςιμοποιικθκαν για τον 

υπολογιςμό του CBO είναι 6.2 eV για το AlN και 1.58 eV για το MoSe2 από πειράματα PL 

[5.27]. 

 

 

Εικόνα 5.11: Καταςκευι ενεργειακοφ διαγράμματοσ για τθ διεπαφι MoSe2 /AlN με 

φαςματοςκοπία XPS. (a) Φάςματα XPS των δζςμιων καταςτάςεων Mo3d5/2 και Al2p και των 

αντίςτοιχων VBM για τον υπολογιςμό των απαραίτθτων ενεργειακϊν διαφορϊν, ςφμφωνα 

με τθ μζκοδο Kraut. Από πάνω προσ τα κάτω: υπολογιςμόσ τθσ διαφοράσ 

 
2

2/53 MoSedMo VBME 
 
ςε ζνα παχφ υμζνιο MoSe2, υπολογιςμόσ τθσ διαφοράσ 

 
AlNpAl VBME 2 , από το γυμνό υπόςτρωμα (200 nm) και υπολογιςμόσ τθσ διαφοράσ 

 
2

2/5 /23 MoSeAlNpAldMo EE 
 
από τθ διεπιφάνεια ενόσ λεπτοφ δείγματοσ (1ΜL) MoSe2. (b) 

Σχθματικι απεικόνιςθ των band offsets CBO και VBO τθσ ετεροδομισ MoSe2 /AlN.   είναι θ 

θλεκτροςυγγζνεια, EF είναι θ ενζργεια Fermi και Eg είναι το ενεργειακό χάςμα. 

 

Το διάγραμμα ηωνϊν τθσ ετεροεπαφισ MoSe2 /AlN (εικόνα 5.11 (b)) 

καταςκευάςτθκε χρθςιμοποιϊντασ τισ θλεκτροςυγγζνειεσ (electron affinities) που 

αναφζρονται ςτθ βιβλιογραφία για AlN ( AlN = 2.1 eV [5.28]) και MoSe2 (
2MoSe  = 3.9 eV 

[5.29]). Η κζςθ του επιπζδου Fermi EF ςε ςχζςθ με τθ ηϊνθ αγωγιμότθτασ και ςκζνουσ των 

ςτρωμάτων υποδθλϊνει ότι δεν υπάρχει κάμψθ ηωνϊν ι μεταφορά φορτίου ςτισ διεπαφζσ. 

Τα εκτιμϊμενα VBO (2.84 eV) και CBO (1.81 eV) τθσ επαφισ MoSe2 /AlN δείχνουν αρκετά 



υψθλό φράγμα μεταφοράσ τόςο για τα θλεκτρόνια όςο και για τισ οπζσ κάκετα προσ τα 

ςτρϊματα, πράγμα που ςθμαίνει ότι το ςτρϊμα AlN κα μποροφςε να παρζχει επαρκι 

μόνωςθ για τθ λειτουργία θλεκτρονικϊν ςυςκευϊν που βαςίηονται ςε θμιαγωγοφσ MoSe2 

με ελάχιςτθ διαρροι μζςω του υποςτρϊματοσ.  

 

Ραρόμοιεσ εξιςϊςεισ εφαρμόςτθκαν για τον προςδιοριςμό των VBO και CBO για 

τθν ετεροεπαφι MoSe2 /Bi2Se3 /AlN, χωρίηοντάσ τθν ςε δφο διαδοχικζσ δομζσ Bi2Se3 /AlN και 

MoSe2 /Bi2Se3 (εικόνα 5.12):  
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Εικόνα 5.12: Καταςκευι ενεργειακοφ διαγράμματοσ για τθ ετεροδομισ MoSe2 /Bi2Se3 /AlN, 

όπωσ ορίςτθκαν από τθν ανάλυςθ XPS των δζςμιων καταςτάςεων. (a) Φάςματα XPS των 

δζςμιων καταςτάςεων Mo3d5/2, Bi4f7/2 και Al2p και των αντίςτοιχων VBM για τον 

υπολογιςμό των απαραίτθτων ενεργειακϊν διαφορϊν, ςφμφωνα με τθ μζκοδο Kraut. Από 

πάνω προσ τα κάτω: υπολογιςμόσ τθσ διαφοράσ  
32

2/74 SeBifBi VBME 
 
ςε ζνα παχφ υμζνιο 

Bi2Se3, υπολογιςμόσ τθσ διαφοράσ  
AlNSeBipAlfBi EE

/24
32

2/7
  από τθ διεπιφάνεια ενόσ 

λεπτοφ δείγματοσ (1QL) Bi2Se3, υπολογιςμόσ τθσ διαφοράσ  
AlNpAl VBME 2

 από το γυμνό 

υπόςτρωμα (200 nm), υπολογιςμόσ τθσ διαφοράσ  
2

2/53 MoSedMo VBME 
 
ςε ζνα παχφ 

υμζνιο MoSe2 και υπολογιςμόσ τθσ διαφοράσ  
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2/72/5 /43 SeBiMoSefBidMo EE 
 
από τθ 

διεπιφάνεια ενόσ λεπτοφ δείγματοσ (1ΜL) MoSe2. (b) Σχθματικι απεικόνιςθ των band 



offsets CBO και VBO τθσ ετεροδομισ MoSe2 /AlN.   είναι θ θλεκτροςυγγζνεια, EF είναι θ 

ενζργεια Fermi και Eg είναι το ενεργειακό χάςμα. 

 

Τα VBO για τισ διεπαφζσ Bi2Se3 /AlN και MoSe2 /Bi2Se3 ζχουν υπολογιςτεί ςτα 2.87 

eV και 0.1 eV, ενϊ τα CBO είναι 2.86 eV και 0.98 eV, αντίςτοιχα, λαμβάνοντασ υπόψθ το 

ενεργειακό χάςμα ηωνϊν (Eg ~ 0.47 eV) για το Bi2Se3 που βρικαμε από τισ μετριςεισ ARPES. 

Το διάγραμμα ηωνϊν τθσ ετεροεπαφισ MoSe2 /Bi2Se3 /AlN (εικόνα 5.12 (b)) 

καταςκευάςτθκε λαμβάνοντασ τισ θλεκτροςυγγζνειεσ (electron affinities) που αναφζρονται 

ςτθ βιβλιογραφία για AlN ( AlN = 2.1 eV [5.28]), MoSe2 (
2MoSe  = 3.9 eV [5.29]) και Bi2Se3 (

32SeBi = 5.06 eV [5.30]). Αποδεικνφεται ότι το AlN κα μποροφςε να λειτουργεί ωσ ζνα 

κατάλλθλο μονωτικό υπόςτρωμα για θλεκτρονικζσ ςυςκευζσ βαςιςμζνεσ ςε Bi2Se3, 

δεδομζνου ότι οι αρκετά υψθλζσ τιμζσ VBO και CBO αναμζνεται να επιβάλλουν ζνα φράγμα 

μεταφορϊν τόςο για τα θλεκτρόνια όςο και για τισ οπζσ.  

 

Τζλοσ, υπολογιςτικαν από μετριςεισ XPS τα band offsets για τθν ετεροεπαφι 

MoSe2 /HfSe2 /ΑΙΝ, χωρίηοντάσ τθν πάλι ςε δφο διαδοχικζσ δομζσ HfSe2 /ΑΙΝ και MoSe2 

/HfSe2 (εικόνα 5.13). Οι μετατοπίςεισ τθσ ηϊνθσ ςκζνουσ και αγωγιμότθτασ (VBO, CBO) για 

τθν ετεροεπαφι MoSe2 /HfSe2 /ΑΙΝ υπολογίςτθκαν χρθςιμοποιϊντασ τισ ακόλουκεσ 

εξιςϊςεισ: 
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όπου 
2/74 fHfE  (

2/53dMoE ) και pAlE 2  (
2/74 fHfE ) είναι οι ενζργειεσ των δζςμιων καταςτάςεων, 

ενϊ τα VBM είναι τα αντίςτοιχα μζγιςτα τθσ ηϊνθσ ςκζνουσ. Για το ςφςτθμα HfSe2 /AlN 

υπολογίςτθκε VBO = 3.19 eV και για το ςφςτθμα MoSe2 /HfSe2 βρζκθκε 0.13 eV. Ομοίωσ, θ 

τιμι του CBO υπολογίςτθκε 1.91 eV για τθν ετεροεπαφι HfSe2 /AlN και 0.61 eV για τθν 

ετεροεπαφι MoSe2 /HfSe2, χρθςιμοποιϊντασ ενζργειεσ χάςματοσ ηωνϊν 6.2 eV για AlN και 

1.1 eV για HfSe2. Το ενεργειακό διάγραμμα τθσ ετεροεπαφισ MoSe2 /HfSe2 /AlN που 

φαίνεται ςτθν εικόνα 5.13 (b) καταςκευάςτθκε λαμβάνοντασ υπόψθ τισ αναφερόμενεσ 

θλεκτροςυγγζνειεσ για τα 2 υλικά (AlN = 2.1 eV [5.28], HfSe2 = 5.72 eV [5.29] και 
2MoSe  = 3.9 

eV [5.29]).  

 



 

Εικόνα 5.13: Καταςκευι ενεργειακοφ διαγράμματοσ για τθ ετεροδομισ MoSe2 /HfSe2 /AlN, 

όπωσ ορίςτθκαν από τθν ανάλυςθ XPS των δζςμιων καταςτάςεων. (a) Φάςματα XPS των 

δζςμιων καταςτάςεων Mo3d5/2 , Hf4f7/2 και Al2p και των αντίςτοιχων VBM για τον 

υπολογιςμό των απαραίτθτων ενεργειακϊν διαφορϊν, ςφμφωνα με τθ μζκοδο Kraut. Από 

πάνω προσ τα κάτω: υπολογιςμόσ τθσ διαφοράσ  
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ςε ζνα παχφ υμζνιο 

HfSe2, υπολογιςμόσ τθσ διαφοράσ  
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2/53 MoSedMo VBME 
 
ςε ζνα παχφ υμζνιο MoSe2, 

υπολογιςμόσ τθσ διαφοράσ  
AlNHfSefHfpAl EE

/42
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  από τθ διεπιφάνεια ενόσ λεπτοφ 

υμενίου (1ΜL) HfSe2 και υπολογιςμόσ τθσ διαφοράσ  
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2/72/5 /43 HfSeMoSefHfdMo EE 
 
από τθ 

διεπιφάνεια λεπτϊν υμενίων (1ΜL) MoSe2 /HfSe2. (b) Σχθματικι απεικόνιςθ των band 

offsets CBO και VBO τθσ ετεροδομισ MoSe2 /HfSe2 /AlN.   είναι θ θλεκτροςυγγζνεια, EF 

είναι θ ενζργεια Fermi και Eg είναι το ενεργειακό χάςμα. 

 

Η ευκυγράμμιςθ των επιπζδων Fermi δείχνει ότι το ςφςτθμα MoSe2 /HfSe2 /AlN 

είναι ςε κερμοδυναμικι ιςορροπία. Ωςτόςο, κα πρζπει να επιςθμανκεί ότι υπάρχουν 

αποκλίςεισ των XPS band offsets από τον κανόνα θλεκτροςυγγζνειασ, όπωσ είναι εμφανζσ 

από το βιμα δυναμικοφ (vac ~ 1.61 eV και ~ 1.21 eV) ςτα επίπεδα κενοφ των ετεροεπαφϊν 

HfSe2 /ΑΙΝ και MoSe2 /HfSe2  ςτθν εικόνα 5.13 (b). Αυτζσ οι αποκλίςεισ θλεκτροςυγγζνειασ 

που παρατθρικθκαν κα μποροφςαν να δικαιολογθκοφν από το ςχθματιςμό 

διεπιφανειακϊν καταςτάςεων με αποτζλεςμα τθ μεταφορά φορτίου κάκετα ςτθ 

διεπιφάνεια HfSe2 /ΑΙΝ και MoSe2 /HfSe2  αντίςτοιχα, παρόλο που ζχει υποςτθριχκεί ότι τα 

διεπιφανειακά δίπολα είναι ςθμαντικά μικρότερα ςτισ vdW διεπαφζσ μεταξφ 

φυλλόμορφων ενϊςεων θμιαγωγϊν ςε ςφγκριςθ με τισ ςυμβατικζσ ετεροδιεπαφζσ [5.31, 

5.32]. Από τθν άλλθ, πρζπει να ζχουμε κατά νου ότι οι μετριςεισ των VBM και κατ’ 

επζκταςθ των ζργων εξόδου ςε λεπτά υμζνια είναι εξαιρετικά ευαίςκθτεσ ςτισ 

οποιεςδιποτε αλλαγζσ ςυμβαίνουν ςτα άνω ςτρϊματα αυτϊν. Η φπαρξθ ενόσ 

επιφανειακοφ ςτρϊματοσ Hf – Se – O επομζνωσ κα μποροφςε να αλλάηει δραςτικά τισ 

μετροφμενεσ τιμζσ VBM. Τζλοσ, τα αποτελζςματα τθσ ςτοίχιςθσ ηωνϊν μεταξφ HfSe2 και 

MoSe2 ςτθν εικόνα 5.13 (b) ςυμφωνεί με τα αντίςτοιχα κεωρθτικά [5.29] που προβλζπουν 

μια ετεροεπαφι τφπου II όπου το VBM και CBM του MoSe2 είναι ελαφρϊσ υψθλότερα από 



το αντίςτοιχο VBM και CBM του HfSe2. Επομζνωσ, παρόλο που δεν επιβεβαιϊνεται μια 

ετεροεπαφι τφπου III (broken gap) που είναι κατάλλθλθ για FETs εφαρμογζσ, θ 

ευκυγράμμιςθ ηωνϊν τφπου II (staggered gap) ςτθ διεπιφάνεια ευνοεί τθν καταςκευι 

ατομικά λεπτϊν ετεροεπαφϊν p - n με εφαρμογζσ ςτθν οπτοθλεκτρονικι και ςτα θλιακά 

κφτταρα. 
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ 6 :  Συμπεράςματα & 
Προοπτικζσ 

 

 

6.1 Συμπεράςματα 

 

 

Στθν παροφςα διπλωματικι εργαςία μελετικθκαν τα δομικά και φυςικά 

χαρακτθριςτικά υπζρλεπτων υμενίων διςδιάςτατων θμιαγωγϊν αποτελοφμενων από 

ςελθνιοφχεσ ενϊςεισ μετάλλων. Τα χαλκογενίδια μετάλλων, όπωσ το Bi2Se3, το MoSe2 και το 

HfSe2 αναπτφχκθκαν με υψθλι κρυςταλλικι ποιότθτα πάνω ςε μονωτικά υποςτρϊματα 

AlN(0001)/ Si με χριςθ τθσ μεκόδου επιταξίασ με μοριακζσ δζςμεσ (Molecular Beam 

Epitaxy, MBE), με βαςικι πίεςθ ςτθν περιοχι των 10-10 Torr. Η ανάπτυξθ λεπτϊν υμενίων με 

ΜΒΕ παρουςιάηει τρομερά πλεονεκτιματα, όπωσ ομοιομορφία ςτο πάχοσ, εξαιρετικό 

ζλεγχο ντοπαρίςματοσ και μείωςθ τθσ ςυνειςφοράσ όγκου. Επιπλζον, θ χριςθ μονωτικϊν 

υποςτρωμάτων AlN/ Si εξαςφαλίηει τθν επαναλθψιμότθτα, τθν υψθλι κρυςταλλικι 

ποιότθτα, τθν ομοιογζνεια και τθν ευκολία καταςκευισ τθσ διάταξθσ, με μεγάλεσ 

πικανότθτεσ για ενοποίθςθ με τα ςυμβατικά θλεκτρονικά Si. Χρθςιμοποιικθκε ζνασ 

ςυνδυαςμόσ τεχνικϊν RHEED, XRD, XPS και ARPES για επιφανειακό και δομικό 

χαρακτθριςμό αυτϊν των υμενίων. Από τθ μελζτθ των πειραματικϊν αποτελεςμάτων τθσ 

περίκλαςθσ ανακλϊμενων θλεκτρονίων υψθλισ ενζργειασ (Reflection High Energy Electron 

Diffraction, RHEED) επιβεβαιϊκθκε θ επιταξιακι ανάπτυξθ των υμενίων ςτο υπόςτρωμα με 

τθ δθμιουργία απότομων διεπιφανειϊν. Αποδείχκθκε ότι το μζγεκοσ τθσ αναντιςτοιχίασ 

των πλεγματικϊν ςτακερϊν δε δθμιουργεί εμπόδια ςτθν επιταξιακι ανάπτυξθ των 

υμενίων, οφτε ειςάγει κάποια αιςκθτι μθχανικι τάςθ. 

 

Στθ ςυνζχεια, πραγματοποιικθκαν μετριςεισ περίκλαςθσ ακτίνων Χ (X - Ray 

Diffracion, XRD) και ανακλαςτικότθτασ ακτίνων Χ (X - Ray Reflectivity, XRR) με ςκοπό να 

ολοκλθρωκεί ο δομικόσ χαρακτθριςμόσ των υμενίων και να προςδιοριςτεί το πάχοσ και θ 

πυκνότθτα. Επιβεβαιϊνεται ότι οι κρφςταλλοι των χαλκογενίδιων μετάλλων είναι 

εξαιρετικά προςανατολιςμζνοι κατά μικοσ του άξονα c, δθλαδι κατά μικοσ τθσ διεφκυνςθσ 

ανάπτυξισ τουσ. Επιπλζον, από τθν εμφάνιςθ κροςςϊν Kiessig ςτισ εικόνεσ περίκλαςθσ XRD 

των υμενίων Bi2Se3 και MoSe2 ςυμπεραίνουμε ότι οι κρφςταλλοι ζχουν αναπτυχκεί 

επιταξιακά πάνω ςτο υπόςτρωμα AlN /Si, με καλι ομοιογζνεια και δθμιουργϊντασ ομαλζσ 

διεπιφάνειεσ. Από τθν άλλθ, οι μετριςεισ XRR ςτο υμζνιο HfSe2 υποδεικνφουν το 

ςχθματιςμό ενόσ επιφανειακοφ ςτρϊματοσ HfSeOx, θ φπαρξθ του οποίου επιβεβαιϊκθκε με 

φαςματοςκοπία φωτοθλεκτρονίων ακτίνων Χ (X – Ray Photoelectron Spectroscopy, XPS) για 



γωνία εκπομπισ 64ο. Ρράγματι, θ εμφάνιςθ μιασ διπλισ κορυφισ ςε μεγαλφτερεσ ενζργειεσ 

ςφνδεςθσ υποδεικνφει αφξθςθ τθσ οξειδωτικισ κατάςταςθσ του Hf ςτα άνω επιφανειακά 

ςτρϊματα λόγω των δεςμϊν Hf - Se – O.  

 

Για το φυςικό χαρακτθριςμό των υμενίων πραγματοποιικθκαν μετριςεισ 

φαςματοςκοπίασ φωτοθλεκτρονίων (Photoelectron Spectroscopy, PΕS). Συγκεκριμζνα, 

εκτιμικθκε θ ςτοιχειομετρία των αποτικζμενων υμενίων ςε μονωτικά υποςτρϊματα 

AlN(0001)/ Si θ οποία είναι κοντά ςτθν ιδανικι για κάκε περίπτωςθ. Επιπλζον, θ κζςθ και θ 

μορφι των κορυφϊν (lineshape) των δζςμιων καταςτάςεων των μετάλλων Bi, Mo και Hf και 

του Se υποδεικνφουν ότι τα μεταλλικά χαλκογενίδια δεν αντιδροφν με το υπόςτρωμα AlN, 

παρουςιάηοντασ ελάχιςτθ διάχυςθ ςτισ διεπιφάνειεσ (interdiffusion) και ςχθματιςμό 

αιχμθρϊν διεπιφανειϊν. Εξετάςτθκε θ ανάπτυξι του Bi2Se3 ςε υποςτρϊματα Si και τα 

αποτελζςματα των μετριςεων δείχνουν ότι υπάρχει μια ιςχυρι αντίδραςθ μεταξφ Bi2Se3 

και Si. Εφόςον οι κορυφζσ Bi4f δε δείχνουν ςθμάδια δεςμϊν Bi - Si, ςυμπεραίνεται ζμμεςα 

ότι ςτο δείγμα ελζγχου Bi2Se3 /Si υπάρχει ζνα διεπιφανειακό ςτρϊμα λόγω των δεςμϊν Si - 

Se. Επομζνωσ δείξαμε ότι, αντίκετα από τθν περίπτωςθ του δείγματοσ Bi2Se3/Si όπου 

χρειάηονται ρυκμιςτικά ςτρϊματα, το Bi2Se3 μπορεί να αναπτυχκεί με υψθλι επιταξιακι 

ποιότθτα πάνω ςε AlN, πράγμα που ςθμαίνει ότι το πάχοσ του Bi2Se3 πάνω ςε AlN μπορεί 

δυναμικά να κλιμακωκεί κάτω των 3QLs χωρίσ να διακυβεφεται θ δομικι ποιότθτα και 

ακεραιότθτα των επιφανειϊν/διεπιφανειϊν. 

 

Με τθ φαςματοςκοπία ARPES μελετικθκε θ θλεκτρονιακι δομι των μεταλλικϊν 

χαλκογενίδιων, κακορίηοντασ ςε κάκε περίπτωςθ τθ ηϊνθ ςκζνουσ και τθ κζςθ των 

μεγίςτων. Αναμφίβολα, το πιο ςθμαντικό αποτζλεςμα είναι ότι τα υμζνια Bi2Se3 διατθροφν 

τισ ιδιότθτεσ ενόσ 3D τοπολογικοφ μονωτι (Topological Insulator, TI) ςε πολφ χαμθλό πάχοσ 

τθσ τάξθσ των 3QL (~ 2.88 nm), παρουςιάηοντασ gapless μεταλλικζσ επιφανειακζσ 

καταςτάςεισ με τθ μορφι ενόσ κϊνου Dirac. Tο υπόςτρωμα AlN(0001) φαίνεται να παίηει 

ςθμαντικό ρόλο, κακϊσ αναμζνεται να επιφζρει μια αςυμμετρία μεταξφ των άνω και κάτω 

διεπιφανειϊν του Bi2Se3, καταςτζλλοντασ τον υβριδιςμό των ηωνϊν που είναι μια 

ςθμαντικι απαίτθςθ για τθν παρατιρθςθ του κϊνου Dirac. Στθν περίπτωςθ του θμιαγωγοφ 

MoSe2 πιςτοποιικθκε θ μετάβαςθ από ζμμεςο ενεργειακό χάςμα ςε άμεςο κακϊσ 

μειϊνεται το πάχοσ του ςε μια μονοςτιβάδα. Το μζγεκοσ του άμεςου ενεργειακοφ 

χάςματοσ μιασ μονοςτιβάδασ MoSe2 (1.58 eV) υποδεικνφει ότι ο θμιαγωγόσ αυτόσ 

απορροφά ιςχυρά ςτθν θλιακι φαςματικι περιοχι, προςελκφοντασ το ενδιαφζρον για τθ 

χριςθ του ςε φωτοβολταϊκά και ςτθ φωτοκατάλυςθ. Τζλοσ, τα αποτελζςματα του band 

alignment τόςο για τισ διάφορεσ ετεροεπαφζσ μεταλλικϊν χαλκογενιδίων με το υπόςτρωμα 

ΑΙΝ όςο και για τθ διεπιφάνεια MoSe2/ HfSe2 υποδεικνφουν ότι: 

 Το AlN κα μποροφςε να λειτουργεί ωσ ζνα κατάλλθλο μονωτικό υπόςτρωμα για τθ 

λειτουργία θλεκτρονικϊν ςυςκευϊν που βαςίηονται ςε μεταλλικά χαλκογενίδια, 

δεδομζνου ότι οι αρκετά υψθλζσ τιμζσ VBO και CBO αναμζνεται να επιβάλλουν ζνα 



φράγμα μεταφορϊν τόςο για τα θλεκτρόνια όςο και για τισ οπζσ με ελάχιςτθ διαρροι 

μζςω του υποςτρϊματοσ. 

 Το band alignment μεταξφ HfSe2 και MoSe2 επιβεβαιϊνουν μια ευκυγράμμιςθ ηωνϊν 

τφπου II (type II – staggered gap band alignment) ςτθ διεπιφάνεια, υπονοϊντασ ότι 

μποροφν να πραγματοποιιςουν ατομικά λεπτζσ ετεροεπαφζσ p - n με εφαρμογζσ ςτθν 

(οπτο)θλεκτρονικι.   

 

 

6.2 Προοπτικζσ 

 

 

Στα πλαίςια ευρωπαϊκϊν και ελλθνικϊν προγραμμάτων το εργαςτιριο Επιταξίασ 

και Επιςτιμθσ Επιφανειϊν του Ινςτιτοφτου Επιςτιμθσ Υλικϊν του Ε.Κ.Ε.Φ.Ε. “Δημόκριτοσ” 

πραγματοποιεί μελζτεσ με απϊτερο ςκοπό τθν ανάπτυξθ υπζρλεπτων υμενίων για 

θλεκτρονικά χαμθλισ κατανάλωςθσ που κα επιτρζπουν τθν περαιτζρω ςμίκρυνςθ (scaling) 

με αφξθςθ τθσ πυκνότθτασ ολοκλθρωμζνων κυκλωμάτων (integrated circuits, IC) και τθσ 

ςυχνότθτασ λειτουργίασ. Η παροφςα διπλωματικι εργαςία αποτελεί μια μικρι ςυμβολι ςτθ 

γενικότερθ εντατικι ερευνθτικι προςπάκεια που ςυντελείται τα τελευταία χρόνια ςτο 

χϊρο των “πράςινων” ςυςκευϊν transistors επίδραςθσ πεδίου (green field effect transistor, 

gFET) που κα λειτουργοφν ςε εξαιρετικά χαμθλζσ τάςεισ /ρεφματα, χωρίσ να διακυβεφεται 

θ ταχφτθτα. 

 

Τα χαλκογενίδια μετάλλων είναι πολλά υποςχόμενα θμιαγϊγιμα υλικά ςε διατάξεισ 

TFETs και ςε λογικζσ ςυςκευζσ χαμθλισ κατανάλωςθσ λόγω των μεγάλων ενεργειακϊν τουσ 

χαςμάτων που προςφζρουν switching on/off ratios >108 και τθσ υψθλισ ειδικισ τουσ 

επιφάνειασ. Ελζγχοντασ το πλικοσ των ςτρωμάτων μποροφμε να ρυκμίςουμε τισ ιδιότθτζσ 

τουσ (ενεργειακό χάςμα, band offsets και κινθτικότθτεσ φορζων) και ςε ςυνδυαςμό με τθ 

δυνατότθτα να μειϊςουμε το θμιαγϊγιμο κανάλι ενόσ ΤFET ςε ζνα ςτρϊμα ατόμων - χωρίσ 

να υποβακμιςτεί ςθμαντικά θ κινθτικότθτα - μποροφμε να ζχουμε άριςτο θλεκτροςτατικό 

ζλεγχο πζρα από ό,τι ζχει επιτευχτεί χρθςιμοποιϊντασ Si ι άλλουσ ςυμβατικοφσ 

θμιαγωγοφσ. Επιπλζον, χάρθ ςτουσ ιςχυροφσ ομοιοπολικοφσ δεςμοφσ, τα υλικά αυτά 

παρουςιάηουν υψθλι μθχανικι αντοχι και δεδομζνου ότι μποροφν να αναπτυχκοφν με 

πάχοσ λίγων ςτρωμάτων, μποροφν να χρθςιμοποιθκοφν για εφκαμπτεσ διαπερατζσ οκόνεσ. 

 

Οι ξεχωριςτζσ ιδιότθτεσ των επιφανειακϊν καταςτάςεων των τοπολογικϊν 

μονωτϊν Bi2Se3 (topological Insulators, TIs) είναι ελκυςτικζσ για βαςικι ζρευνα, κακϊσ 

επίςθσ και για εφαρμογζσ ςτθν κβαντικι πλθροφορικι, ςτθν spintronics και ςτα 

θλεκτρονικά χαμθλισ κατανάλωςθσ. Μια πρϊτθ εφαρμογι του Bi2Se3 κα μποροφςε να 



αφορά τθν αντικατάςταςθ του πυριτίου για δθμιουργία διαςυνδζςεων ςε chips 

υπολογιςτϊν, αυξάνοντασ ςθμαντικά τθν ταχφτθτα ςε ζναν επεξεργαςτι και μειϊνοντασ 

ταυτόχρονα τθν ενεργειακι κατανάλωςθ και τθν παραγωγι κερμότθτασ. Ωςτόςο, θ μεγάλθ 

ευαιςκθςία των επιφανειακϊν καταςτάςεων ςε ςυνκικεσ περιβάλλοντοσ, και θ 

υπολειπόμενθ n - τφπου αγωγιμότθτα όγκου (bulk conduction) από τα πλεγματικά κενά Se 

(Se vacancies) εμποδίηουν τθ μελζτθ και τθν αξιοποίθςθ των ιδιοτιτων των επιφανειακϊν 

καταςτάςεων για λειτουργικζσ ςυςκευζσ. Η καταςτολι τθσ ςυνειςφοράσ όγκου μπορεί να 

επιτευχκεί βελτιϊνοντασ τθν ποιότθτά τουσ με ανόπτθςθ μετά τθν ανάπτυξθ ςε ζνα 

περιβάλλον πλοφςιο ςε Se ι αντιςτακμίηοντάσ τθν με νόκευςθ Ca. Επιπλζον, 

καταςκευάηοντασ υπζρλεπτα υμζνια επωφελοφμαςτε από τθν αυξθμζνθ αναλογία 

επιφάνεια προσ όγκο, ενιςχφοντασ τθ ςυνειςφορά των επιφανειακϊν καταςτάςεων και 

κάνοντασ το Bi2Se3 ςυμβατό με τισ τάςεισ κλιμάκωςθσ των νανοθλεκτρονικϊν ςυςκευϊν. 

 

Οι θμιαγωγοί με άμεςο ενεργειακό χάςμα είναι ελκυςτικοί για οπτικζσ και 

οπτοθλεκτρονικζσ εφαρμογζσ. Στο όριο του ενόσ μονοςτρϊματοσ, ο θμιαγωγόσ MoSe2 

γίνεται άμεςου ενεργειακοφ χάςματοσ ηωνϊν (Eg ~ 1.58 eV) και μαηί με μια ζντονθ 

φωτοφωταφγεια (photoluminescence, PL) που αποδίδει ςε κερμοκραςία δωματίου, είναι 

κατάλλθλο υλικό για διόδουσ εκπομπισ φωτόσ. Το επιπλζον ενδιαφζρον πάνω ςτο 

μονοςτρωματικό MoSe2 οφείλεται ςτο ςπάςιμο τθσ ςυμμετρίασ αντιςτροφισ (broken 

centrosymmetry), όπου μαηί με τθν ιςχυρι αλλθλεπίδραςθ spin – orbit και το ςχετικά 

μεγάλο ενεργειακό spin splitting (~ 180 meV) ςτισ άνω ηϊνεσ ςκζνουσ, επιτρζπεται θ 

αποτελεςματικι πόλωςθ spin με οπτικι άντλθςθ για εφαρμογζσ spintronics. Ωςτόςο, το 

MoSe2 εμφανίηει χαμθλι κινθτικότθτα φορζων ςε κερμοκραςία δωματίου λόγω τθσ 

ςκζδαςθσ φωνονίων, με αποτζλεςμα να είναι αξιοποιιςιμο μόνο για λογικζσ ςυςκευζσ 

χαμθλισ ιςχφοσ. Αντίκετα από το MoSe2, ο θμιαγωγόσ HfSe2 χαρακτθρίηεται από μια 

εντυπωςιακά υψθλι κινθτικότθτα φορζων (3500 cm2/V∙s) και ςε ςυνδυαςμό με το μεγάλο 

(ζμμεςο) ενεργειακό του χάςμα (1.13 eV), κακίςταται ωσ ιςχυρόσ υποψιφιοσ για τα  

θλεκτρονικά επόμενθσ γενιάσ. Ωςτόςο, τα υμζνια HfSe2 εμφανίηουν προβλιματα 

επιφανειακισ οξείδωςθσ όταν εκτίκενται ςτον αζρα μετά τθν ανάπτυξι τουσ. Η αςτακισ 

ςυμπεριφορά τουσ απαιτεί τθν τοποκζτθςθ προςτατευτικϊν ςτρωμάτων (capping layers) 

πάνω από τα υμζνια τα οποία κα προςτατεφουν τον θμιαγωγό από κάκε είδουσ διάβρωςθ 

και κα ςυντελοφν ςτθν βελτιςτοποίθςθ τθσ λειτουργίασ των αντίςτοιχων ςυςκευϊν. Σαν 

τζτοια ςτρϊματα προτείνεται ο θμιαγωγόσ MoSe2 που, αφενόσ δεν αντιδρά με το HfSe2 

ςχθματίηοντασ απότομεσ διεπιφάνειεσ, αφετζρου αποδείχκθκε πιο ανκεκτικό ςτθν 

οξείδωςθ. 

 

Τζλοσ, θ δυνατότθτα που δίνουν οι θμιαγωγοί των μεταλλικϊν χαλκογενιδίων για 

ρφκμιςθ του ενεργειακοφ τουσ χάςματοσ και του επιπζδου Fermi με τον ζλεγχο του πάχουσ 

ανοίγει νζουσ ορίηοντεσ ςτθν καταςκευι φωτοβολταϊκϊν κυττάρων που κα εξαςφαλίηουν 

τθν μζγιςτθ δυνατι απορρόφθςθ τθσ θλιακισ ακτινοβολίασ. Μεγάλο ενδιαφζρον 

παρουςιάηουν οι ετεροδομζσ MoSe2/ HfSe2 για τθν καταςκευι ατομικά λεπτϊν 

ετεροεπαφϊν p - n τφπου II (type II – staggered gap band alignment) με εφαρμογζσ ςτθν 



οπτοθλεκτρονικι και ςτα θλιακά κφτταρα. Ρροτείνουμε τθ ςφηευξθ ςτιβάδων MoSe2 ςαν 

πθγι n - τφπου και HfSe2 ςαν απαγωγόσ p - τφπου για εφαρμογζσ κάκετων ςτοιβαγμζνων 

TFET. Οι δφο ομάδεσ των θμιαγωγϊν ζχουν διαφορετικοφσ χαρακτιρεσ ςτισ άκρεσ των 

ηωνϊν, που ζχουν εγγενϊσ ωσ αποτζλεςμα intervalley ςκζδαςθ κατά τθ διάρκεια τθσ 

διζλευςθσ μζςω ςιραγγασ των θλεκτρονίων, ωςτόςο θ μθχανικι τάςθ κα μποροφςε να 

είναι ζνασ αποτελεςματικόσ τρόποσ για να τροποποιιςουμε τισ ιδιότθτεσ των CBM και VBM 

αυτϊν των 2D TMDCs. Στο παρόν ςτάδιο τθσ ζρευνασ, θ βαςικι κατανόθςθ τθσ οικογζνειασ 

των 2D μεταλλικϊν χαλκογενιδίων που παρζχεται ελπίηουμε ότι κα εμπνεφςει 

ςυναρπαςτικζσ ιδζεσ και εφαρμογζσ. 

 


