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Abstrak

Gallium Nitride (GaN) merupakan semikonduktor dengan celah-pita energi yang lebar dan langsung.
Penelitian Rare Earth (RE) dalam Gallium Nitride (GaN) sangat menarik terkait dengan pemanfaatannya
dalam pengembangan perangkat optoelectronik. Dilakukan perhitungan struktur elektronik doping GaN
dengan RE (Rare Earth) berdasarkan teori fungsional kerapatan Density Functional Theory (DFT). Digunakan
model supersel struktur wurtzite GaN menggunakan paket program PHASE/O. Hasil yang diperoleh
menunjukkan adanya kestabilan struktur RE dalam GaN. Penambahan dopan RE dalam GaN, mengakibatkan
pergeseran batas level energi dan mempersempit celah pita energi. Model yang digunakan mampu
mendeskripsikan keadaan impuritas RE dalam GaN. Doping RE dalam GaN diprediksikan mampu
mempersempit celah pita energi dan membantu kinerja optik pada GaN.

Kata-kata kunci: GaN, Rare Earth, DFT

PENDAHULUAN

Indonesia memiliki banyak sumber bahan bumi langka yang masih belum dieksplorasi. Mineral tanah jarang
sebagai produk sampingan dari penambangan dan pengolahan timah mempunyai peluang untuk dikembangkan.
Potensi mineral tanah jarang tidak hanya dijumpai di sepanjang jalur timah, akan tetapi juga melimpah sebagai
mineral ikutan terdapat pada endapan emas alluvial terutama di Kalimanta{l]. Material baru dengan
menggunakan Logam Tanah Jarang memberikan kemajuan yang cukup signifikan pada perkembangan
teknologi elektronik dan optoelektronik, salah satunya yaitu LED.

Semikonduktor yang saat ini banyak digunakan sebagai basis pembuat LED adalah semikonduktor
golongan I11-Nitride, salah satunya adalah Gallium Nitride. GaN merupakan semikonduktor yang mempunyai
celah energi yang lebar dan langsung (direct wide band gap) [2,3]. Nakamura berhasil menemukan GaN tipe
p, dari InGaN berkualitas tinggi menghasilkan LED putih dan laser biru berbasis dioda. Berawal dari penemuan
ini Dr. Nakamura memenangkan hadiah Nobel Fisika pada tahun 2014[4]. Penemuan tersebut menjadi awal
revolusi penerangan dari lampu pijar Thomas Alfa Edison menuju era penerangan berbasis LED. Penerangan
menggunakan LED mempunyai potensi yang sangat baik dalam menggantikan lampu pijar dan flouroscent,
karena memiliki efisiesi yang lebih tinggi dalam pengurangan energi dan biaya serta ramah lingkungan.

Prinsip kerja LED ini berdasarkan rekombinasi electron-hole (e-h) yang melewati celap (gap) antara pita
konduksi dan pita valensi. Dilakukan modifikasi lapisan aktif pada lapisan phospor untuk menghasilkan sumber
cahaya putih pada lapisan tersebut. Dengan diberikan doping pada lapisan aktif berupa ion.
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STUDI STRUKTUR PERTAMA ELEKTRONIK MENGGUNAKAN METODA
(DFT)

Many Body Problem

Pada sistem fisis dalam material, tinjauan studi kuantum ini melibatkan dua jenis partikel, yaitu inti dan
elektron. Jumlah inti dan elektron yang terlibat sangatlah banyak bahkan untuk jenis material yang sederhana.
Persoalan sistem kuantum dengan jumlah partikel banyak disebut Many Body Problem. Semakin banyak
jumlah elektron, maka persamaan Schrodinger akan memberikan bentuk persamaan yang semakin rumit untuk
di selesaikan. Maka dibutuhkan pendekatan lain untuk menyelesaikan Many Body Problem ini. Maka
persamaan dikerjakan dengan menyelesaikan konfigurasi ground state dari elektron dulu, kemudian
menghitung energi dari konfigurasi sistem tersebut, dan terakhir menyelesaikan perhitungan pergerakan inti.
Pemisahan perhitungan pergerakan elektron dan inti ini dikenal dengan pendekatan Born-Oppenheimer[5].

Dengan asumsi tersebut, dapat dihilangkan komponen dari kinetik inti dan potensial ion inti. Sehingga
komponen hamiltonian hanya bagian kinetik elektron dan interaksi elektron dengan elektron. Kemudian
konsekuensi dari pendekatan ini juga, maka potensial coulomb yang muncul dari inti dapat diperlakukan
sebagai potensial eksternal statis yang dinyatakan dalam notasi vext . Maka hamiltoniannya menjadi :

oty Ly
H = ZV +zri7rj‘+vm (1)

A
Vext_ Z‘r—R‘ (2)

Teori Hohenberg-Kohn

Ide besar dari DFT adalah bahwa fungsi gelombang banyak partikel y/(Fl, [PV o ) dapat didefinisikan
sebagai fungsional dari kerapatan elektron (electron density) n(F). Hal ini muncul dari ide bahwa untuk suatu
nilai n(F) tertentu, maka akan merepresentasikan fungsi gelombang yang tertentu pula (unik). Secara umum

teori Hohenberg-Kohn ini menyatakan :
Pertama, suatu fungsi gelombang pada keadaan dasar (Ground State Wave Function) terdefinisi unik oleh suatu
fungsional dari kerapatan dalam keadaan dasar(Ground State Density). Dalam bahasa matematis :

VolE i) = w0 ®

Hal ini yang paling esensial dalam DFT. Sebagai konsekuensinya, nilai ekspektasi keadaan dasar (Ground

State) untuk semua (5 juga merupakan fungsional dari N, (I’) [6]
Kedua, nilai ekspektasi keadaan dasar dari energi total yang dinyatakan dalam :

Eo= E[no] = <‘//[no] H “//[no ]> “)
Nilai energi EO’V memiliki prinsip variasi dimana,
Eln,] < E[n]

Berlaku pula,

E[n,] = <://[no]‘lf| ‘y/[no]> < <y/[n'] H ‘://[n']> (6)

Prinsip ini dapat kita manfaatkan, bahwa meminimalkan nilai ekspektasi energi total eV dalam suatu potensial
external vex dapat dilakukan dengan turunan fungsional ekspektasi nilai energi terhadap kerapatan elektron
n(r).

Energi Total

®)

DFT merupakan metode untuk menghitung struktur elektronik dari suatu sistem atom, molekul, atau
material. Secara umum energi total dari suatu sistem elektron didefinisikan :
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E, = (wIn]Ajwn]) Y
Dimana telah kita ketahui dari teori Hohenberg-Kohn, bahwa fungsi gelombang dapat didefinisikan sebagai
fungsional dari kerapatan elektron (Persamaan(3)). Dan hamiltonian H dapat dituliskan :

H=T+U+V @)

Dalam hal ini T merupakan operator Kinetik, U merupakan operator potensial interaksi antar elektron, dan v
merupakan operator interaksi antara elektron dengan potensial luar. Operator merupakan potensial antar
elektron. Jika didefinisikan energi total dari sistem partikel yang saling berinteraksi dapat diselesaikan dengan
tinjauan sistem partikel yang tidaksaling berinteraksi.Maka energi elektron total dapat dituliskan :

Eln]=T.[n]+U[n]+V, [n]+ E.[n] ©)
Persamaan Kohn-Sham
Sekarang telah diketahui ungkapan energi total yang merupakan fungsional dari kerapatan elektron n(r)
dinyatakan dalam persamaan (9). Dalam suatu sistem fisis, keadaan paling stabil diperoleh pada saat sistem
dalam keadaan energi minimum. Artinya yang harus dicari adalah sistem struktur elektronik yang memberikan
energi minimum. Untuk memperoleh hal tersebut, maka ungkapan energi total harus diminimumkan.

Dari teori Hohenberg-Kohn pada persamaan (12), energi total minimum berkorelasi langsung dengan
kerapatan elektron minimum. Sehingga energi minimum dapat diperoleh dengan menggunakan persamaan
pengali lagrange dengan menurunkan persamaan (9) terhadap kerapatan elektron n(r). Namun, diketahui

terdapat konstrain terhadap operasi orbital elektron. Dengan memasukkan konstrain tersebut, maka persamaan
minimalisasi energi total dituliskan :

) EPl- A4 =0’ =0 10

Self Consistent Field (SCF)

Jika dilihat pada persamaan (10), untuk menyelesaikan persamaan Kohn-Sham, diperlukan informasi dari
kerapatan elektron total (n(F)) Kerapatan elektron total merupakan jumlah dari kuadrat seluruhfungsi orbital

w,(F)- Maka untuk menyelesaikan persamaan KS ini, diperlukan suatu nilai tebakan kerapatan elektron yang
selanjutnya digunakan untuk menyelesaikan persamaan KS. Siklus SCF ini ditunjukkan dalam algoritma pada

Gambar.1.
Initial Guess
plr)

L
Calculate Effective Potential ’

Veip(X) = Ven (£) + [ f:_rr] dr’ + Ve [p(r)]

l

Solve Kohn-Sham Equations ’

[ .
— V2t vert] Wi =€ ¥

2my, " i

Evaluate the Electron Density & Total Energy
pr) = ; [y — Elp)] = ...

Converged?

Output Quantities
polr), Ei[po(x)] — Forces, Eigenvalues, ...

Gambar.1. Siklus SCF untuk mendapat nilai konvergen kearapatan elektron
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Pseudopotential

Pada dasarnya, dalam DFT yang dihitung adalah fungsi gelombang dari orbital atom tinjauan. Artinya untuk
mendapatkan solusi fungsi gelombang keseluruhan dalam sistem, harus dihitung semua solusi fungsi
gelombang dari setiap elektron. Metode pseudopotential memberikan ide bahwa elektron yang dapat berubah
dan berinteraksi hanyalah bagian elektron terluar saja (elektron valensi). Sementara elektron bagian dalam yang
dekat ke inti (core electron) dianggap telah fix. Dengan pendekatan bahwa core electron telah fix, maka metode

ini memberikan solusi dengan mengganti potensial eksternal vex pada bagian core electron dengan
pseudopotential vepxie”do, dan fungsi gelombang dengan fungsi gelombang pseudo. Sehingga persamaa

perlu diselesaikan menjadi :

1
pseudo pseudo __ pseudo
(_2v+vee+v Ve ¢| _ﬂ’|¢|

(1)

ext

Visualisasi dari metode metode pseudopotential ini ditunjukkan oleh Gambar.2

|
|
:
|
!

Gambar 2. Pseudopotential V2*'“ dan pseudo fungsi gelombang ¢ "**°

Exchange Correlation Energy
Pada dasarnya tidak ada solusi eksak yang dapat mendefinisikan Exchange Correlation Energy (Ex). Namun
terdapat beberapa pendekatan yang cukup akurat untuk digunakan dalam perhitungan DFT.

Local Density Approximation (LDA)

LDA merupakan basis dan yang paling sederhana dari semua pendekatan terhadap energi Ey. Ide utama
dari LDA adalah distribusi muatan pada suatu daerah bersifat uniform dan terlokalisasi. Sehingga energi Exc
dapat dituliskan :

E;"[n]= [ n(r)v,c[n(r)R°r 42

Pada kenyataannya, sulit menemukan suatu sistem dengan kerapatan elektron yang homogen. Ketika gradien
suatu sistem material meningkat dengan adanya variasi densitas elektron yang kompleks, akibatnya LDA gagal
mendapatkan energi yang tepat [7]. Untuk menyelesaikan permasalahan terse-but diperlukan pendekatan lain,
salah satunya adalah Generalized Gradient Approximataion (GGA).

Generelized Gradient Approximation (GGA)
GGA merupakan metode pendekatan pengembangan dari LDA. Perbedaan dari konsep LDA, adalah
informasi yang digunakan bukan hanya data dari kerapatan elektron n(r) pada posisi r saja, tapi juga mengambil

informasi dari gradien perubahan kerpatan elektron pada posisi tersebut (Vn(r)). Maka energi Exhya
dituliskan :
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EfGA[na, nﬂ]:I(na, ns vn,,vn,)d°r (13)

c

METODE

Software PHASE/O

Penelitian ini menggunakan paket program PHASE/O [8]. Program ini mampu melakukan perhitungan
untuk extended case melalui skema supersel. Program PHASE/O mampu melakukan perhitungan nilai energi
suatu sistem dalam skala atomik, disebut juga perhitungan SCF, untuk mengetahui kondisi sistem keadaan
dasar. Selain perhitungan SCF, PHASE/O juga mampu melakukan perhitungan untuk melihat struktur
elektronik baik dari Band Structure maupun Density of States (DOS), spin density distribution serta kerapatan
elektron. Core Electron dan inti atom digambarkan dengan tipe pseudopotential baik norm-conserving maupun
ultra-soft. Pada penelitian ini, kami menjalankan perhitungan secara paralel pada mesin cluster yang berbasis
OS Linux dengan menggunakan fasilitas mesin High Performance Computing Lembaga llmu Pengetahuan
Indonesia (HPC-LIPI) pada blok cluster borneo03 tipe non-GPU. Jumlah maksimal pengiriman job calculation
(JC) adalah empat, yang terdiri dari dua JC yang running dan dua JC dalam antrian, dimana dengan jumlah
maksimal penggunaan 16 node.

Metode Perhitungan

Secara umum perhitungan pada percobaan ini dengan menggunakan software PHASE dengan tahapan-

tahapan berikut :

Siklus SCF

1. Menentukan model struktur padatan yang akan di hitung (posisi atom,bentuk kristal, dan konstanta kisi).

2. Menghitung charge density dengan menggunakan siklus SCF. Perhitunganini menggunakan phase dari
software PHASE. Keluaran dari perhitungan ini berupa energi total, perubahan posisi atom (jika relaksasi
diaktifkan),dan charge density. Siklus SCF dapat dilihat pada Gambar.1

Langkah Pengerjaan Pada Phase

Atomic position Z-: Initial
Charge density g, Initial
Wave function ¥, Initial

v

‘ Update wave function ‘

v

‘ Calculate charge density 2,

‘ Update chargedensity e,

N

o [
—){ Charge density mixing ‘
'T‘-r’es
v

<<_ |force| <& e —b{ Update atomic position Q..

P _pm.'r| -

-'[-Ye 5
v

Gambar.3 Alur perhitungan PHASE/O menggunakan Self Consistent Field (SCF).Keluaran berupa struktur
teroptimasi dengan gaya yang bekerja mendekati nol.

Model

Kristal GaN dapat dibentuk dari tiga bentuk struktur kristal, yaitu : rocksalt, wurtzite (hexagonal dan zinc-
blende (cubic)). Penelitian ini menggunakan struktur kristal wurtzite, karena merupakan struktur paling stabil
diantara struktur GaN lainnya. Gambar.4 menunjukkan unit sel terkecil struktur kristal wurtzite GaN terdiri
dari empat atom, yaitu dua atom Ga dan dua atom N. Unit sel ini memiliki unit vektornya adalaha;=(a,0,0),

a,=(a/2, \/%,0) dan a;=(0,0,c) dimana a dan c adalah parameter panjang kisi wurzite. Posisi koordinat atom
GaN adalah (1/3,2/3,0) dan (2/3,1/3,1/2), sedangkan posisi atom N adalah (1/3,2/3,u) dan (2/3,1/3,1/2+u),
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dimana u adalah parameter internal. Pada ideal wurtzite, nilai u adalah konstan (u=3/8) dan nilai /

C/ — .
(=1

Untuk memperoleh nilai parameter-parameter yang optimal untuk a, ¢, c/a dan u, maka dilakukan proses

optimasi struktur geometri unit sel GaN.
®ca

a
Gambar.4. Geometri wurtzite untuk unitsel GaN, terdiri dari dua atom Gallium (berwarna merah)
dan dua atom Nitrogen (berwarna biru), dengan lattice
constant a dan c serta parameter internal u.

Perhitungan selanjutnya menggunakan supersel yang dikembangkan dari hasil optimasi geometri struktur
unit sel GaN. Supersel yang digunakan berukuran (2x2x1), yang artinya ukurannya diekspansikan dua kali
masing-masing terhadap sumbu x, sumbu y dan dan sekali terhadap sumbu z sehingga dihasilkan model
supersel yang berisi 16 atom yang terdiri dari 8 atom galium dan 8 atom nitrogen, konfigurasi ini juga
digunakan untuk perhitungan pure GaN. Pada RE:GaN satu atom galium disubstitusi oleh satu atom Er,
sehingga perhitungan Er:GaN menggunakan konfigurasi Ga;NgEr. Pada Gambar.5. menunjukkan model
supersel dengan mensubstitusi satu atom Ga dengan 1 atom Er. Penelitian ini menggunakan supersel berukuran
16 atom, dengan konfigurasi GalxREXN dalam supersel 16 atom(x=0.0625).

Untuk memperoleh informasi keadaan elektron dalam model tersebut, kami menggunakan metode teoritik
yang menghitung energi dasar dari elektron.

“o ® &

@ =8
,s__ e &'4 ) | )

€ 03

Gambar.5.Geometri wurtzite supersel GaN dengan substitusi 1 atom Ga dengan atom
Er. Supersel 2x2x1 terdiri dari 7 atom Gallium (merah muda),1 atom Er (hijau)
dan 8 atom Nitrogen (biru)

Metoda perhitungan berbasis DFT mampu melakukan perhitungan tersebut melalui potensial korelasi di
dalam sistem yang diamati. Perhitungan ini menggunakan pendekatan-pendekatan dalam perhitungan untuk
kebutuhan akurasi. Pendekatan jenis energi Ex. yang digunakan pada perhitungan ini adalah GGA, dengan nilai
cut off wave function adalah 25.00 Ry dan cut off charge density adalah 225.00 Ry. Walaupun membutuhkan
mesin komputasi yang lebih berat, namun pendekatan GGA cukup baik untuk menggambarkan keadaan
struktur pita energi suatu sistem. Untuk menentukan nilai cut off wave function dan cut off charge density
dilakukan optimasi dengan variasi nilai cut off pada sistem unit sel GaN. Nilai cut off wave function dan cut
off charge density yang optimal ditentukan, ketika nilai total energi yang diperoleh cenderung stabil.

Perhitungan ini menggunakan metode meshing untuk integrasi Brillouin-Zone dengan nilai kpoint 4x4x4
untuk supersel berukuran 16 atom. Perhitungan SCF dilakukan dalam posisi rileks dengan batas energi
konvergensi 1.0e-03 Hatree/Bohr dan batas gaya dalam optimasi geometri sebesar 1.0e-03 Ha-tree/Bohr.
Gambaran keadaan dari setiap level energi diperoleh dengan menghitung struktur elektronik berupa Band
structure dan DOS
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HASIL

Optimasi Struktur Geometri

Pada penelitian ini struktur kristal GaN yang digunakan adalah wurtzite. Untuk memperoleh hasil simulasi
yang akurat, maka sebelumnya dilakukan proses optimasi struktur geometri unit sel kristal GaN untuk
menentukan nilai optimal pada parameter Kisi adan c, nilai rasio c/a serta parameter internal u pada struktur
wurtzite GaN. Prosedur yang dilakukan pada proses optimasi geometri ini mengikuti prosedur pada referensi
C. Stamp dkk [9]. Gambar.6 menunjukkan visualisasi hasil pemodelan unitsel GaN.

c W g8
0'0?\& & we

a ) U
v W )
z (%) 4

Gambar .6. GaN hasil pemodelan menggunakan PHASE/O dalam struktrur wurzite
Dilakukan optimasi untuk nilai parameter kisi a dan c, rasio c/a
dan parameter internal u untuk wurtzite GaN

Pada Gambar.6 ditunjukkan plot total energi sebagai fungsi terhadap parameter kisi a dan c, nilai rasio c/a
serta parameter internal u. Tabel.1 menunjukkan komparasi hasil perhitungan optimasi struktur geometri unitsel
GaN dengan data eksperimen dan perhitungan lain. Hasil perhitungan pada penelitian ini menunjukkan nilai
yang bersesuaian dibandingkan dengan data eksperimen dan perhitungan lain, bahkan untuk parameter internal
u menunjukkan hasil yang identik dengan data eksperimen.

Tabel.1 Perbandingan hasil perhitungan optimasi struktur geometri wurtzite GaN a dan c, c/a, parameter
internal u dengan hasil perhitungan lain dan data eksperimen

Parameter Penelitian ini Perhitungan Lain Eksperimen
a (A° 3.142 3.124 - 3.245° 3.180 - 3.192°

c (A9 5.123 5.0 -5.228° 5.166 - 5.185P
c/a 1.630 1.622 - 1.6322 1.624 - 1.627°
U 0.377 0.375 - .376% 0.375- 0.377°

aRef [10,11] °Ref [9]
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Gambar.7 Plot total energi sistem unitsel GaN sebagai fungsi nilai
parameter kisi a dan c, rasio c/a dan parameter internal u untuk wurtzite GaN

Setelah melakukan optimasi struktur geometri, selanjutnya model unitsel GaN diekspansikan menjadi
supersel. Pada Pure GaN, digunakan supersel 2x2x1 yang berisi 16 atom yang terdiri dari 8 atom galium dan 8
atom nitrogen. Perhitungan total energi sistem, dan struktur pita energi serta DOS dari sistem menggunakan

supersel tersebut.

Energy (ev)

L Y = N = T C R o)

Foomo@m

I I L i o
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Gambar.8. Struktur pita energi bandgap (kiri) dan total DOS untuk pure GaN (kanan).Fermi level di
set berada pada level nol

Gambar.8 merupakan struktur pita energi dari pure GaN. Dari gambar tersebut ditunjukkan GaN yang
mempunyai celah pita energi langsung (direct-bandgap ) baik pada conduction band minimum (CBpin) maupun
pada valence band maximum (VBmax) berada pada titik I" dengan selisih sebesar 2.6eV

Hasil perhitungan celah pita energi ini lebih kecil sekitar 25% dibanding dengan data eksperimen [11, 12].
Nilai ini juga terjadi pada perhitungan teoritik lain yang menggunakan pendekatan pertukaran energi yang
sama, yaitu GGA [8]. Hal ini terjadi karena adanya faktor underestimation calculation yang terjadi pada
perhitungan DFT menggunakan GGA seperti yang dilaporkan dalam pekerjaan lain oleh Simanovskii dkk [6].
Namun pendekatan GGA ini masih cukup handal untuk mengamati pola struktur celah pita energi suatu sistem.
Pola struktur elektronik celah pita energi GaN dari hasil perhitungan, membuktikan bahwa material GaN
memiliki sifat celah pita energi yang lebar dan langsung (direct wide bandgap ). Sifat ini menunjukkan material
GaN sangat cocok untuk aplikasi optoelektronik, misalnya LED.
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Tabel .2 Perbandingan perhitungan celah pita energi hasil perhitungan teoritik menggunakan GGA dengan data
eksperimen

Parameter Penelitian ini Perhitungan Lain Eksperimen
Eg (eV) 2.6 2.321.9°1.7¢ 3.474-3.507¢

*Ref [13] PRef [7] °Ref [10] ‘Ref [11,12]

Rare Earth dalam GaN
Optimasi struktur geometri RE:GaN

Struktur kristal GaN membentuk empat ikatan antara atom gallium dan nitrogen membentuk koordinasi
tetrahedral. Hasil optimasi struktur pada langkah sebelumnya menunjukkan bahwa, tiga dari ikatan Ga-N
mempunyai panjang yang sama sebesar 1.9215°A, sedangkan satu Ga-N lainnya sebesar 1.9323°A. Penelitian
mengenai pengaruh doping RE dalam GaN telah banyak dilakukan. Penelitian Sanna dkk [9] menunjukkan
bahwa Er memiliki preferensi kationik dalam GaN, sehingga pada penelitian ini hanya defek substitusional saja
yang diamati. Pengaruh Er di dalam GaN ingin diamati dengan melakukan optimasi struktur Er:GaN. Supersel
berukuran 2x2x1 digunakan dalam perhitungan dengan jumlah total atom 16, terdiri dari 8 atom gallium dan 8
atom nitrogen. Satu atom Ga disubstitusikan dengan satu atom Er dalam supersel GaN, sehingga konfigurasi
supersel menjadi GagN7Er yang berarti konsentrasi Er dalam GaN adalah sebesar 6.25%

Struktur elektronik RE:GaN

Pada perhitungan sebelumnya menunjukkan struktur GaN tanpa doping RE dengan lebar celah energi
sebesar 2.6 eV. Perhitungan selanjutnya menginvestigasi keadaan struktur elektroniknya ditinjau dari struktur
celah pita energi serta keadaan DOS. Gambar.9 menunjukkan struktur pita energi beserta total DOS untuk
Er:GaN terbentuk indirect band-gap sebesar 2.6 eV, dengan jarak pita impuritas terhadap VBmax Yang lebih
kecil, yaitu pada level 0.5eV di atas VBmax.
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Gambar.9.Struktur lebar celah pita (band-gap ) dan pita impuritas akibat
pengaruh dopan Er dalam GaN

Gambar.9 menunjukkan tren yang sama, yaitu terjadi perubahan struktur pita energi berupa terbentuknya
indirect band-gap serta pita impuritas. Doping RE dalam GaN juga mengakibatkan terbentuknya pita impuritas
yang berada di antara CBmin dan VBnax. Pita impuritas ini memberikan keuntungan, karena terjadi penyempitan
celah pita energi (band gap narrowing ) dan hal ini memudahkan terjadinya transisi optik yang membantu
memperbaiki kinerja optik pada GaN.
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KESIMPULAN

Hasil perhitungan struktur elektronik menunjukkan terjadinya perubahan struktur elektronik, yaitu
mengakibatkan celah pita energi menjadi taklangsung (indirect band-gap ) dan terbentuknya pita impuritas
(impurity-band ). Pita impuritas yang terbentuk mengakibatkan terjadinya penyempitan celah pita energi (band
gap narrowing) yang memudahkan terjadinya transisi optik pada material sehingga diharapkan memperbaiki
kinerja optik pada GaN.
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