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Композитный материал – нанокристаллы кремния (НК Si) в матрице диоксида кремния (SiO2) – активно обсуждается в литературе. Он обладает высокой химической стабильностью и технологической совместимостью с современным КМОП-процессом, что открывает новые перспективы их оптоэлектронного применения.
Кристаллические включения кремния в SiO2 проявляют интенсивную фотолюминесценцию (ФЛ) при комнатной температуре в ИК- и видимой областях спектра, если их диаметр не превышает единиц нанометров. При таких размерах отношение поверхности к объему НК велико, и поверхностные интерфейсные состояния (на границе НК с матрицей) должны оказывать существенное влияние на механизмы возбуждения и излучения НК.

Замечено [1], что при уменьшении размеров НК Si в матрице SiO2 коротковолновый сдвиг максимума полосы ФЛ наблюдается только до «голубой границы» ( 2.0 эВ, что не предсказывается теоретическими расчетами квантово-размерного эффекта. С другой стороны, для НК Si в матрице нитрида кремния «размерный» сдвиг полосы ФЛ наблюдается вплоть до УФ- области ( 3.0 эВ; а для пассивированного водородом пористого кремния – до ( 3.5 эВ при вариации размеров НК от 10 до 1 нм. Следовательно, существование «голубой границы» ФЛ при 2.1 эВ для НК Si в матрице SiO2 свидетельствует о сильном влиянии поверхности нанокристаллов на фотолюминесцентные свойства.

В работе исследована стационарная и разрешенная по времени фотолюминесценция нанокристаллов Si в матрице SiO2 в ИК- и видимой областях спектра при комнатной температуре и температуре жидкого азота. Результаты хорошо объясняются в рамках теоретической модели автолокализованных экситонов на поверхностных Si-Si димерах [2]. Стоит заметить, что до настоящего времени экспериментальных работ по наблюдению ФЛ автолокализованных экситонов на поверхностных Si-Si димерах не появилось.
Мы впервые экспериментально обнаружили полосу ФЛ автолокализованного экситона в матрице SiO2 с нанокристаллами кремния. Определены: энергетическое положение автолокализованного экситона (1.7 эВ), энергия расщепления синглет–триплетного состояний (60–80 мэВ) и энергия оптического перехода автолокализованного экситона (1.18 эВ). Полученные результаты хорошо согласуются с результатами, приведенными в [2]. 
Показано, что поверхностные Si-Si димеры играют существенную роль в процессах, управляющих люминесцентными свойствами НК Si размерами менее 3 нм в матрице SiO2. Так, именно энергетическое положение автолокализованных состояний определяет «голубую границу» ФЛ нанокристаллов кремния и высокую квантовую эффективность нанокристаллов (близкую к 1) с энергией излучения ниже энергетического положения состояния автолокализованного экситона 1.7 эВ.
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