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INTRODUCCION

Aunque la teorfa bdsica sobre el confinamiento de particulas en pozos de potencial se conoce
desde los inicios de la mecdnica cudntica, no fue hasta hace unos veinte afios que comenzé
a tener interés en el disefio de dispositivos electrénicos. En esa época grupos de ATT & Bell
Laboratories y de IBM comenzaron a estudiar capas muy delgadas de GaAs y

heteroestructuras de Al,Ga, As de unos 250 A de espesor.

Estos tipos de investigaciones se beneficiaron rdpidamente de los primeros trabajos realizados
en el crecimiento de capas epitaxiales mediante MBE (molecular beam epitaxy)[1] que

permiten crecer capas muy delgadas de gran calidad.

Por otro lado, y en gran parte debido al perfeccionamiento de las técnicas de crecimiento
cristalino, se comenzaron a crecer capas deformadas a base de heteroestructuras, en las que
los dos materiales que 1a componen son de distinto pardmetro de malla. Asi, en 1982 Gordon
Osbourn [2] de Sandia Laboratories propone que los efectos asociados a las deformaciones,
existentes en estas clases de heteroestructuras, pueden ofrecer unos grados de libertad en el
disefio de dispositivos semiconductores, cuyas ventajas superen los inconvenientes que
provocan dichas deformaciones. En 1986, Temkin et al. [3] prueban un dispositivo basado
en un fotodiodo de silicio en el que desplaza la banda de absorcién de 1.3um a 1.5um

mediante la inclusién de deformaciones.

En cuanto a los dispositivos basados en los efectos cudnticos de las capas ultrafinas, en 1974
se realizan dos experimentos bdsicos; por un lado Esaki and Chang [4] detectan el
comportamiento oscilatorio de la conductancia diferencial perpendicular debido al efecto tunel
resonante a través de una barrera de potencial, por otro lado, las medidas Opticas de

Dingle[5] muestran directamente la cuantizacién de los niveles de energia en pozos cudnticos.

A partir de aqui, se han desarrollado una gran cantidad de dispositivos basados, tanto en las
propiedades debidas a efectos cudnticos (que se pueden controlar actuando sobre las

dimensiones de los dispositivos), como del control de las deformaciones en Ilas



heteroestructuras. El disefio de estos dispositivos se basa en el control de varios pardmetros:

1-La energia del gap. La posibilidad de modificar la energfa del gap mediante capas
deformadas se ha aprovechado en el disefio de varios tipos de dispositivos, por
ejemplo, en la realizacién de fotodetectores de In,Ga, ,As/GaAs, InAs,Sb, /InSb,
Ge,Si,,/Si, etc. En este caso, la deformacidn modifica la energia del gap del
fotodetector, y el control dicha deformacién da lugar a la posibilidad de la frecuencia
de trabajo y el ancho de banda del detector.

En cuanto a los pozos cudnticos, se puede modificar la longitud de onda de emisién

de 14sers basados en este tipo de heteroestructuras.

2-Band Offset. El crecimiento de capas deformadas permite controlar el band offset
entre los dos semiconductores que forman la heteroestructura, y con ello poder
modificar las propiedades de transporte paralelo y perpendicular a las capas que
forman el dispositivo. Esto ha dado origen a la creacién de dispositivos que
aprovechan tanto las propiedades de transporte paralelo, tal es el caso de los
transistores TEGFET (two-dimensional electron gas field-effect), también 1lamados
HEMT (high-electron movility transistor), como las de transporte perpendicular a

dichas capas, tal es el caso de los transistores de efecto tunel.

3-Estructura de bandas. El hecho de provocar deformaciones en una capa epitaxial,
o la creacién de un pozo cudntico, hace que se rompa la degeneracién de la banda de
valencia entre huecos pesados y ligeros. En el caso de las deformaciones se puede
hacer dominar el comportamiento de un tipo u otro de portadores, controlando el

sentido de la deformaci6én (compresiva o tensionada).

En el presente trabajo nos hemos dedicaremos a analizar heteroestructuras en forma de capas
epitaxiales de In,Ga,,As crecidas sobre substratos de InP o GaAs, tanto en estado de
deformaciéon como relajado (libre de deformaciones), y pozos cudnticos de
Ing 5,Alg 43As/In,Ga,  As/Ing 5,Aly 43As. El principal cometido de este estudio no es sélo la
caracterizacién de estas muestras en concreto, sino que nos interesamos mds por las técnicas

de medicién y andlisis utilizadas para realizar dicha caracterizacién.
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INTRODUCCION

El objetivo de este capitulo es la descripcién de las técnicas experimentales que hemos
utilizado para el estudio de las heterouniones. Algunas de las técnicas ya existfan en el
LCMM, y por lo tanto sélo hemos tenido que adaptar el montaje a las necesidades especificas
de las muestras, este es el caso de la Absorcién Optica o las medidas eléctricas (Admitancia
y Capacitancia). En el caso de la Fotoluminiscencia y la Excitacién de la Luminiscencia el
sistema experimental se ha ideado, montado y puesto a punto especificamente para este

trabajo. Por esta razén nos extenderemos mds en la descripcidn de estas dos tltimas técnicas.
I-1.TECNICAS OPTICAS :

Estas técnicas utilizan las propiedades de las transiciones pticas entre bandas (o subbandas)
del semiconductor para obtener las propiedades de dicho material. Hemos trabajado con tres
técnicas distintas:

A- Fotoluminiscencia (PL)

B- Absorcién Optica (AO)

C- Excitacién de la Luminiscencia (PLE)

I-1a. FOTOLUMINISCENCIA :

En este tipo de medidas analizamos la radiacién emitida por la muestra cuando en ella se
realizan transiciones entre dos niveles con energias E,; y E;, tal que E;>E,. Las transiciones
suelen ser entre la BC y la BV, o bien entre una de estas bandas y un nivel de la banda
prohibida.

En la figura 1 hemos representado un esquema del montaje utilizado para estas medidas.
Puesto que el estado inicial es de mayor energia que el final necesitaremos excitar los
portadores hasta el estado E;, y esto lo conseguiremos mediante una fuente luminosa. Hemos
utilizado un ldser de Argén (INNOVA 90) con lineas de emisién comprendidas entre 351 y

528 nm y una potencia multilinea que podemos variar entre 0 y 6 Watios ( lo que nos
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permitird elegir el grado de poblacion del nivel E; ). Ademds, este ldser actiia como fuente

excitadora

CRIOSTATO

DETECTOR

DYE LASER ) \
' O

ONOCROMADOR ‘

I

CHOPPER

LOCK-IN

(L aut
[/

Figura 1. Esquema del montaje para las medidas de fotoluminiscencia.

de un ldser de colorante (DYE ldser) que nos da una linea l4ser ajustable en un determinado
rango, dependiendo del colorante utilizado. En nuestro caso hemos utilizado el DCM de
LAMBDA PHYSIK que nos proporciona fluorescencia ldser entre 610 y 710 nm, y cuyo
médximo se sitiia en 644nm con una potencia mdxima de 500mW para esta A.

Como podemos ver, entre el ldser y la muestra hemos colocado un sistema 6ptico constituido
por un prisma y un diafragma para seleccionar las lineas deseadas para excitar la muestra.
Esto es imprescindible porque, ademds de las lineas mencionadas anteriormente, el ldser
emite lineas pardsitas que en caso contrario se superpondrian al espectro emitido por la
muestra. Finalmente una lente de 30cm de focal se encarga de focalizar el Idser sobre la

muestra. La superficie excitada tiene un didmetro del orden de S00um.
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El siguiente paso en el montaje consiste en recoger la radiacion emitida por la muestra para
ser analizada mediante un monocromador. Primero lo intentamos realizar con lentes, pero
el sistema no resulté operativo debido a las aberraciones cromadticas. Incluso utilizando
dobletes acromdticos la posicidn de la imagen podia variar en varios centimetros segun la A
que analizibamos se desplazaba hacia el infrarrojo. Por esta razén utilizamos un espejo
esférico que recoge la luz y forma la imagen sobre la rendija del monocromador. Esto nos
evita la aberracién cromdtica, aunque implica un ligero aumento de otras aberraciones puesto
que el sistema ha de trabajar ligeramente fuera del eje dptico del espejo. La posicién de este
espejo en el sistema es la que corresponde a un aprovechamiento éptimo de la luminiscencia
tal como exponemos seguidamente. La situacién ideal seria recoger toda la radiacién y
colocarla en la rendija de entrada del monocromador. Puesto que esto es imposible
intentamos abarcar el mayor dngulo sélido posible y formar la imagen sobre la rendija. En
realidad esta posicién viene determinada por su distancia focal su didmetro y el del espejo
recolector situado dentro del monocromador (justo después de la rendija). En la figura 2 se

presenta un esquema de esta parte del montaje.

Figura 2. Diagrama del sistema de recoleccién de la sefial fotoluminiscente emitida por la muestra.

Para aprovechar el mdximo de radiacién los espejos han de presentar la misma apertura

respecto a la rendija de entrada del monocromador, lo que nos lleva a la siguiente relacién:

S d
—2 = m=52=75Cm (1)
2,

O



Y la distancia a la muestra vendra dada por :

-—= =5,=37.5cm (2)

Mientras que el dngulo sélido que aprovechamos viene dado por :

2n Opax . _ _
Q=[0 dcpfo sinBdd = 2n(1-cos6_,) (3)

con lo que recojemos la luz en un dngulo sélido de 0.0175 = radianes, o lo que es lo mismo,
del orden de un uno por ciento de la enefgfa emitida por la superficie excitada de la muestra.
Con esta configuracién el tamaiio tedrico de la imagen seria el doble que el del objeto. Sin
embargo, debido a las aberraciones mencionadas sobre la rendija del monocromador el haz
se focaliza en un punto de 1.5mm de didmetro. Un sistema de aumentar la fraccion de
energia recogida seria disminuir la focal del espejo, pero en tal caso las aberraciones se

incrementarian y anularfan cualquier mejora.

El monocromador que hemos utilizado es un JOBIN YBON modelo HRS con una focal de
600mm y una resolucién de 16A/mm, para una red de 1200 lineas/mm, el cual hemos
modificado para poder gobernarlo desde el ordenador. Podemos trabajar con tres redes

diferentes segiin el rango espectral en que nos movamos :

lineas/mm A central (nm) AN Ax (nm/mm)
1200 500 1.6
600 1000 3.2
300 2000 4.8

Tabla I Caracterfsticas de las redes de difraccién utilizadas
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En la salida del monocromador colocamos el detector que convertird la radiacion
electromagnética en senal eléctrica. El detector que utilicemos dependerd también del rango
espectral en que trabajemos ademds de Ia intensidad de la sefial que tengamos. Bdsicamente

hemos trabajado con tres detectores diferentes, que son los siguientes :

DETECTOR Rango Espectral (um)
Ge 1.0- 1.7
InAs hasta 3.0
InSb hasta 5.4

Tabla II Rango espectral de los detectores utilizados

Aunque el detector de Ge tiene un rango espectral menor que los otros dos, es mucho mds
sensible y puesto que el gap del InGaAs (material con el que bdsicamente hemos trabajado)

se encuentra en este rango es el detector que hemos utilizado en la mayoria de ocasiones.

La salida de los detectores estd conectada a un amplificador sincrono tipo Lock-In, bien
mediante un coversor I-V en el caso del InAs e InSb, o bien directamente o mediante un

filtro especial en ¢l caso del Ge.

El detector de Ge necesita un filtro especial debido a su alta sensibilidad a radiaciones
externas. Efectivamente, el diodo PIN de Ge es un excelente detector de radiaciones
nucleares. En particular, los picos de tensién producidos por la deteccién de muones
presentes en la radiacién césmica limitan mucho la sensibilidad del detector. Conectando
directamente el detector al Lock-In para hacer una medida del ruido de fondo, figura 3, se
distinguen claramente los picos debidos a la radiacién césmica. Podemos comprobar que
mientras el nivel del ruido de fondo es del orden de 50uV, los impulsos debidos a la muones
son del orden de varios mV. Por lo tanto, cuando sélo utilicemos una deteccién sincrona para
la medida de espectros, tendremos una sobrecarga del ruido que nos saturard el sistema al

aumentar la ganancia. Por otra parte no se puede aumentar la cte. de tiempo del Lock-In, lo
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cual reduciria la intensidad de los picos pardsitos, puesto que tendriamos que aumentar el

tiempo de medida.

3.0
40 4
~ 30 - |
“’ i /J W it

[y
[Lone §
[

<
<>

1

0 60 120
Tiempo (seg.)

Figura 3. Ruido de fondo debido a radiacién cGsmica.

Veamos la forma de la sefial de salida AC del detector de Ge y la de los picos debidos a los
muones, figura 4. La constante de tiempo de la sefial de salida del detector es del orden de
107seg, en cambio la forma de los picos pardsitos es muy diferente, para ellos el tiempo de
subida es del orden de pseg. Esta subida tan rdpida es debida a la deposicién instantdnea de
una carga suplementaria en la regién de deplexién del diodo PIN cuando llega una particula
energética. Mientras que el tiempo de caida sigue la cte. de tiempo del sistema.

Para suprimir estos picos hemos realizado un amplificador discriminador, tipo sample and
hold[1], conectado a la salida del detector de Ge. El esquema de principio de funcionamiento

estd representado en la figura 5.
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i Mv/CM 2 M5/CM

(a)

28 Mv/CM 2 MS/CM

(b) WM'

Figura 4. Sefiales de salida AC correspondientes (a) al detector de Ge y (b) a la presencia de muones.

Y
t
|

“TH H

Figura 5. Diagrama de bloques del amplificador discriminador.
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La seiial de salida del detector pasa, por una parte a una linea de retardo, y por otra a un
circuito diferencial cuyo papel es el de dejar pasar solo los picos dedidos a los muones.
Después se encuentra un circuito comparador que nos permite regular la tension de
discriminacién para detectar solamente los picos pardsitos, figura 6b. Cuando se detecta un
pico, figura 6c, se genera un impulso de un periodo de duracién, figura 6d, que gobierna una
puerta de paso analégica CMOS la cual corta el paso de la salida de la linea de retardo,
proceso necesario para compensar el intervalo de tiempo entre la deteccion del pico y la
creacién del pulso, figura 6e y f. Cuando no se detectan picos la puerta 2 se mantiene abierta
y la 1 cerrada. Por el contrario, cuando se detecta un pico la puerta 1 se abre y la 2 se cierra
poniendo a masa la salida durante el tiempo que dura un pulso. En la salida se recupera una
sefial deformada, figura 6g, pero sin picos debidos a la radiacién cosmica que saturan el
Lock-In. A continuacién éste amplificard la sefial y la convertird en sinusoidal, centrada en

la frecuencia de choppeado, figura 6h.

L ,
BN
O N
e

- \—/ \/ >

Figura 6. Evoluci6n de la sefial a lo largo de las distintas etapas del amplificador discriminador.
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En la figura 7 estd representado el esquema electronico del circuito.

- _r’. ! T Y4 \?
1 I /
T I
Figura 7.

Para ver un ejemplo de como actia finalmente el discriminador en la medida de un espectro
en la figura 8 tenemos el espectro del Au en Si, sin discriminador (figura 8a), y con

discriminador (figura 8b). La mejora es evidente.

La automatizacién de la captura de datos nos permite realizar medidas repetitivas con lo que
se mejora la relacién sefial/ruido. En la figura 8c tenemos el mismo espectro pero

promediado con 50 medidas.



INTENSIDAD PL

il

14500 15000 15500 16000 16500 17000 17500 ‘ 14500 15000 15500 18000 16500 17000 17500
LONGITUD DE ONDA (A) LONGITUD DE ONDA (A)

INTENSIDAD PL

15800 15750 16000 16250 18500 16750 17000
LONGITUD DE ONDA (A)

Figura 8. Sefial PL de Au en Si. (a) Sin discriminador. (b) Con discriminador. (¢) Igual que (b) pero
con adquisicion repetitiva.
El sistema se completa con un criostato para mantener las muestras a baja temperatura,
debido a que los procesos de recombinacidon radiativa dependen fuertemente de la
temperatura. El criostato utilizadwes un Leybold de circuito cerrado de helio que nos permite
llegar hasta 12K. La temperatura la medimos mediante un diodo de Si calibrado. Un
controlador de temperatura tipo PID que gobierna un calefactor instalado junto al

portamuestras nos permite regular la temperatura entre 12K y la del ambiente.

La medida de la temperatura de la muestra suele ser un pardmetro critico, puesto que el

sensor no puede estar fisicamente en la muestra y ésta es excitada mediante un ldser que
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puede calentarla y crear un gradiente de temperatura entre la muestra y el sensor. Sin
embargo, hemos desarrollado un sistema de comprobacion de Ia temperatura de la muestra
basado en el propio espectro de luminiscencia que obtenemos. Este método lo describiremos
en el proximo capitulo cuando hablemos del tratamiento de los espectros de PL. Haremos
notar solamente que en la mayoria de ocasiones la temperatura de la muestra es la misma que
la medida por el sensor, y sélo se observa un calentamiento local bajo condiciones de muy

fuerte excitacion.

El sistema estd gobernado por un ordenador personal que nos permite tanto el control del
monocromador, lo cual serd esencial sobre todo para hacer medidas repetitivas y promediar,
como la captura del espectro y su posterior tratamiento, puesto que el espectro medido esta

modificado por el sistema y ha de ser tratado antes de su interpretacion fisica.
FUNCION DE TRANSFERENCIA DEL SISTEMA :

Evidentemente nuestro interés consiste en determinar la forma espectral de l1a emision de la
muestra ¢;(A) al ser excitada por el ldser. Sin embargo la sensibilidad del detector asi como
la eficiencia de la red de difraccién y transmitancia de los elementos 6pticos depende de A,
por lo que el espectro medido en la salida del amplificador puede estar seriamente
modificado. En realidad lo que nosotros obtenemos en el ordenador es una Iy(A\) que

corresponde a:

by (1) =f_:T’(A’) F(A-A)) ¢, (1)) ar’! (4)

en donde F(A-N’) es la ventana de integracion que depende de 1a apertura de las rendijas del
monocromador. Si suponemos que es lo suficientemente estrecha, de forma que T'(A’)$,(A’)

varie poco, entonces podremos aproximar la integral (4) por :

o (1) =T/ (M) ; (M) [T F(A-A) M/ =T/ (M) §, (M) AL A=T(A)d,(R) (5)

kIl



donde AN es la resolucion del monocromador que se calcula a partir de la dispersion lineal

AN/ Ax de la tabla I y la apertura de las rendijas :

Ar =A% Ay (6)
Ax

la funcién T(A) definida en (5) es la funcién de transferencia del sistema, en la cual estd
contenida la funcidn de respuesta del monocromador, red de difraccidn, filtros y detector

utilizados.

Si conocemos T(A\) podremos acceder a ¢;(A\) una vez medida ¢,(\) ya que :

by ()

Yo%/ 7
T(A) (7)

$; (L) =

Para conocer la T(A) s6lo tenemos que considerar cual es la deformacidn introducida por el
sistema sobre una emision de referencia ¢.(A) conocida y despejar la T(A) de (7). Como
espectro de referencia podemos coger el de una limpara de tungsteno o el de un glébar, que
consideraremos cercano al de un cuerpo negro, y cuyo unico problema es conocer su
temperatura de emision.

TEMPERATURA DE EMISION DE UNA LAMPARA :

La emision de un cuerpo depende de la temperatura a la que se encuentra y de su emisividad

Gons (A) =€ (R) bey(R) (8)
Siendo ¢y(\) la emisién de un cuerpo negro :
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A @
bar (M ah =, (9)
1)

4

Mientras que lo que nosotros mediremos serd :

$rea(r) = T(A) b, (X) (10)

Por otra parte la potencia radiada es igual a la potencia eléctrica suministrada :

VI = Be!T! (11)

donde €' es la emisividad promedio, V-I la potencia eléctrica suministrada y B una cte.

independiente de la temperatura, de donde obtenemos :

T=A(VI)/4 (12)

siendo A =(Be’)". De (9), (10) y (12) obtenemos :

() =7(x) £ L
Pred Al exp(———ﬂ—)-1 (13)
I(A(VI)1/4

Y puesto que en el visible y el infrarrojo cercano se cumple que :

hv
VY s (14)
exp(KA(VI) w ))
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obtenemos que :

_T(A)e(X) _ hv
g (A) ~—-—}F—-—exp( W) (15)

Fijando A podemos medir ¢,,.4(\) en funcién de la potencia suministrada. Si ademds e(N\) y
¢’ no tienen una fuerte dependencia con la temperatura podremos ajustar las parejas (V-I),,

(d)mcd)i a una recta:

-ln( T(A)A;Z () )+ln(¢med(k)) = __h_IG‘; (V) -1/4 (16)

De la pendiente de esta recta obtenemos el valor de la constante A, y si las aproximaciones
son validas, resultard ser independiente de la A. Conociendo A podemos conocer la
temperatura de emision de la ldmpara. En la figura 9 representamos esta recta para tres

valores de A.

Lo (niensidad)

0.4 0.5 0.6 0.7 0g O

Figu}'a 9. Ajuste de la expresi6n (16) para la determinacién de la temperatura de la Idmpara a tres
longitudes de onda distintas.
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y obtenemos los siguientes valores :

A[nm] hr[eV] A T(a 15W)[K]
827 1.5 1412 2779
954 - 1.3 1414 2782
1033 1.2 1402 _ 2759

Tabla III. Valores obtenidos en los ajustes de la temperatura de la ldmpara.

Vemos que A es prdcticamente independiente de A, y por lo tanto podemos conocer la

temperatura de la ldmpara para una potencia determinada y su espectro de emision.

Con estos elementos estamos en disposicion de calcular la funcién de transferencia del
sistema. Claro estd que dicha funcién cambiard si hacemos alguna modificacién en la
configuracion del sistema. Dichos cambios vendrdn determinados por el rango espectral en
que trabajemos y pueden ser cambios de filtros 6pticos, de red de difraccién o de detector.
Por lo tanto hemos de medir la T(\) para todas las posibles combinaciones que utilicemos,
estas funciones las guardaremos como ficheros en el ordenador para posteriormente corregir

los espectros medidos.

En la figura 10 presentamos un ejemplo de funcién de transferencia del sistema; en ella
podemos ver la ¢,,.4, la emisién de la Idmpara y la funcién de transferencia, que en este caso
estd realizada con un filtro Gptico que corta las A < 1000nm, una red de difraccién centrada
en Ay=1000nm y el detector de Ge. En la figura puede verse como la funcién decrece
cuando la A se acerca a 1um; esto es debido al filtro, asi como para las A > 1.7um; debido

a la respuesta del detector de Ge.
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Medida

o

Funcidn de Transferencia

Cuerpo Negro

1000 1100 1200 1300 1400 1500 1600 1700 1300 1900 2000

Longitud de onda (nm)
Figura 10. Intensidad luminosa emitida, medida, y funcién de transferencia.
Un ejemplo de cémo afectarfa esta T(\) a una medida espectral puede verse en la figura 11.

En la figura 11a tenemos el espectro medido y en la figura 11b el mismo corregido. El

espectro final corresponde al nimero de fotones emitidos por unidad de energia.

INTENSIDAD PL
INTENSIDAD PL

14800 ' 15200 ' 15600 ' 16000 ' 16400 ' 16800 ' 17200 0.72 0.78 0.80 0.84
LONGITUD DE ONDA (A) ENERGIA (e\/)

Figura 11. Espectro PL tfpico. (a) Medida directa. (b) Corregido por la funcién de transferencia.
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I-1b.ABSORCION OPTICA :

La absorcién éptica es quizds el método mds sencillo y directo para determinar la estructura
de bandas de un semiconductor. En un proceso de absorcion, un fotén de energia conocida
excita a un electrén desde un estado de energia E; a otro de energia E;, con E;>E,, Asi, un
experimento de AO consistird en medir la atenuacién de la radiacién electromagnética que
atraviesa el semiconductor. Estudiando los cambios de la radiacién transmitida, para cada
frecuencia, podremos conocer cuales son las posibles transiciones que puede realizar un

electrén en el semiconductor, y por lo tanto conocer la estructura de bandas de éste.

La absorcién se expresa en términos del coeficiente de absorcidn a(hv), que se define como
el decrecimiento relativo de la intensidad de la radiacién I(hy) a lo largo de su trayectoria

dentro del material :

- 1 dIi(hv)
o (V) = =8y ~ax (17)

Si el material es homogéneo y de grosr Ax podemos integrar la ecuacién (17) para obtener

la intensidad transmitida I, en funcién de la intensidad incidente I;:

I,=I;e"%Ax (18)

La forma cldsica de realizar medidas de AO consiste en iluminar la muestra con una fuente
de radiaci6n policromdtica a través de un monocromador, de forma que, variando la A que
incide sobre la muestra podemos realizar un estudio de « en funcién de A. Sin embargo,
nosotros hemos utilizado una técnica distinta llamada espectroscopfa por transformada de

Fourier (FTIR):

La espectroscopfa FTIR nos permite realizar un andlisis espectral rdpido y detallado de la

radiacion electromagnética. Al contrario que en otras técnicas espectroscépicas, esta no es
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dispersiva, es decir, las diferentes frecuencias no son separadas directamente sino que se
genera un interferograma, que permite realizar un andlisis frecuencial mediante el uso de la
transformada de Fourier. Un sistema espectrométrico de este tipo lo podemos dividir en dos

subsistemas :

1.- Un sistema dptico que permite una irradiacion conveniente de la muestra, y la
posterior deteccion de esta radiacion. Bdsicamente es un interferometro de Michelson.
2.- Un ordenador que efectua el tratamiento de la senal para la obtencion del espectro

y su tratamiento posterior.

Describiremos el principio de funcionamiento basindonos en el equipo que nosotros

utilizamos, un espectrofotémetro interferométrico BOMEM DA3.16, figura 12

‘%\1%
i
|II.
|I..
SAMPLE
COMPARTMENT 14 EMISSION BEAM
S6emW x 28aml 0.5 70 10 mm
X 4onH @ APERTURE
samf
DIVERGENCE
16mrto 2 mr
Iy oot

0510 10 mm
SAMPLE FOCUS
IN CENTER Of SAMPLE
COMPARTMENT
§14 BEAM

DevtcToR

[Ei{a{e ]

110¢m
85 cm
ALL BEAMS AT SAME LEVEL

/

/

Figura 12. Interferémetro BOMEM DA3.16 con los haces disponibles y el camino dptico del haz.

El equipo tiene una resolucién maxima de 0.02cm™ que corresponde a 2.6ueV. Tal resolucién

es innecesaria para nuestas medidas. Normalmente trabajamos entre 1y 8 cm? (0.12 'y 1.0
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meV, respectivamente). La configuracion del sistema Optico utilizado normalmente la

indicamos en la tabla y nos permite analizar desde 3200 a 1100 cm™ (desde 0.4 a 1.3 eV).

Ldmpara de wolframio.
Divisor de CaF,.
Detector de InSb.

Rango espectral: «,,;,: 3.1um «,,.: 9.1um

Un cristato de circulacion de helio OXFORD CF1204 permite mantener la muestra a la
temperatura deseada 4.2 y 300 K. A diferencia de la fotoluminiscencia, la intensidad de la
sefial de absorcién dptica précticamenfe no depende de la temperatura. El interés de trabajar
a baja temperatura reside en el hecho que la vibraciones de la red tienden a suavizar los
detalles. Notemos, sin embargo, que la absorcion debida a la banda prohibida del INGaAs

no varia apreciablemente entre 4.2 y 20 K.

En primer lugar teremos una fuente policromdtica que emite en un rango espectral muy
amplio. El sistema permite a utilizacion de tres fuentes que cubren desde el UV hasta el IR
lejano. La radiacion emitida se colima y el haz paralelo incide sobre un beamsplitter o divisor
de haz. Parte se transmite hacia un espejo fijo, y parte se refleja hacia uno maévil. Los dos
espejos devuelven la radiacion al Beamsplitter donde los dos haces se recombinan
produciendo un haz que se hace incidir sobre la muestra. La radiacién reflejada o transmitida

por la muestra, segin el tipo de andlisis que queramos realizar, es la que llega al detector.

La funcién del espejo mdvil es la de introducir una diferencia de caminos épticos entre los
dos haces. El detector mide variaciones de intensidad del haz emergente en funcién del

retraso, y esto da lugar al interferograma.
Supongamos que I(x) (k=X\") es el espectro de la radiacién que llega al detector y §=2(OM-

OF) (figura 13) la diferencia de caminos entre los dos haces. El interferograma viene dado

por[3]:
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IGM(S) =f_“3<x)cos<znxa)m< (19)

Inversamente, y teniendo en cuenta que IGM(d) es una funcién par:

I(x) = 2[0“IGM(5) cos (2nKkd) db (20)

Cuando 6=0 (espejos equidistantes al beamsplitter), los dos haces estin en fase e interfieren
constructivamente en el beamsplitter, pasando toda la radiacién al detector. A medida que
el espejo se va moviendo, introduciendo una diferencia de caminos Opticos, parte de la
radiacién interfiere destructivamente disminuyendo rdpidamente la sefial en el detector. Si
la velocidad del espejo mdvil es v, se tiene que §=2vt y la frecuencia de la sefial que llega

al detector correspondiente al niimero de onda « es f =2v«.

THE MICHELSON INTERFEROMETER

Fixed mirror
i F |
N P
! \/ Movable
$ A mirror
i A7
[ S
. o K G—
7 AN | EAR IS
. 710 |
Source |/ | Direction of
V4 i ] motion
Beamsplitter/ _lr
| |
e
|
|
|
Detector

Figura 13. Esquema del interferémetro de Michelson.

La funcién B(x) incluye los siguientes factores :

1.- Espectro de emisién de la fuente.
2.- Espectro de absorcién de la muestra.
3.- Respuesta del detector.

4.- Caracteristica del amplificador.

1.20



Puesto que a nosotros nos interesa sélo el espectro de absorcién de la muestra tendremos que
eliminar los otros términos obtenidos en B(x). Por eso realizamos primero una medida
espectral del sistema sin la muestra, y restamos la funcién B(x) asf obtenida a la funcién que

obtendremos del sistema con la muestra.

I-1c.EXCITACION DE LA FOTOLUMINISCENCIA

Las dos técnicas explicadas hasta ahora nos permiten obtener una amplia informacién sobre
la estructura de bandas de un semiconductor. Sin embargo, como todas las técnicas
experimentales, tienen sus limitaciones. La absorcién dptica tiene el problema de la
sensibilidad, ya que se necesita un espesor suficiente de semiconductor para que la absorcién
de radiacién sea perceptible. Asi, las capas epitaxiales de espesor inferior a unas 0.2um y
los SQW no se pueden estudiar correctamente mediante AO. Este no es un problema presente
en la fotoluminiscencia, ya que esta es un técnica muy sensible, sin embargo de esta técnica
se obtienen unos resultados que suelen ser dificiles de interpretar. La informacién que
podemos extraer con 1a PL sobre los niveles energéticos de una heteroestructura es a menudo
escasa, confusa y depende mucho de los conocimientos que a priori tengamos de dicha
heteroestructura. Esto es debido a que en las medidas de PL hay una competencia entre
transiciones radiativas y no radiativas, de forma que generalmente sélo se presenta el nivel
de menor energia (la poblacién de los otros niveles se desexcita, no radiativamente, hasta este
nivel), independientemente de la densidad de estados de los niveles. En los semiconductores
de volumen, la PL a baja temperatura es debida normalmente a transiciones entre niveles de
impurezas (impureza-banda, donador-aceptador,...) a pesar de que sus densidades de estados

son mucho menores que las densidades de los estados libres en las bandas.

La AO puede presentar otro problema, relacionado con la estructura de las muestras. Las
muestras que analizamos, sean heteroestructuras o capas tensionadas, estdn crecidas sobre
un substrato y la radiacion utilizada en la AO ha de atravesar toda la muestra. Por lo tanto,
sélo serd posible analizar mediante AO aquellas muestras cuyo gap sea menor que el del
substrato sobre el que estdn crecidas puesto que en caso contrario la absorcién debida al

substrato impedird que se observe el espectro de AO de la muestra.
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Una técnica que aprovecha las ventajas de las dos técnicas anteriores es la Excitacion de la
Fotoluminiscencia (EPL). Para este tipo de medidas se utiliza un monocromador de deteccién
que se ajusta a una energia dentro de la banda de PL emitida por el material, ademads la
energfa de la radiacién que excita a la muestra puede variarse mediante otro monocromador.
El resultado es que se excitan diferentes niveles |2>, 13>, ... del semiconductor a unos
ritmos g,, g;, ... respectivamente. Estos ritmos de generacién son proporcionales a los
coeficientes de absorcién «(E,), a(Es), ... Una vez poblados, los electrones de los niveles
excitados se relajan hacia energias menores, bien radiativamente o no radiativamente (figura
14).

IS>
14> ﬁSI. a5

13> j'fl’:s \'\ T{.
12> ﬁ 32 T

Toy

[1>

Figura 14. Diagrama de las distintas vias de relajacidn posibles en medidas PLE.

Asi, observando la PL del iltimo nivel, cuando la energfa de la radiacién incidente coincida
con la de uno de los niveles superiores aumentard la sefial de PL detectada, puesto que parte

de los portadores generados se desexcitardn hasta el nivel del cual observamos la PL.

Por lo tanto, esta técnica tiene la ventaja de la gran sensibilidad de la PL y la claridad de la
AO en la interpretacién de los resultados, puesto que la intensidad de los picos depende de
la densidad de estados. En la figura 15 estd representado el montaje utilizado para realizar

las medidas de EPL.

El sistema de iluminacidn consta de una fuente policromdtica (hemos utilizado una ldmpara
de incandescencia) y de un monocromador gobernado por ordenador, de forma que podemos
controlar la energfa de la radiacién excitadora automdticamente. La radiacion emergente del

monocromador se focaliza mediante un espejo esférico, sobre la muestra que se encuentra
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en el criostato. De hecho, toda esta seccion del montaje es idéntica a la fase de deteccion del

montaje de PL sustituyendo el detector por la lampara de incandescencia y funcionando en

sentido inverso. Una de las grandes diferencias entre los dos montajes reside en la

recoleccidén de la radiacion emergente de la muestra. Efectivamente, como podemos observar

en la figura 16, la radiacién que nosotros captamos proviene de uno de los laterales de la

muestra, a 90 grados de la radiacién incidente. Asi aprovechamos al mdximo la abertura de

las ventanas del criostato y reducimos la luz pardsita que proviene del monocromador de

excitacion.

r

MONOCROMADOR
DE
DETECCION

el b

-
L
Jorol

N, ;

/

Z‘\ ;
N
NGO

CHOPPER

CROMADER
DE
CxCITACION

LAMPARA I B
I T
R Y
_— —— REF
Lack-IN

- — T

|

L ]

e PORTAMUE ST2AS
- (CRIOSTATD

LUMINISCENCIA | MUESTRA |
P A

RADJAC!ION
INCIDENRTE

Figura 16. Esquema de iluminaci6n y recoleccién de
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La radiacién es recogida y focalizada en la rendija del monocromador de deteccion mediante
un sistema de lentes. El monocromador utilizado es un ORIEL modelo 77250 de 220mm de
focal con el que podemos trabajar con tres redes de difraccion diferentes y cuyas

caracteristicas presentamos en la tabla IV.

lineas/mm A central (nm) AN Ax(nm/mm)
1200 250 6.5
1200 500 6.5
600 1000 13.0

Tabla IV. Caracteristicas de las redes de difraccion utilizadas en el monocromador de deteccién.

Como se puede ver en esta tabla la resolucidn de este monocromador es mucho peor que la
del monocromador de excitacion, esto significa que el intervalo de As que hay a la salida del
en este monocromador es mayor y por lo tanto tambien es mayor la intensidad que tenemos
en este punto. En este caso es mds importante el incremento de intensidad que la perdida de
resolucion. Tras el monocromador colocamos el detector que como en el caso de la PL puede

ser el de Ge, InAs o InSb.

Como podemos ver, a diferencia del montaje de PL, en éste hemos utilizado lentes en el
sistema de deteccién. Aqui no tendremos problemas de cambio de posicién de la imagen
debido a aberraciones cromdticas porque en la deteccién trabajamos con una longitud de onda
fija durante toda la medida. Este mismo hecho implica que el sistema de deteccién no
modifique el espectro debido a una funcién de transferencia, tal como ocurre en la PL. Lo
que si hemos de tener en cuenta es que debido al espectro de emision de la ldmpara y a la
modificacién de éste por por la respuesta de los diferentes elementos que componen el
sistema excitador, el flujo de fotones que llegan a la muestra es diferente para cada energfa
de excitacion. Por lo tanto el espectro de intensidad de la sefial de PLE que medimos I _,(\)

tendremos que modificarlo por el nimero de fotones que excitan la muestra para cada
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energia. En principio podriamos pensar que midiendo una vez el espectro de excitacion
¢...(\) podriamos utilizarlo para corregir todas las medidas, de forma similar a la correccion
que haciamos con la FT del sistema en la PL. Sin embargo, la fuerte dependencia de este
espectro con la temperatura de emisién, y por lo tanto con las condiciones de polarizacién
de la ldmpara, hacen esto imposible, por el contrario mediremos esta ¢.,.(\) cada vez que
cinectamos el sistema y una vez estabilizado. Para realizar la medida de esta ¢..(\)
colocamos un detector piroeléctrico justo antes de la muestra, de forma que haciendo un
barrido con el monocromador de excitacién tendremos la potencia excitadora para cada A,
y diviendo es por hv (energia de los fotones) obtendremos el espectro v (A) que
registraremos en el ordenador para la posterior correccion de los espectros de PLE. Asi el

espectro final de intensidad de PLE lo obtendremos aplicando la relacion :

Lo
IPLE()') =Kx:—(—k—)— (21)

Donde 1,,.4(M\) es el espectro que medimos, el cual obtenemos colocando el monocromador
de deteccién en la banda de emisién de PL de la muestra, lo que implica que previamente
hemos de realizar la medida del espectro de PL, y haciendo un barrido con el monocromador

de excitacion.
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II.1-CAPAS EPITAXIALES DEFORMADAS:

Como hemos mencionade con anterioridad, el control de la fraccion molar (x) de los
elementos del grupo II1, que forman parte de las aleaciones de semiconductores ternarios I11-
V. permite disenar semiconductores con energias del gap a medida. Ahora bien, la variacion
de x también afecta a otros pardmetros, como per ejemplo el parametro de red de la aleacion.
Si hacemos crecer este semiconductor en forma de capa epitaxial sobre un substrato (en
nuetro caso suele ser InP o GaAs), resulta evidente que sélamente para un valor de x el
pardmetro de red de la aleacién y del substrato coincidirdn. El resultado que se producirda
serd la generacion de tensiones entre el substrato y la capa, y puesto que el priinero es lo
suficientemente grueso, estas tensiones hardn que la capa epitaxial se deforme para adaptarse
al pardmetro de red del substrato. Por ejemplo, dos de los semiconductores ternarios que se
utilizan frecuentemente son el In,Ga, ,As y el In,Al,_As, el acuerdo de parimetro de malla
con el InP, como substrato, ocurre para x=0.53 y x=0.52 respectivamente, mientras que

si se crece In,Ga, As sobre GaAs el acuerdo es para x=0.

Designemos por a, el pardmetro de malla del substrato y por a, el de la aleacion, sin
deformar. Como ya hemos indicado, si suponemos que el substrato no sufre deformaciones
a causa de las tensiones originadas al crecerle la capa epitaxial, serd {a capa la que intente

ajustarse al pardmetro de malla del substrato, sufriendo una deformacion biaxial, figura 1.
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F igu‘ra 1. Distribucién de esfuerzos que actda sobre un cristal cibico
sujeto a una deformacién eldstica.
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Si a, es mayor que a, la capa se verd sometida a una compresion, que reducird Ia longitud
de los enlaces atémicos en el plano de crecimento; mientras que en el caso contrario la capa
se verd sometida a una tension, que aumentard la longitud de los enlaces atémicos en dicho

plano.

Designaremos por f el desacuerdo de pardmetros de malla, que esta definido como f=(a, -
a;)/a,. Para valores del desacuerdo de pardmetro de malla pequefios, y capas epitaxiales no
muy gruesas, el crecimiento de éstas tienen lugar de forma coherente, es decir, el material
crece sobre el substrato deformandose eldsticamente. Y ajustando completamente su
parametro de malla a, al del substrato en las direcciones del plano de la interficie (plano de
crecimiento, o plano xy), es decir a,! =a,. En la direccién normal a esta interficie el
pardmetro de malla también se ve modificado, tomando un valor a,~ que est4 relacionado con
los esfuerzos originados a través de la teoria de la elasticidad lineal [1,2], en la cual se

supone que las deformaciones son proporcionales a los esfuerzos.

Segin esta teoria, las deformaciones ¢; y los esfuerzos o;; estdn relacionados por la ley de

Hooke generalizada para materiales monocristalinos :

€;5°5S:5x1%k1

(1)

0;5=Ci5k18k1

donde las sy, son conocidas como constantes de deformacién eldstica, y las ¢, como
constantes de rigidez, los subindices i, j, k y I recorren las coordenadas x, y, z. Tanto las
deformaciones como los esfuerzos son tensores de orden dos, mientras que las contantes. que
los relacionan, sy, y cj, son tensores de orden cuatro. Sin embargo, debido a las
condiciones de simetria, el nimero de componentes independientes se ve reducido y las
deformaciones y los esfuerzos pueden expresarse como vectores de seis componentes, y las
constantes como matrices de 6x6, que en el caso de un sistema cristalino ciibico e isétropo
[3] sélo tienen dos componentes independientes, ¢,, y ¢, para las constantes de rigidez, y s,

Y 8, para las de deformacién :
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. C, Cp » - - Ci
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siendo €y =(C;;-C12)/2 Y S =2(8;1-512)-
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n Sip 16
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(2)
& _ |- . . os
€4 . . I I
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Estas dos contantes pueden expresarse en funcién del mddulo de Young, E, y el n® de

Poisson, »:

o . _E 1-v
11 1-2v 1+v’

- %12
C11%Cy2

7

O

1

c
12 1-2v 1+v

(4)

(cyy-64,) (e %2¢y,)

C11%Cya

y las constantes de rigidez pueden expresarse en funcion de la deformacion, y viceversa, en

la forma :

C.. = S511+512
11
(511753,) (51;+25),)
c.. = S12
12
(511751,) (81,+25;,)
1
Caa™—
Sqq

5127

5. = C11*Cy2
11
(€11%20y,) (6y;-Cy5)
C.
o 12 (5)
(€13%2¢y,) (6, -¢y,)

En la tablal presentamos los valores de las constantes de rigidez eldstica, junto los del

pardmetro de red y los potenciales de deformacién, de varios semiconductores III-V :
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a (A) Cu Cn a (ev) b (eV)
Compuesto
(10" Pa) | (10" Pa)
AlAs 5.6602 12.02 5.70 7.9 -1.5
GaP 5.4512 14.12 6.25 3.0 -1.5
GaAs 5.6533 11.26 5.71 2.7 -1.7
InP 5.8688 10.11 5.61 29 -2.0
InAs 6.0584 8.33 4.53 2.5 -1.8

Tabla I Pardmetro de red, coeficientes de elasticidad y de deformacién de

algunos semiconductores binarios [I-V

Para conocer los valores de estos pardmetros en los semiconductores ternarios, formados a
base de aleaciones de semiconductores binarios, se suele hacer una interpolacién lineal entre
los valores que toman estos pardmetros en los binarios, en funcién de la fraccién molar en

que forman parte cada uno de ellos en el ternario.

Ademds, el hecho de que la deformacién que se produce en la capa sea biaxial hace que tanto
las ¢; como las o sean igual a cero para i#j, y que o,, sea igual a cero. También se cumple
que e,=¢,, =¢ll, deformacién en el plano de la interficie. Y renombraremos ¢,,=¢™ que es

la deformacién normal a la interficie. Estas deformaciones se definen de la siguiente forma:

(6)
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Y estas dos expresiones las relaciona la teoria de la elasticidad a través de la relacion :

2c
+ 2v 8"=°' 128" (7)

Al igual que las constantes de rigidez, el parametro de malla del compuesto ternario se
calcula haciendo una interpolacién lineal de los valores del pardmetro de los dos
semiconductores binarios que forman la aleacidn, aproximacion del cristal virtual. Asi, si el
substrato es de GaAs y la capa epitaxial que crecemos es de In,Ga, ,As, a partir de los datos
de la tablal, podemos comprobar que para cualquier valor de x, a, siempre (parametro de red
del In,Ga,,As sin deformar) es mayor que a; (correspondiente al GaAs). Por lo tanto ,si el
crecimiento es coherente, para cualquier valor de x la capa epitaxial estard sometida a una
compresion biaxial. Si en cambio utilizamos InP como substrato se pueden dar tres
situaciones diferentes: si x<0.53 entonces a,<a; y la capa estard en tension; si por el
contrario x >0.53 ocurre que a,>a, y por lo tanto la capa estard comprimida; y por tltimo

st x=0.53 coinciden los dos pardmetros de malla y la capa no se deformara.

En este mismo capitulo veremos como afectan las deformaciones sobre propiedades del
semiconductor, tal como la estructura de bandas. Ahora, sin embargo, veamos algunas

consideraciones sobre la problemdtica del crecimiento de las capas.
IL.2-LIMITE DE CRECIMIENTO COHERENTE

El crecimiento de capas epitaxiales de compuestos con un pardmetro de malla distinto al del
substrato presenta varios problemas. Cuando se hacen crecer las primeras monocapas los
dtomos se van situando de forma que el pardmetro de malla de la capa se ajusta al del
substrato, provocando un crecimiento coherente de la capa mediante una deformacién eldstica
de ésta. Esta deformacién supone un cambio en la longitud de los enlaces atémicos, y por
lo tanto un incremento de la energfa potencial de la capa. A medida que aumenta el espesor

de la capa aumenta la energia potencial acumulada, hasta llegar a un espesor critico[4], t.,
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a partir del cual es energéticamente mds favorable una relajacion pldstica inducida por la

creacién de defectos, que continuar con el proceso de deformacion eldstica.

El valor de este espesor critico (t) depende del desacuerdo entre pardmetros de malla, f, y
por tanto, para compuestos ternarios de la fraccién molar (x). Se han realizado muchos
cédlculos tedricos para determinar el valor de t, basados en diferentes hipdtesis. Los primeros
fueron realizados por Van der Merwe[5,6] y se basan en un balance energético entre la
densidad superficial de energia eldstica en el la capa y la energia asociada a una red de
dislocaciones localizada en la interficie entre la capa y el substrato. Pero este modelo tiene
varios problemas puesto que en primer lugar supone la creacién simultinea de todas las
dislocaciones, mientras que esto es un proceso secuencial; y en segundo lugar, supone que
las dislocaciones se producen en la interficie, y en muchas ocasiones se producen en la capa.
Uno de los modelos mds interesantes, de los basados en condiciones de equilibrio, fue
descrito por Matthews et al.[7] (MB), el cual obtiene una relacién entre f y t, considerando
la condicién de equilibrio entre las fuerzas que actian sobre una dislocacion. Hay medidas
experimentales, como las de Temkin et al.[8] que dan valores de t, muy préximos a los
predichos por este modelo para QW de In,Ga, ,As sobre InP, lo mismo ocurre con el sistema
In,Ga, ,As/GaAs segiin las medidas de Anderson et al.[9]. Sin embargo otras experiencias
muestran heteroestructuras que mantienen un crecimiento coherente por encima de los limites
predichos por este modelo, tal es el caso de sistemas formados por capas de InGa,
«As/In Al As sobre un substrato de InP[10,11], y las de Tacano et al.[12] realizadas
mediante RHEED (Reflection High Energy Electron Diffraction] in situ durante el
crecimiento de capas de In,Ga, ,As/InP. Estas tiltimas medidas se ajustan razonablemente bien
a otro modelo también basado en condiciones de equilibrio, en el cual se establece un balance
entre la energia de deformacidn eldstica y la asociada a las dislocaciones, en este caso
suponiendo que no hay dislocaciones previas en el substrato a diferencia del modelo MB.
Este modelo fue propuesto por People el al.[13] (PB). En la figura 2 hay representada la

evolucién de t, con x, para el caso del In,Ga, ,As/InP segiin estos dos (ltimos modelos.
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Figura 2. Valores de espesor critico segiin los modelos Matthews-
Blakeslee (MB) y People y Bean (PB), para In,Ga, ,As crecido sobre
InP en funcidén de x,.

Todos estos modelos presentan un problema comiin y es el considerar sélamente la energia
de nucleacién de las dislocaciones, sin considerar la cinética de dicho proceso. Por esta
razon, sélo dependen de f, y no de la temperatura y velocidad de crecimiento. Se han
propuesto varios modelos, como el de Dodson et al.[14] (DT) en el que las dislocaciones
evolucionan con el tiempo y estdn sometidas a una activacion térmica. Estos dos efectos se
han podido comprobar en experiencias de recocido durante observaciones de microscopia
TEM en sistemas Ge,Si, /Si, realizadas por Hull et al.[15]. Y las medidas realizadas por
Whaky et al.[16] sobre el grado de relajacién de tensiones segin f y x con muestras de

In,Ga, ,As/GaAs crecidas a diferentes temperaturas.

La creacidn de dislocaciones en la capa epitaxial representa una degradacién de dicha capa.
En principio las deformaciones cuyo vector de Burger permanece en la interficie, es decir
aquellas que no penetran en la capa epitaxial, son las que mayor cantidad de energfa eldstica
pueden relajar [17] y las que menos degradan la capa, pero resultan dificiles de formar. Por
lo que generalmente se crean dislocaciones que penetran en la capa degradando la calidad

cristalina de ésta que, en definitiva, es donde se fabricardn los dispositivos electrénicos.
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Ademds de este proceso de generacidn de dislocaciones, existe otro fenomeno que también
da origen a dislocaciones durante el crecimiento de la capa epitaxial debido a la forma en que
ésta se crece. Existen varias formas de crecimiento[ 18], 1a mds sencilla de las cuales consiste
en un crecimiento bidimensional (2D o deFrank van der Merwe), en el que la epitaxia crece
monocapa a monocapa; un segundo modo es el crecimiento de islas (3D o de Volmer-
Weber); y por tltimo el crecimiento Stranski-Krastanov (o0 2D-3D) que se caracteriza porque
inicialmente se realiza un crecimiento bidimensional hasta alcanzar un determinado espesor,
llamado t,;, 5;,, a partir del cual se produce una nucleacion tridimensional de islas. Este dltimo
es el proceso mds frecuente en el crecimiento de capas deformadas tales como el In,Ga,  As
sobre GaAs [19,20], InAs sobre GaAs [21,22], etc. En cualquier caso, el modo en que
crecerd cada heteroestructura serd aquel mediante el cual el sistema tenga minima energia,
y dependerd de las condiciones en que se realice la epitaxia y del valor de f, Gnicamente
enlos sistemas deformados. En realidad, la configuracién 2D, que darfa lugar a superficies
planas, casi nunca es la configuracién de minima energia[23] una vez creadas un n°
determinado de monocapas deformadas. Esto nos indicaria un crecimiento Stranski-
Krastanov para todas las capas deformadas, sin embargo, existe una energia de activacién
del modo 3D, ademds de que a bajas temperaturas la movilidad de los dtomos se reduce hasta
tal punto que puede impedir la formacion de islas, manteniendo un sistema de crecimiento

bidimensional.

En cualquier caso la relajacion de la capa se producird a través de dislocaciones tanto si el
crecimiento es 2D puro, como tras la formacion de islas 3D, puesto que éstas acaban
generando dislocaciones. El tener un tipo de crecimiento u otro dependerd tanto del

desacuerdo de pardmetros de malla (f) como de la temperatura de crecimiento (T,).

I1.3-ALEACIONES DE COMPUESTOS TERNARIOS

El sdlo hecho de crear una aleacién ya presenta ciertos problemas, puesto que no todas las
composiciones son posibles. La aleacién es estable sélamente si existe un equilibrio
termodindmico, es decir si al variar infinitesimalmente la concentracién de uno de los
compuestos la energia libre del sistema aumenta. Si hacemos una representacién de las

aleaciones posibles en funcién de la fraccién molar de los compuestos binarios que la forman,
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obtendremos dos zonas diferentes: la de las aleaciones estables, que llamaremos rango de
miscibilidad; y la de las no estables, a la que llamamos gap de miscibilidad. Las dos zonas
estdn separadas por una linea llamada curva de descomposicion espinodal. Si intentamos crear
una aleacién cuya composicién se encuentra en el gap de miscibilidad, se produce una
separacion de fases de los compuestos binarios, o descomposicion espinodal, que hace la
composicién no sea constante a través del semiconductor. En la figura 3 se representa las
curvas espinodales para el In,Ga, ,As,P,., en funcién de la temperatura de crecimiento.

GaP InP
0

1A0 1 1 1 1
10 .8 .6 s .2 0

GaAs X InAs

Figura 3. Curvas isotermas del gap de inmiscibilidad predichas por
las teorfas de De Crémoux, para combinaciones InGaAsP.

Cuando se crece una aleacién en forma de capa epitaxial sobre un substrato con distinto
pardmetro de malla, ademds de los términos de energia libre debidos a la mezcla de
componentes, hay que afadir otro término debido a la energfa eldstica de deformacién. La
contribucién de este término provoca una estabilizacién de la aleacién en un rango de
composiciones y temperaturas las cuales, en estado relajado, pertenecerian al gap de

miscibilidad[24].

Por otra parte, segiin Stringfellow[25], se pueden conseguir aleaciones metaestables, que
originalmente caerian dentro del gap de miscibilidad, mediante técnicas de crecimiento como
la MBE en donde el proceso estd mds controlado por limitaciones cinéticas que por

termodindmicas. Mientras que en técnicas como LPE o VPE que trabajan cerca del
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equilibrio, esto no sucede.

Experimentalmente se han obtenido tanto capas epitaxiales de aleaciones metaestables [25],
como capas epitaxiales en las que mediante una descomposicion espinodal se produce una

modulacién de composicién [26].
11.4-VARIACION DE LA DEFORMACION CON LA COMPOSICION
La deformacién que se produce al crecer una capa epitaxial de un semiconductor de

pardmetro de malla a,, sobre un’substrato de pardmetro a,, vienen dadas por la ecuacién(5),

y st el crecimiento es coherente la podemos aproximar a la expresion :

-2 (8)

™

max

aunque en el caso general, cuando aparecen dislocaciones, habra un cierto grado de relajacién

y la deformacidn la expresaremos como :

;78
a,

e"'—:neméx:n (9)

donde 7 es la deformacién remanente y toma valores entre 0 (correspondiente al caso de una
capa totalmente relajada) y 1 (caso en que la capa esta totalmente deformada, es decir el

crecimiento ha sido coherente).
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Como en el caso de las muestras con las que hemos trabajado, la capa epitaxial es un
semiconductor ternario, por tanto el parimetro de malla es funcién de la fraccién molar x
de Ia aleacion. Vamos a calcular la evolucion de e, al variar x, en las dos estructuras con

que hemos trabajado; el In,Ga, ,As/InP y el In Ga, ,As/GaAs. En el primer caso tendremos:

_ @rnasXtacaas (1-X) —ar,, (10)

€max ™

Arnp

y tomando los valores de la tabla I obtenemos :

€,4c=0.0690x-0.0368 (11)

Procediendo de la misma forma en el sistema In,Ga, ,As/GaAs obtenemos :

€4 (X) =0.07164x (12)

En la figura 4 hemos representado estas dos funciones.

~ N

g 7 p
2.05 4
] inGaAs/GaAs
5203
< ] )
= :/ InGaAs/InP
= -3.00 4
T J
) 4
-..C3 :
—:}.OS‘lll;'rilllllllfl!l‘l'_fl!xl
0.00 0.20 0.40 0.60 0.80 1.00

Fraccion Molar In (x)

Figura 4. Evolucién de la deformacién en las capas epitaxiales de
InGaAs sobre GaAs o InP en funcién de la fraccién molar de In.
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I1.5-INFLUENCIA DE LA DEFORMACION EN LA ESTRUCTURA DE BANDAS

Ya hemos visto que las deformaciones originadas al crecer las capas epitaxiales pueden dar
origen a diferentes configuraciones de éstas. Asi, puede ocurrir que el crecimiento sea
coherente y la capa mantenga integramente la de formacion, o pueden aparecer dislocaciones
que den lugar a una relajacion, pracial o total de dichas deformaciones, pudiendo producirse
una modulacién de composicion, etc. No hay que olvidar que el estado .de la capa es
esencial, porque es en ella donde se realizardn los dispositivos, por tanto resulta evidente que
es sumamente importante el poder realizar una caracterizacidon de las capas crecidas. Para
poder realizar dicha caracterizacion mediante técnicas Opticas serd necesario conocer la
estructura de bandas del semiconductor y como afectardn a ésta las cardcteristicas de la capa,

en particular las deformaciones.

El Hamiltoniano que tiene en cuenta las variaciones que inducen las deformaciones sobre las

bandas del semiconductor fue descrito por Pikus and Bir[30,31], y tiene la forma siguiente:

H (i) =-ai(e e, +e,,) —ebi] (Lﬁ—%L") e +C.D.]

ZZ) -
. (13)
_ed?

/3

(L.L, e *C.p.]

donde las ¢; son las componentes del tensor deformacién, L el operador momento angular,
{L.L,}=(L,L,+L,L,)/2, el indice i es apra cada banda del semiconductor, y c.p. significa
permutacion ciclica. Los pardmetros a, b y d son los potenciales de deformacién, a es el
correspondiente a la deformacién hidrostdtica, b y ¢ corresponden a la cizalladura. Asi, los

tres términos del hamiltniano (12) tienen el origen siguiente :

1- Es la componente hidrostdtica de la deformacidn, es decir en la que varia el
volumen del cubo formado por la célula cristalina basica, manteniendo los tres lados
iguales a=b=c. Este término afecta tanto a la banda de conduccién como a la de

valencia, y su efecto es la variacién del valor del gap.
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2- Es la componente de cizalla que transforma el cubo en un prisma de lados
diferentes az=b#c. Este término sélo afecta a la banda de valencia, rompiendo la
degeneracion de la subbanda correspondiente a J=3/2 en K=0, pero manteniendo el

valor medio del gap. Como se puede comprobar este término se anula para
=€y, T €.

3- Este dltimo término es la componente de cizalla ortorémbica, que transforma el
prisma en un romboedro. Su contribucién sélo es distinta de cero si €,#0, €, #0,

€, %0.

Es importante hacer notar que este hamiltoniano, y por lo tanto los potenciales de
deformacion a', b' y d' son para cada banda, sin embargo puesto que sélo somos capaces de
medir diferencias de energia entre bandas, tinicamente se puede determinar los potenciales

de deformacion relativos entre bandas.

Apliquemos este proceso al caso especifico de las deformaciones originadas en una capa
epitaxial. En este caso se produce una deformacién biaxial, lo cual quiere decir que
ex=¢6,=-€l, €,=Qcylc,)el =¢-, y €,=¢,=¢,=0. De las apreciaciones anteriores
podemos ver que s6lo habrd componente hidrostética y de cizalla tetragonal, ya que se anula

la de deformacién ortorémbica. El hamiltoniano queda reducido a :

c,,~Ccl2 C,,+2C
H,=2a(_u_._)e"—3b(_£_.£]eﬂ(Lz-iLz) (14)
Cll Cll 3

Aplicando este hamiltoniano sobre las funciones de onda correspondiente a la banda de
conduccién (BC) y la de valencia (BV), obtendremos los autovalores, que nos dan unas

variaciones de energia entre BC y BV en k=0 igual a [32]:
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C,,~C c,,t2cC
E.-E, =E —|2a-—* 712 _p "1 12
€ TV 9 c c
11 11

]8" EEg—.AHng

Cy,+2Cy,

.-
EC_vazEg_{za 11 C12 +b SHEEQ-ALHCH (15)

C1 €11

C.y—C.
EC—ESO=Eg—2a-1—1C—Ee“ =E,-A el
11

Estas expresiones, como veremos, son bdsicas para la caracterizacion de las capas epitaxiales.
En primer lugar podemos ver que el comportamiento es distintos segin tengamos una capa
comprimida e! <0, o tensada e! > 0. En el primer caso se cumple que E-E; > E-E y y por
lo tanto las transiciones de minima energia, que determinan la energia del gap, se realizan
entre la BC y la subbanda de valencia de huecos ligeros (BV,); mientras que en el segundo
caso las transiciones son entre la BC y la subbanda de valencia de huecos pesados (BVy,,).
En la figura 5 estd representada la estructura de bandas entorno a k=0, para los dos tipos

de deformaciones, asi como para el caso en que no hay deformacion.

K=0 Vao /—fl\

Extension No tensidn K=0
Compresion

VAo

Figura 5. Desdoblamiento de E, en k=0, en la banda de uecos
ligeros E,(LH) y la banda de huecos pesados E,(HH) para un material
deformado eldsticamente.

Volvamos a las ec.(14), ellas nos dan los desplazamientos energéticos de las subbandas de

valencia en funcién de la deformacidn e!, respecto del sistema sin deformar. Ahora bien,
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estas ecuaciones dependen de los potenciales de deformacion a y b, y de los coeficientes de
rigidez ¢,; y Cp, ¥ éstos dependen de la fraccion molar de los componetes de la aleacion que
forman el semiconductor ternario. Ya hemos dicho que generalmente se realiza una
interpolacién lineal para obtener los valores de estos coeficientes. Este es el procedimiento
que hemos seguido para calcular los valores de los potenciales de deformacion, pero para el
caso de los coeficientes de rigidez se nos presenta un problema. El problema consiste en que
es tan licito suponer una variacion lineal para las constantes de rigidez c;, como para las de
deformacidn eldstica s;, pero esto no puede ocurrir simultineamente puesto que éstas estdn
interrelacionadas, de una forma no lineal, por las ecuaciones(4). El procedimiento que hemos
seguido consiste en calcular los factores Ayy y Apy de las dos formas posibles (interpolando
las c; y calculando las s;, y viceversa), para la aleacién In,Ga,As, con el objetivo de ver
si hay diferencias sustanciales entre las dos aproximaciones. Hemos representado estos

célculos en la figura 6.

0 YTYTrrrT™ IS AALARAREESRARRENE S GEERR AR S RS R n] QT

000 020 040  0.60 80  1.00 . . . g0
In (x) In (
Figura 6. Célculo de los coeficientes multiplicativos Ayy Y Ay bajo

las dos suposiciones: variacion lineal de ¢; (a) y variacién lineal de

il

Las diferencias que resultan de coger una aproximacién u otra quedan dentro de los margenes
de error que obtendremos experimentalmente, sobre todo porque el dato que utilizaremos en
la caracterizacién de las capas es la diferencia Agy-Apy, y en este caso la mayor diferencia
entre los dos modelos no llega a un 0.5 por ciento. El resultado que nos da la diferencia
anterior nos permite conocer la deformacion que existe en la capa epitaxial, a partir de la
distancia energética entre las dos subbandas de valencia puesto que si restamos las dos

primeras ecuaciones del sistema (9) nos queda :
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AE-AE = (A, -A) el (16)

I1.6-VARIACION DE LA ENERGIA DEL GAP CON LA COMPOSICION

Hemos visto que una variacion en las fracciones molares de los componentes de una aleacion,
que forma un semiconductor ternario, hace variar el pardmetro de red y por lo tanto, si es
una capa epitaxial, la energia del gap debido a efectos de deformacidon. Pero de hecho, la
propia variacién de composiciéon provoca una variacién global de la energia del gap,
afectando por igual a todas las subbandas de valencia. La energia del gap del semiconductor
ternario varia entre los valores de las energias de los dos semiconductores binarios que lo

componen, la variacion suele ajustarse a una ley cuadrdtica. Para el caso del In Ga, As es

la siguiente [33] :

Eg,, (x) =1.519-1.108x-0.50x(1-x) a 4K
Ego(x) =1,.51-1.10x-0.53x(1-x) ai1lkK (17)

E’go(x) =1.,42-1.07x-0.46x(1-X%) a 300K

Evidentemente, en este caso hemos supuesto que el semiconductor se encuentra libre de
deformaciones. En el caso de que las hubiese tendriamos que afiadir el término calculado en

el apartado anterior que da la contribucién debida a las deformaciones, quedando :

Eg(x) =E, (x) +AE(e) (18)

En la figura 7 hemos representado la evolucién de la energia del gap en el caso de que no
haya deformaciones, junto con la de Egy y E 4 en el caso de que si las haya. Esta
representacion la hemos realizado para dos sistemas diferentes el de In,Ga,  As/InP, figura
(7a), y el de In,Ga,_,As/GaAs, figura (7b); suponiendo en ambos casos que la capa ha crecido
coherentemente con el substrato. Hemos hecho variar la fraccién molar x desde 0 (GaAs)

hasta 1 (InAs).
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Figura 7. Valor de la banda prohibida de energfa para el In,Ga, As
crecido pseudomdrficamente sobre InP(001) en funcién de x,,. (-—)E,
del compuesto ternario en estado relajado; (—) E,(HH); (---) E,(LH).

En el primer caso podemos ver que hay un cambio de comportamiento para x=0.3,
composicién para la cual hay acuerdo de pardmetro de malla entre la capa y el substrato.
Para x menores vemos que la energia del gap es la diferencia entre BC y BV, mientras que
para x mayores es entre BC y BV,,. En cambio en el sistema In,Ga, ,As/GaAs las

transiciones de minima energia las tenemos siempre entre BC y BV .

A partir de las ecuaciones (16) podemos conocer el valor de la composicion mediante el valor
de la energia del gép. Una vez conocida la fraccién molar x podemos calcular la deformacién
mdxima y junto con la medida de la deformacién que presenta la capa !, podemos calcular
el tanto por ciento de relajacién de dicha capa, es decir, el valor de 5. Ademds, partiendo
de la ecuacién (12) podemos relacionar las dispersiones energéticas con las de composicion.

Si diferenciamos dicha ecuacién nos queda :

o { S| 2200

Supongamos la heteroestructura formada por In,Ga, ,As/InP, en este caso la deformacidn

viene dada por:
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alnxcal_xAs - aIn

f =1(0.068x-0.0368) (20)

£ (x) =q

Arpp

donde hemos supuesto que hay una cierta relajacién de la deformacion. Por otra parte
sabemos que AE,(6)=Auue! y AE, ,(€)=A,e!. Introduciendo estas expresiones, junto con
(19), en la ecuacion (18) obtenemos las siguientes relaciones entre dispersiones energéticas

y de composicién en el sistema In,Ga, As/InP (a 4K) :

dEy,=[-1.608+x+MA,,,0.068]dx para BV
(21)
dE;,=[-1.608+x+7nA,,0.068]dx para BV,

Como veremos mds adelante, estas relaciones son vdlidas en ciertas ocasiones, pero en otras
el origen de las dispersiones energéticas no son las dispersiones de composicién sino que hay

otros fendmenos distintos que dan origen a las dispersiones de energia.
II.7-MUESTRAS

En los estudios realizados en el presente capitulo hemos utilizado muestras que consisten en
capas epitaxiales de In,Ga, ,As crecidas sobre substratos de InP(100) o de GaAs(100). En
todos los casos las capas epitaxiales fueron crecidas en un reactor VG SEMICOM V80H de
haz molecular (MBE), salvo para la muestra JLVOO1 que fue crecida mediante LVE. Se han
crecido capas epitaxiales de distinto espesor, diferente composicién (fraccién molar de In,
X), y a diferentes temperaturas. En la tabla II se presenta un resumen de las principales

caracteristicas que nos proporciona el tecnélogo sobre dichas muestras.
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Muestra Espesor x (In) T, (°C) | Substrato
(pm)
AL138 2.80 0.455 350 GaAs
ALI57 2.80 0.548 350 GaAs
ALI159 2.80 0.736 350 GaAs
AL217 2.80 0.191 350 GaAs
AlA442 0.49 0.543 515 InP
AlA444 1.96 0.543 515 InP
ALA45 0.29 0.543 515 InP
ALA446 0.74 0.543 515 InP
AL447 0.98 0.543 515 InP
AL670 1.60 0.504 515 InP
AL957 0.50 0.596 515 InP
AL958 0.50 0.625 515 InP
AL1049 1.80 0.54-0.55 475 InP
ALI1051 1.80 0.54-0.55 500 InP
AL1052 1.80 0.54-0.55 450 InP
AL1053 1.80 0.54-0.55 525 InP
AL1104 1.80 0.54-0.55 525 InP
AL1105 1.80 0.54-0.55 550 InP
JLVO001 0.514 InP
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Tabla II Relacién de muestras utilizadas en la caracterizacién de capas epitaxiales.




II.§-FORMA DE LOS ESPECTROS DE ABSORCION OPTICA

Uno de los tipos de medidas experimentales que hemos realizado para caracterizar las capas
epitaxiales, mediante los pardmetros analizados anteriormente, son las de absorcién dptica
(AO). En la figura 8 hemos representado un espectro tipico de AO, de una capa epitaxial
deformada, en el podemos ver, como caracteristica principal, dos frentes de absorcién
debidos cada uno de ellos a las transiciones desde BV, hacia BC y desde BV, hacia BC.
A partir del valor absoluto de la energia del primer frente obtendremos la energfa del gap,
y de la diferencia de las dos energias obtendremos la separacién energética de las dos
subbandas de valencia. Con estos resultados podremos calcular la composicién, deformacién

y tanto por ciento de deformacion remanente.

Absorbaonce

795 805 8is 825
Energy (meV)

Figura 8. Ejemplo de ajuste de un espectro de absorcién dptica
(muestra JLV(0O01) mediante la ecuacién 21, teniendo en cuenta la
contribucién de las dos subbandas de valencia HH y LH.

El problema reside en que los frentes de absorcién no son escalones, sino que tienen una
subida que depende tanto de la propia forma del coeficiente de absorcién, como de la
dispersién energética. Esto hace que no podamos determinar las energias simplemente del
espectro experimental, sino que tenemos que ajustar dicho espectro a la expresién analitica

del coeficiente de absorciodn.

Segtn Elliot [34], la dependencia energética de la absorcién dptica de un semiconductor,

teniendo en cuenta la interaccién exciténica, viene dada por :
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Donde H es la funcién escalén, R la energia del excitén , E, la energia del gap, y la

constante A :

202
- 321r]1]\7x4€ (23)
che

A

contiene el elemento de matriz x de la transicién dipolar eléctrica.

Esta férmula es exacta para el caso de BC y BV no degeneradas y parabdlicas, y tiene en
cuenta la interaccién coulombiana entre electrones y huecos. El primer término entre
paréntesis representa la absorcidn discreta del espectro, fiw <E,, debida exclusivamente al
exciton. Podemos ver que esta zona del espectro estd representada por las energias que
cumplen §(fiw -E,+(R/n?), es decir las energias E;-R, E,-(R/4), E,-(R/9), etc. que
corresponden al estado fundamental y los primeros estados excitados. Ademds, podemos ver
que su intensidad es proporcional a R*? y disminuye rdpidamente para los estados excitados,
puesto que depende de 1/n®. El segundo término del paréntesis corresponde a la parte
continua del del espectro, #iw>E,, tanto la contribucién exciténica, como la debida a la
absorcion fundamental banda-banda. De hecho, esta iltima podemos obtenerla haciendo el

limite para R tendiendo a cero, tras lo cual nos queda :

A(hw -E,) 1/2
ho

¢ (hw) = (24)

que es la expresién cldsica de la absorcién fundamental banda-banda, sin interaccién

columbiana. La contribucién exciténica en esta parte del espectro es continua y podemos
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analizar cual serd su contribucidn asintética para Aiw> >R, en este limite la expresion de

la absorcién queda :

f(hw) = 1
R (25)
l-exp|—-2n,| ——
hw -E,
podemos hacer un desarrollo en serie y nos queda :
£(x) = =
onxi/z- L1 (27 x1/2) 2 4 oo
2 (26)
siendo x=—% _
LIAR

g

Si nos quedamos solamente con el primer término fy=1/(2wx"?), resulta que éste es el

término correspondiente a la absorcién fundamental. Veamos cudl es la modificacién que

introduce el exciton :

1
() 1/2\2
1 1 ™)

26)
- - 0.5
o2 -1 @2nxlP)? 2nx'?  Q2rx'?)?-0(x%P)
2

S ~fx) =

Por lo tanto el incremento introducido es aproxinadamente constante y del orden de
0.5A27/R/(#iw).En la figura 9 hemos representado algunas simulaciones de espectros de
absorcién en las dos situaciones, suponiendo que sélo hay absorcién fundamental, y teniendo
en cuenta la contribucién del excitén.En ellos podemos ver los efectos exciténicos para
energfas inferiores y superiores al gap. Ademds podemos ver la variacién de la intensidad
de absorcién con Ia energia de ligadura R del excitén para estados discretos, asi como el

nimero de estados perceptibles en funcién de dicha energfa.
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Figura 9. Espectros de absorcidn simulados, teniendo en cuenta (a) s6lo absorcién fundamental, (b)
contribucién del excitdn.

La ecuacidn (21) describe la forma del coeficiente de absorcién en funcion de la energia
debido a las transiciones entre BV y BC. Sin embargo, para ajustar los espectros obtenidos
de las capas epitaxiales,hemos de tener en cuenta que, debido a las deformaciones, se rompe
la degeneracién de la BV en k=0 entre huecos ligeros y pesados, por lo que hay dos
subbandas que contribuyen a la absorcién de la muestra, una a una distancia energética E,de
la BC y otra a E,+AE, siendo AE la distancia energética entre las dos subbandas. ' Para
incluir este efecto en el ajuste calculamos por separado los dos tipos de transiciones, cada
una con una contribucién dada por (21) y con intensidades Ay, y Ay para los huecos

pesados y ligeros respectivamente. Ademds, convolucionamos cada una de estas dos
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absorciones con unas gaussianas caracterizadas por las desviaciones estandard por oy ¥ oy,
cuya mision es incluir las dispersiones energéticas originadas por inhomogeneidades
microscopicas, tales como variaciones estadisticas de composicién, modulaciones de

composicion, variaciones de las deformaciones, etc.

Los pardmetros de ajuste que necesitamos para describir los espectros de absorcién son los

siguientes :

1- La intensidad relativa entre las dos subbandas de valencia Ayy/A ;.

2- La energia del gap E,.

3- El desdoblamiento energético entre las dos subbandas de valencia AE=E-E, ..
4- La energia de ligadura del excitén R.

5- Las dispersiones energéticas oyy y oy

Con la seleccién apropiada de estos pardmetros conseguimos ajustes muy buenos de los
espectros experimentales, y la suficiente informacién para poder hacer una caracterizacion
de las muestras. Veamos un ejemplo tipico de ajuste de un espectro, y como utilizamos los

pardmetros obtenidos para realizar la caracterizacion.

En la figura (10) representamos el espectro de absorcién correspondiente a la muestra AL157

(véase tabla II ), junto con el ajuste realizado mediante la expresién(21).

ABSORBANCIA
IESESENETE FRENRTUNNS FURSNINNVY INCTETT AN INNTTTTT

SRR NS G AR R AN PSR E RN RRZRURRSS ARARARRRSS RAR]

770 790 810
ENERGIA (meV)

Figura 10.
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Los pardmetros utilizados en el ajuste son los siguientes :

A/ Ay=0.35
E,=805.0meV
AE=AEy-AE, ,=27.0meV
R=0.8meV

o y=38.0meV y oyy/o4,=1.0

En primer lugar diremos que en general la relacién de intensidades nos ayuda a averiguar la
naturaleza de las deformaciones que existen en la capa, puesto que calculos tedricos [35] dan
como resultado del elemento de matriz dptica una intensidad superior en el caso de las
transiciones desde BV, a BC, que en el caso de las transiciones desde BV, a BC. Este
resultado ha sido confirmado experimentalmente por otros autores [36] los cuales, al igual
que ocurre en la mayoria de nuestras muestras, obtinen una relacién de intensidades Ayy/Apy
del orden de 1/3. De esta forma, tnicamente con el espectro de absorcién podemos saber
la posicion relativa de cada subbanda, y de aqui averiguar si estd comprimida o tensada.:
Vedmoslo con un caso concreto, por ejemplo una capa de In,Ga,,As crecida sobre un
substrato de GaAs, en esta situacion ya sabemos que para toda x >0 la capa estd comprimida
(salvo que la capa esté totalmente relajada n=0), por lo tanto el frente correspondiente a los
huecos ligeros tiene que estar energéticamente por debajo del de los huecos pesados, y si las
apreciaciones sobre la relacién de intensidades son correctas el primer frente ha de ser mds

intenso que el segundo, cosa que ocurre en este espectro.

Vamos a cdlcular la composicién (fraccion molar x de In) de la capa. En principio, el
tecn6logo nos indica que el valor de x es de 0.548, sin embargo este dato tiene una fiabilidad
relativa,puesto que la deduce a partir de los flujos de los elementos con que trabaja en el
reactor, y éstas no siempre son las composiciones finales de las muestras. De todas formas

utilizaremos este dato como hipétesis de partida para realizar los célculos.

Si restamos las dos primeras ecuaciones del sistema (14), que nos relacionan los

desplazamientos entre las dos subbandas de valencia con la deformacién de la capa,
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obtenemos :
AE=AE, - AE, ,=(Ay, -4, )e! @7

para una x del orden de 0.55 tenemos que Au,;=10.66 y A ,=3.68. Sustituyendo en (27)

junto con el valor de AE=27.0meV, obtenemos :
el =3.8682 103

A partir de este valor podemos calcular la energia del gap que tendria este material en
ausencia de deformaciones:

E,’ =E,-AE, ,=E,-A 4! =(805.0-14.2) meV =790.8meV
Puesto que la medida del espectro se realizé a una temperatura de unos 10K, se puede ajustar
a la primera ecuacién (16), que expresaba la evolucién del gap con la composicién x en el

In,Ga, ,As a bajas temperaturas. O, puesto que conocemos dicha energia, podemos calcular

el valor de x mediante:
E,’=790.8meV =1.519-1.608x+0.50x* » x =0.545

El siguiente paso consiste en calcular cudl es la deformacién remanente que hay en la capa,
puesto que si conocemos x podemos saber cudl es el pardmetro de malla del In,Ga, ,As en
la aproximacién del cristal virtual, y por lo tanto la deformacién méxima que puede tener la

capa al crecerla sobre el substrato de GaAs. De la ecuacién (11) obtenemos :
€5 =0.07164x =3.9069 107

entonces la deformacién remanente serd igual a : y =el/e,,=0.1. Es decir, que la capa
epitaxial se ha relajado hasta quedar s6lamente un 10% de la deformacién que obtendriamos

si el crecimiento hubiese sido coherente.
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Como podemos ver este método de caracterizacion funciona correctamente. En este caso la
composicion dada por el técnologo y la obtenida por nosotros coinciden gruesante bien, lo
cual no ocurrird siempre, pero en cualquier caso, siempre serd mds fiable el resultado
obtenido mediante el ajuste que el dado por el tecndlogo. Sorprendentemente, como veremos,
la energia del excitén varfa de una muestra a otra, en este caso es de 0.8meV pero ya
veremos que en otras muestras toma valores préximos a 1.5meV. En cualquier caso, nunca
llega a valer los 2.0meV que predice el modelo hidrogenoide para esta energia, y que ha sido
corroborado mediante medidas de fotoluminiscencia y absorcién éptica realizadas por Goetz
et al. [37] para una x del orden de 0.5. Aunque otros autores, como en nuestro caso, también
ajustan los espectros de absorcion con valores de la energia del exciton menor que la
predicha por el modelo anterior. La explicacién puede provenir de que el modelo que hemos
utilizado para ralizar los ajustes supone una estructura de bandas parabdlicas, y en realidad
no es asi (como veremos en el capitulo siguiente), sobre todo para la BV la cual tiene una

estructura verdaderamente compleja.

A partir de ahora aplicaremos de una forma sistemdtica el proceso de ajuste a todas las
muestras de capas epitaxiales observadas por AO. No obstante, se han realizado medidas
suplementarias con otras técnicas, como fotoluminiscencia, microscopia electrénica, etc.,
tanto para confirmar los resultados obtenidos por AO, como para intentar averiguar mds
caracteristicas de las muestras. Sin embargo, como veremos, 1a AO ha resultado ser una de
las técnicas mds fiables y potentes, puesto que no sélo nos permite realizar medidas
cuantitativas sobre la estructura de las muestras, sino que también nos permite averiguar el
origen microscopico de estas cantidades, que en muchas ocasiones podemos medir con otras

técnicas, pero sin posibilidad de averiguar el origen.

A continuacién vamos a ver como podemos utilizar la fotoluminiscencia (PL) para
caracterizar las muestras. Posteriormente haremos un estudio sistemdtico de las muestras para
ver las propiedades de las capas epitaxiales de aleaciones ternarias crrecidas sobre substratos
de InP y GaAs. ‘
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I1.9-CARACTERIZACION MEDIANTE FOTOLUMINISCENCIA

La fotoluminiscencia (PL) aparece en principio como una técnica sencilla de caracterizacién,
que incluso puede tener algunas ventajas sobre la AQ. Una de las principales ventajas es que
es una técnica muy sensible, de forma que se pueden realizar medidas de capas muy
delgadas, que en AO podrian dar problemas de de falta de sefial. Por otra parte la excitacfon
y la recogida de sefial se realiza por la misma cara de la muestra, por lo que no hay
problemas de perdida de sefial por absorcion en el substrato, este si puede ser un problema
en la AO puesto que medimos la luz transmitida a través de toda la muestra, capa y
substrato, y si el gap de este ultimo es menor que el de la capa la absorcién debida al
substrato enmascarard la de lacapa, esto es lo que ocurre en el caso del In,Al;,As sobre InP.
Otra ventaja de la PL sobre la AO es que generalmente la primera no necesita de un
tratamiento previo de la muestra para su observacion, mientras que la segunda puede

requerir, en algunas ocasiones, un pulido de la muestra.

De hecho se han realizado multitud de trabajos basados en medidas de PL para caracterizar
capas epitaxiales tales como el In,Ga, ,As/InP [39], en el que se determina la energia del gap
para x=0.53 (matched), en otros trabajos se estudia la variacion de esta energia con la
deformacion [40], o la dependencia con la temperatura [41,42], o en In,Ga, P/GaAs [43],
InGa, ,As P, , /GaAs [44], In,Al, ,As/InP [41], etc. lo cual demuestra la popularidad de esta
técnica . Sin embargo, hay que tener ciertas precauciones al analizar los resultados, en
primer lugar, al igual que en AQ, los picos medidos tienen un cierto ancho debido a las
dispersiones energéticas originadas por las inhomofeneidades microscépicas [45], lo cual no
nos permite deducir las energias de las transiciones directamente de los espectros, sino que
tendremos que realizar una ajuste a un modelo tedrico. Otro efecto que hay que tener en
cuenta es el corrimiento de Stokes [46], que hace que haya un corrimiento del pico de

emision hacia energias menores.
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En general la forma del espectro de emision para las transiciones banda-banda viene dada por

[46] :

E -he

~a (28)

Iho)=\ho-E e ¥

Antes de intentar ajustar los espectros mediante cualquier expresidn analitica, hay que
hacerles una correccion debida a la autoabsorcion de la propia muestra. Esta correccion se
debe a que la luminiscencia generada en el interior de la muestra, sufre un proceso de
absorcion debido a ella misma en el camino de salida, figura 11.

fo

/ DETECTOR

| 0+ [med

MUESTRA

Figura 11,

Asi, si con una intensidad de excitacion I, se genera una intensidad I, por PL en la muestra,

la intensidad que mediremos con el detector serd :

; |
0, -« -a
La=[ L dx=E(1-e7) (28)

Por lo que el verdadero espectro de emisién de la muestra vendra dado por :
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Iemi(}‘ﬁ)) - a(hw)l lfd(:hw) (30)
(1 _e-a('h(.))d>

donde d es el espesor de la muestra y a(fiw) el coeficiente de absorcion. Es decir que si
queremos tener un espectro de PL verdaderamente fidedigno necesitamos conocer también
el espectro de AO. En la figura 12 tenemos un ejemplo de correccidn de la autoabsorcion de
un espectro de PL, en él podemos ver que este efecto no es despreciable, puesto que

modifica considerablemente la forma del espectro. En este ejemplo, donde se ven los picos
correspondientes a las transiciones a las dos subbandas de valencia, si realizamos un ajuste
b4

sin considerar la autoabsorcién obtendriamos una energia del desdoblamiento errénea, y por

lo tanto el error se nos propagaria en el cdlculo de la deformacién, composicid, etc

(a):‘," 3
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Figura 12. Espectros PL (a) medido; (b) corregido por autoabsorcién

Una vez realizada esta correccién podemos atacar el problema del ajuste mediante la
expresion (28), teniendo en cuenta ademds las dos subbandas y las dispersiones energéticas
de éstas, que al igual que en la AO las incluiremos en el ajuste convolucionando la ecuacién

b
(28) con una gaussiana para cada subbanda. En definitiva, los parimetros que utilizaremos

en el ajuste son :

1- La intensidad relativa de emision de las dos subbandas A,;/A, 4, puesto que, como
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ya dijimos, el elemento de matriz de transicién 6ptica es distinto para cada subbanda.
2- La energia del gap E,.
3- El desdoblamiento energético entre las dos subbandas AE=E,,;,-E, ,,.

4- La dispersién energética de las dos subbandas oy, 0p4.

En la figura 13 presentamos ejemplos de ajustes de este tipo.

INTENSIDAD PL

0.75—3161“T 0.800 0.810 0.820 0.830 .
ENERGIA (eV)

Figura 13.

Como podemos ver estos ajustes no son lo suficientemente buenos como para utilizarlos en
la caracterizacion de las capas epitaxiales, ya que précticamente nunca se ajusta la bajada del
pico; ademds el pico tedrico es siempre mds ancho que el experimental, incluso asigndndole
una dispersion igual a cero, y esto es pricticamente imposible que ocurra. La causa principal
de este comportamiento es que no se han considerado los efectos del excitén, y aunque
experimentalmente en la PL parece que no tengan importancia, sobre todo al aumentar la
temperatura, esto no es asi. Por lo tanto, para trabajar correctamente tendriamos que sustituir
la ecuacién (28) por otra en la que se incluyeran los efectos excit6nicos y el corrimiento de
Stokes. Sin embargo, puesto que esto complica mucho los cdlculos y en principio la
informacién que obtenemos de la PL es la misma que la de AO, hemos optado por relacionar
directamente los espectros de PL y AO para ver si existe un buen acuerdo entre las dos y

confirmar asf las conclusiones obtenidas por AO.

, II-31 .



I1.10-RELACION ENTRE PL Y AO

Para poder relacionar la intensidad de la luminiscencia con el coeficiente de absorcidn
utilizaremos la relacién general entre la probabilidad de transicién por emisién por emision

0 absorcién de un fotén [46] :

ho-AF
R, (hw)=cte a(rw)le *T -1] Gh

donde R,(%iw) es el nimero de fotones emitidos por segundo. Para pasar a intensidad

luminosa hemos de multiplicar esta cantidad por #w, con lo que obtenemos :

(ho)’a(hw) (32)
Yo ~AF
KT -1

I(hw) =R:p?m> =cte

e

De hecho, esta relacidn sélo es aplicable si los portadores no estdn degenerados. En este caso

se cumple que Aiw-AF> >KT y la ecuacién (32) se reduce a [48] :

e (33)
I(ho) = cte (ho)a(hw)e X7

Como se ve en esta expresion, podemos obtener el espectro de PL a partir del de AO
multiplicdndolo por una exponencial que depende de la temperatura y por el factor (Qw)?,
aunque el término que determinard la forma del espectro es la exponencial. Esta exponencial
determina la bajada del pico de luminiscencia, asi como el corrimiento de Stokes. En la
figura 14 [47], se representa un ejemplo comparando un espectro de AO y el correspondiente

de PL, en ella podemos ver claramente los dos efectos anteriores.
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Figura 14. Comparacién esquemdtica de espectros de absorcidén y
emisién de excitones libres en los que se pueden discernir el primer
y segundo estado exciténico. Debido a la continuidad de estados
discretos no resueltos y estados continuos, la energia del gap no est4
bien definida ni en el espectro de emisién ni en el de absorci6n.

Ademds se puede ver como en los dos casos es muy dificil discernir el valor de la energfa
del gap directamente de los espectros, a menos que no los ajustamos mediante expresiones

analiticas.

En principio esta relacién entre la AO y la PL serd vélida siempre y cuando se cumplan
ciertas condiciones; la primera ya la hemos mencionado y es la no degeneracién de los
portadores; la segunda es que éstos estén termalizados antes de recombinarse; y la tercera
€S que es aplicable a parejas electrén-hueco libres o entre las que haya interaccién
coulumbiana, siempre y cuando ésta no modifique la densidad de estados o de ocupacién, es

decir, que sélo modifique el elemento de matriz de transicién Optica.

Si falla alguna de estas condiciones se verd modificada la relaci6n entre absorcién y emisién.
Afortunadamente los efectos de cada de las condiciones son independientes de las otras y
afectan de manera distinta en Ia forma de los espectros. Asi, si los portadores no estdn
termalizados (en la PL) el efecto originado nos obliga a introducir una temperatura T,

diferente a Ia medida, para obtener un buen acuerdo entre a(fiw) e I(Ahw). A este fenémeno
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se le llama efecto de portadores calientes y en nuestro caso, en que tenemos dos subbandas
de valencia, puede hacer que la intensidad relativa entre la transiciones de las dos subbandas

sea distinta en la AO que en la PL.

Por otro lado si el problema es la degeneracion de los portadores, el efecto que notaremos
es que el espectro de emisidn dependerd de las condiciones de excitacion. Para excitaciones
fuertes los estados correspondientes a energias bajas estardn saturados, y por lo tanto la
intensidad emitida para estas energias serd menor que la que esperariamos en condiciones

normales.

En cualquier caso si no se cumplen estas condiciones lo podremos detectar, bien sea durante
i las experiencias de PL, o bien al convertirlas a AO y compararlas con los espectros de AO
medidos.

Veamos un ejemplo prictico de este proceso, en la figura 15 presentamos el espectro de PL
- medido y corregido por la autoabsorcidn (fig.15a), de una muestra de In,Ga, As/InP, y su
-comparacion (fig.15b), tras la conversién, con el espectro de-AO de la misma muestra,

medido en las mismas condiciones de temperatura.

INTENSIDAD PL
ERSS e
ABSORBANCIA

N /

2232 ARASRAREERA AR AR RAREAAR] IASASERAR D RAR AL TTTY

Q.75 (W22} 0.791 0.811 0831 0.851 o751 0.771 0.791 0.81 0.831 0.851%
ENERGIA (eV) . ENERGIA (eV)
@) ()
Figura 15.
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Como podemos ver, la correspondencia es francamente buena, incluso recuperamos la
contribucién del pico del excitén. El mayor problema de esta técnica reside en que al pasar
de intensidad de PL a AO dividimos por la exponencial de (Aw/KT), y este término
disminuye muy rdpidamente, cosa que hace que se amplifique el ruido cuando aumenta #w.
Este efecto serd mds importante cuanto menor sea la temperatura a la que se realizan las
medidas. Afortunadamente, este problema suele ser importante para energias superiores a las
de los frentes de absorcidn, que en realidad es la zona del espectro que nos proveera de la
mayor parte de la informacidn. Por lo general se obtienen medidas de AO un poco mds finas
o de un nivel similar a las de PL tratadas y convertidas a absorcion, pero en algunos casos
ha resultado que las medidas de PL han remarcado mds los efectos de la estructura de bandas
de la capa epitaxial, este es el caso de la muestra AL958 de la cual comparamos los espectros
obtenidos mediante las dos técnicas en la figura 16, en la que podemos ver como los flancos

de subida de las dos subbandas estdn mds marcados.

ABSORBANCIA

073 074 075 076 077 078 079 0.80
ENERGIA (eV)

Figura 16. Espectros de absorcion obtenidos por PL y AO. Se observan unos flancos de subxda de
las dos subbandas mds marcados para el espectro PL.

Formalmente podemos -utilizar cualquiera de las dos técnicas para obtener los pardmetros
necesarios en la caracterizacién de las capas epitaxiales, tal como hicimos en el ejemplo de
AO. El hecho de que el acuerdo entre las dos técnicas sea tan bueno nos induce a pensar que

estamos trabajando bien en los dos casos, es decir que la medida de la temperatura de las
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muestras en los criostatos son correctas, y que las funciones de transferencia del sistema
utiliadas para corregir los espectros de PL son correctas, etc. Incluso nos permite pensar que
si obtenemos diferencias entre los espectros obtenidos mediante las dos técnicas, son debidas
a fenémenos fisicos relevantes, y no a deficiencias del método de andlisis. Este es el caso de
los espectros obtenidos para la muestra AL670, figura 17, en que para la PL parece ser que

la contribucién de los huecos pesados es el doble de lo esperado, quizas porque los

portadores no estdn termalizados.
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Figura 17. Espectros de absorcién obtenidos por PL y AO correspondientes a la muestra AL670. La
diferencia en la contribucién de los huecos pesados se debe probablemente a un fenémeno de no-

termalizacién de los portadores.

Este modo de andlisis ha sido utilizado por otros autores, llegando a resultados similares, tal
es el caso de Henry et al [49]. En adelante, siempre haremos referencia a las medidas de
AOQ, teniendo en mente que para la mayoria de muestras hemos realizado los dos tipos de
medidas, haciendo mencién de las medidas de PL solamente cuando aporten informacién

adicional sobre las caracteristicas de la muestra.
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I1.11-DISPERSIONES ENERGETICAS DEL VALOR DEL GAP®

Como ya dijimos, al ralizar los ajustes de AO obtenemos pardmetros como la relacién
Am/Ay, 1a energia del gap , y el desdoblamiento de las subbandas de valencia; pardmetros
que hemos utilizado para averiguar caracteristicas de las capas epitaxiales. Ademds,
obtenfamos las dispersiones energéticas o,y y oy de las dos subbandas, veamos que

informacién nos aportan estos dos pardmetros.

La inclusién de estas dispersiones en el andlisis la realizamos convolucionando las
exxpresiones tedricas de ayy(fiw) y o) 4(fiw) con dos distribuciones gaussianas, caracterizadas
por la desviaciones estandard oy y 0yy. Dicha inclusidn la realizamos para tener en cuenta
las inhomogeneidades microscdpicas, con la intencion de poder averiguar el origen fisico de
dichas inhomogeneidades. Supongamos en primer lugar que las dispersiones energéticas son
debidas exclusivamente a fluctuaciones de la composicion, que caracterizaremos por o,. En
este caso la relacion entre dispersion energética y dispersion composicional, en el In,Ga, ,As,

viene dada por las ecuaciones (20), que volvemos a escribir en forma de dispersiones :

Oy =[-1.608 +x+nA, 0.068]c,
o,y=[-1.608 +x+n4,,0.068]0, (34)

0.=[-1.608 +x]o, si no hay deformaciones

Si las capas son perfectamente homogéneas las fluctuaciones de composicion son sélamente
estadisticas y el excitén verd un valor medio de la composicién, las fluctuaciones del cual

vienen dadas por [51] :

x_.
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donde :

es el volumen del excitén, a; el radio de Bohr, m, la masa reducida, y K=4/a*, siendo a el

pardmetro de malla.

Si aplicamos esta expresion al caso en que x es del orden de 0.5 y que no haya

deformaciones, obtenemos un valor de gz=0.66meV, donde hemos utilizado los siguientes

pardmetros:

m,=0.038m,
K=2.05 10%2cm™ (n° de cationes por unidad de volumen)
a,=0.53A
€.=13.7

Este valor puede disminuir si en la capa hay deformaciones. En cualquier caso el cociente
oun/ oLy siempre da valores inferiores a la unidad sean cuales sean las deformaciones, salvo
en el caso en que n=0 que da exactamente igual a uno, y sea cual sea el valor de o, y su

origen fisico, debido a fluctuaciones estadisticas, modulacién de composicién, etc.

Supongamos ahora que la composicién es homogénea, pero que por alguna razén desconocida
las deformaciones cambian de un punto a otro de la muestra. Es decir, supondremos una
dispersién de deformaciones que estar caracterizado por o,, en este caso habrdn asociadas
unas dispersiones energéticas o,y Y opy, las cuales estdn relacionadas con g, atraves de las

ecuacuines (14), resultando :
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O = B0, &Y

Op=Ap40,

Si ahora lo aplicamos al caso del In,Ga, ,As para todo el rango de deformaciones que puede
tomar (ver valores de A,y y Ay en la figura 5), obtenemos que la relacién de dispersiones

energéticas es practicamente constante e igual a : oy,/0;,,=2.8.

Veamos pues, que la relacion entre las dispersiones energéticas de las dos subbandas de
valencia oyy/0,y nos puede dar informacién de cudl es el origen de las inhomogeneidades
microscdpicas; si dicho cociente es menor o igual a uno, se debe a la dispersion de
composicién; mientras que si toma valores del orden de 2.8, el fenémeno predominante es
un campo de deformaciones. Para ilustrar estos dos comportamientos, presentamos en la
figura 18 los espectros y ajustes de dos muestras cuyas relaciones de dispersién energética
son menor de uno (muestras J1 y AL670), figura 18a, y otras dos muestras en que las que

dicha relacién es del orden de 2.8 (muestras AL957 y AL958), figura 18b.

O 97
c 2] .
o S ;
o S -
< ] o /
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]
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Energy (meV) Energy (meV)
@ ®)

Figura 18.

En la tabla III hemos resumido los resultados obtenidos para estas muestras. En ellas
podemos ver, ademds de los resultados comentados sobre la relacion de dispersiones
energéticas, que la relacién de intensidades de las dos subbandas Ay, /A,y es del orden que
habfamos mencionado. Ademds, observando la posici6n relativa de los dos frentes vemos que

las dos primeras muestras son tensadas, mientras que las dos segundas son comprimidas.
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Muestra t (um) E, (meV) AE (meV) | Apu/ Ag | oy (meV)
JLMOO1 2.9 807.2 -6.3 0.35 0.9
AL670 1.6 802.0 -6.6 0.37 1.7
AL958 0.5 733.9 44.1 0.40 2.3
AL957 0.5 797.77 4.5 0.35 1.2
Muestra | oyy /opy R (meV) oy 7 o,
JLMOO1 0.67 1.2 0.9 10° 0.65

AL670 0.93 0.9 1.6 107 0.16

AL958 2.50 0.9 5.5 10*
AL957 2.40 1.4 2.7 10*

Tabla III Resultados obtenidos en el ajuste de las muestras utilizadas en el estudio del origen de

las dispersiones energeticas.

Justificar estos dos tipos de comportamientos es un hecho claramente desigual. Por una parte
la presencia de una modulacién de composicién ha sido demostrada tedricamente, incluso
cuando las condiciones de crecimiento son perfectamente homogéneas [52]. En cambio,
Justificar la presencia de un campo de deformaciones es mucho mds dificil. En un principio
pensamos en la posibilidad de la creacién de dominios de deformacidn, que podrian estar mds
o menos relajados debido a la aparicién de dislocaciones. Sin embargo las observaciones
mediante microscopfa electrénica TEM no muestran la existencia de ninguna red de

dislocaciones en la muestra AL958.

Con otras técnicas como la difraccién de rayos X (DCRXD) podemos medir la dispersién de
deformaciones que hay en el material, pero no hay modo de saber si esta dispersién es debida

a un campo de deformaciones (de origen desconocido), o a fluctuaciones de la composicién,
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puesto que no debemos olvidar que las variaciones de composicion inducen variaciones en
la deformacion al crecerse las capas sobre un substrato de pardmetro de malla constante. Lo
verdaderamente interesante en la medida de las dispersiones mediante los ajustes de espectros
de AO, es que noos permiten conocer €l origen de las inhomogeneidades microscépicas que
dan lugar a dichas dispersiones energéticas, aunque nosotros no conozcamos el proceso que

da lugar a los campos de deformaciones.
I1.12-EVOLUCION DEL GAP CON LA TEMPERATURA EN EL InGaAs.

Puesto que tenemos un buen método para determinar la energia del gap, y disponemos de una
amplia gama de muestras de In Ga, ,As (ver tabla II) crecidas con diferentes caracteristicas
de composicion, de:espesor, etc.; realizamos un estudio de la evolucién de E, con T, y
determinamos unos valores para « y 8 que ajusten dicha evolucion a la expresién dada por

la ley de Vegard:

T2
E(T) = E(0) - E+T (38)

Otros autores han realizado ajustes similares para el caso del In, ;Ga, 4;As (matched con el
InP, es decir, no deformado) obteniendo diversos valores de estas dos constantes. Por
ejemplo, Gaskill et al. [53] obtienen «=4.0 10%eV/K y B=226K; mientras que P.W. Yu
et al. [54] obtienen «=4.9 10%eV/K y B=301K. La falta de coincidencia entre los
resultados hasta ahora obtenidos, asi como nuestro desacuerdo con los métodos de andlisis
por ellos utilizados, nos han inducido a realizar nuestros propios ajustes.

En principio, las medidas realizadas han sido sobre capas de distinta composicion y distintas
deformaciones. Las muestras utilizadas son, ordenadas segin su grado de deformacién:
MBE1879, AL1104, AL1105 y AL159; las caracteristicas principales de todas ellas aparecen

en la tabla II. En la tabla IV presentamos los datos que hemos obtenido de su caracterizacién.
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Muestra X el Uj E, (4 K) oun | o1y

MBEI1879 | 0.473 | -4.269 10* 1.00 823.8 meV 1.1

AL1104 0.535 0 0 800.8 meV 1.0

AL1105 | 0.543 | 5.874 10* 0.90 795.7 meV 2.7

AL159 0.752 | 2.075 10° 0.04 623.8 meV 1.2

Tabla IV Pardmetros obtenidos en los ajustes de las muestras de In,.Ga, As/GaAs

De la tabla anterior se deduce que, la primera es una muestra tensada; la segunda no tiene
deformaciones, por tanto, es matched con el substrato (InP); y las dos tltimas son muestras
comprimidas. La cuarta columna nos muestra el grado de deformacién remanente en las
capas epitaxiales, que, junto con la composicion de dichas capas y el tipo de substrato sobre
el que se crecen, nos indican que el grado de relajacién también depende del desacuerdo de
pardmetros de malla (ademds del espesor). Las tres primeras muetras son de In,Ga, ,As/Inp
y las diferencias entre sus composiciones y la del matched no son muy grandes, la segunda
de hecho ya lo es. Sin embargo, la ltima es de In,Ga, ,As/GaAs con una x=0.752, por
lo que f es muy grande en este caso (del orden del 5.4%), el resultado es que en la capa
enseguida se producen dislocaciones que provocan el relajamiento de las deformaciones. En
esta capa el valor de 5 es de 0.04, es decir que casi esta relajada, no obstante, y también
debido a la gran diferencia de pardmetros de malla que hay entre capa y substrato, la
deformacién sigue siendo grande. Si nos fijamos ahora en la dltima columna, también
podemos ver que hay muestras en las que predominan las dispersiones de composicién
(relacién de disperdiones energéticas entorno a 1), y una en la que existe un campo de
deformaciones (muestra AL1103, en la que la relacién de dispersiones energéticas es igual
a2.7). En la figura 19 hemos representado los espectros y ajustes de las cuatro muestras a
10K.
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Figura 19. Espectros de absorcién (trazo continuo) y ajustes (linea punteada) de las muestras
MBEI1879, Al1104, AL1105, y AL159.

En la figura 20 se muestra la evolucién de la energfa del gap con la temperatura para las
cuatro muestras, y en la tabla V se presentan los valores numéricos representados en dicha

figura.
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Figura 20. Evolucién de la energfa del gap con la temperatura para las cuatro muestras anteriores.
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Muestra T (K) E, (meV) Muestra T (K) E, (meV)
10 823.8 10 800.8
80 814.0 80 794.9
100 809.5 AL1104 100 790.4
130 801.0 130 784.2
MBE1879
200 783.0 200 762.4
300 755.0 300 731.5
10 795.7 10 623.8
80 789.2 80 614.5
AL1105 100 785.0 AL159 100 610.0
- 130 778.2 130 603.0
200 756.5 200 583.0
300 726.0 300 557.0

Tabla V Evolucidn del gap con la temperatura, para cuatro muestras

de In,Ga, ,As con distinto valor de x.

Estos datos los hemos ajustado, mediante minimos cuadrados, a la ecuacién (38) para obtener

los valores de o y 8 que presentamos en la tabla VI.
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Muestra a B

MBEI1879 3.28 10* 118

ALI1104 5.59 10¢ 403

AL1105 5.06 10 332

. ALI159 3.25 10* 125

Tabla VI Valores obtenidos en el ajuste de la dependencia E(T)

Observando estos datos junto con los de la tabla IV parece haber una correlacién entre los
pardmetros, a y 8, y el valor absoluto de la deformacion, disminnuyendo el valor de dichos
pardmetros al aumentar | el |, pero esta tendencia no podemos asegurarla con sélo estas
medidas. Lo que si podemos hacer es comparar los resultados obtenidos para el
Ing 53Gag 47AS, con los existentes en la literatura que hemos mencionado anteriormente. Vemos
que tanto o como @ discrepan de los obtenidos por los dos autores, en la figura 21 hemos
representado los puntos experimentales obtenidos para la muestra AL1104, junto con las

curvas de evolucién de E,(T) descritas por la ecuacién (38) para las tres parejas de valores
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Figura 21. Curvas de evolucion de la energia del gap en funcién de la temperatura (ecuacién 38) para
las dos parejas de valores «,8 reportados en la literatura, (1) y (2), y la obtenida en este trabajo,
correspondientes a Iny ;Ga, ,,As.
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En esta figura podemos ver que la curva que mejor se ajusta es la que nosotros hemos
obtenido, cosa gruesante l6gica, puesto que los pardmentros los hemos obtenido a partir de
estos puntos, y lo tnico que nos estd indicando esta grafica es que el ajuste lo hemos
realizado correctamente. Lo realmente importante es saber de donde provienen las diferencias

entre estos ajustes, lo que nos permitird elegir los parametros mds fiables.

Las medias realizadas por Gaskill et al. [52] estdn realizadas mediante fotoreflectancia (PR),
las cuales dan una medida directa del valor de la energfa del gap, el problema al realizar el
ajuste estd en el rango de temperaturas en el que ha realizado medidas. Estas se han realizado
entre 77K y 300K, es decir que no se tiene en cuenta la zona correspondiente a las
temperaturas mds bajas y, como podemos ver en las figuras 20 y 21, esta zona tiene un peso
especifico muy importante. En el caso del ajuste realizado por P.W. Yu et al. [53] el
problema no reside en el rango de temperaturas, sino en las propias medidas. Los valores
de la energia del gap son deducidos directamente de los picos de PL restando 1/2 de KT a
la posicion energética del maximo de intensidad. Los valores que obtienen son menores que
los nuestros y esto es debido a que el procedimiento anterior no es vdlido para temperaturas
bajas, a menos que la dispersidn energética sea muy grande, puesto que los efectos del
excitén hacen variar la pendiente de subida del pico de PL, haciendo que se infravalore la

energia del gap si se utiliza el procedimiento anterior.

Asi pues, como los valores de Ia energia del gap que nosotros obtenemos son el producto de
un ajuste de los espectros de AO a la expresién analitica del coeficiente de AQ, y el rango
de temperaturas en el que hemos trabajado va desde 10K hasta 300K, pensamos que los
valores que hemos obtenido para « y 8, son los mds apropiados para describir la evolucién

de la energia del gap con la temperatura en el In, ;Ga, 4,AS.
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I1.13-CUANTIFICACION DE LA DISPERSIONDE COMPOSICION Gruesa

Como ya mencionamos en la introduccion del presente capitulo, cuando crecemos una capa
epitaxial de un aleacién de un semiconductor ternario sobre un substrato, ademas de las
variaciones de composicién intencionadas, que introducimos nosotros, aparecen
inhomogeneidades de composicién en el plano de crecimiento, aunque las condiciones de
crecimiento sean constantes con el tiempo [55,58]. Las observaciones mediante microscopia
electrénica de transmisién (TEM) en el cojunto de muestras (AL444, AL447, AL446, AL445
y ALA442) muestran la presencia de dichas inhomogeneidades, que en este caso estdn
caracterizadas por dos tipos de modulacion de contraste: una estructura gruesa
quasiperiédica, de periodo A del orden de varios centenares de nandémetros; y una

modulacién fina cuya periodicidad es del orden de 150A [58].

En este apartado nos ocuparemos de la modulacién gruesa que, como veremos, serd
atribuible a una modulacién de composicion. Para entender el origen de dicha modulacién
de composicion tenemos que tener en cuenta dos factores: el primero es el gap de
miscibilidad de las aleaciones ternarias; y el segundo es la energia eldstica inducida en la
capa al crecer la aleacion sobre un substrato. Asi, composiciones que pueden ser inestables
bajo consideraciones puramente temodindmicas, son estables al considerar esta energia
eldstica. Ademds, Glas [59] demuestra analiticamente que una capa epitaxial con modulacién
de composicidn en las direcciones paralelas al substrato, tiene menor energia que la misma
aleacién en su forma volimica. Esta modulacién de composicién tendrd un efecto sobre el

pardmentro de malla de la capa, resultando éste también modulado [59] :

a, =a,cos(ax)cos(ay) (39)

siendo a, el pardmetro de malla de la capa y a, el del substrato.

Asi, la modulacién depende del desacuerdo de pardmetros de malla, f, y del espesor, t, de

la capa, figura 22.
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Figura 22. Deformacién de los planos. respectivamente, ortogonal y
paralelo a la interficic substrato/capa, en la capa y en el substrato,
para varios valores del espesor t.

Y el pericdo de fa modulacion viene dado por :

A=2ZE (40)

En las medidas de TEM realizadas sobre estas muestras hemos podido comprobar esta

variacion de A con el espesor, en la tabla VII tenemos estos resultados.

Muestra | Espesor (um) | A (nm) 27t/ A
AlA444 1.96 235 49.3
AlLA47 0.98 240 26.7
ALA446 0.74 320 14.5
AL442 0.49 365 8.6
ALA445 0.29 405 4.4

Tabla VII Evolucién de la modulacién de composicién con el espesor

de las capas. Obtenida por microscopia TEM.
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Muestra Ancho (um) € 7 Euu- By (meV)
AL444 1.96 8.30 10° 0.10 0.6
AL447 0.98 8.30 10° 0.10 0.6
ALA446 0.74 5.09 10+ 0.60 3.5
Al442 0.49 8.00 10* 0.98 5.6
AlLA445 0.29 8.00 10° 1.00 5.7

Tabla VIII Variacién de la deformacion con el espesor de las capas epitaxiales con

modulacién de composicién. Mediante difraccién de rayos X. ;

A partir de aqui, nos quedan como parametros libres, para realizar los ajustes de los
espectros reprentados en la figura 24, la energia del gap E,, (puesto que son muestras

comprimidas), las dispersiones energéticas o,y Y 0yy, y 1a absorbancia en E;;;+20meV.

Absorbance (a.u.)

| R 0 N SO W Y T 00 A TS Y B N HO OO O Y B Y N T SN O O T A T B B AT

T TTTTTr Ty rTTI eIy vy rrryrrryrrrpryrryrroy

760 780 800 820 840 860

Energy (meV)

Figura 24. Espectros de absorcién Gptica correspondientes a muestras comprimidas con espesores
variables de In,Ga,,As sobre InP (x=0.543).
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En la tabla IX tenemos resumidos los resultados obtenidos de dichos ajustes, junto con las

dispersiones de composicion que de ellos obtenemos mediante la ecuacion (20).

Muestra | Absorbancia { E;;; (meV) | oy (meV) | oyy/ oy g,

Al 444 1.10 804.8 2.4 0.96 2.4 10°
ALA447 0.74 803.2 3.0 0.96 3.0 10°
AL446 0.56 800.1 4.2 0.72 5.3 10°
ALA442 0.49 791.5 54 0.44 9.3 10°%
ALA445 0.29 798.0 20.0 0.42 34.3 103

Tabla IX Pardmetros obtenidos en los ajustes de AO de las muestras

con modulacidn de composicidn.

Puesto que todas estas muestras tienen la misma composicidén, en un principio todas tendrdn
el mismo desacuerdo de pardmetro de malla y por lo tanto las diferencias que se encuentran
en las deformaciones son debidas a fenémenos de relajacion. Efectivamente, tal como predice
la teorfa, observando la tabla VIII vemos que existe una clara correlacién entre el espesor
de la capa y el grado de deformacién remanente n, o lo que es lo mismo en este caso la
deformacién e. Asi, en las dos muestras mds delgadas parece que no se ha alcanzado el
espesor critica, y por lo tanto permanecen totalmente deformadas, mientras que al aumentar
el espesor aparecen dislocaciones que hacen aumentar la relajacion. Esto parece estar
relacionado con el comportamiento de la dispersién energética, o de composicién, de las
medidas de absorcidn, puesto que van disminuyendo a medida que la capa es mds gruesa y

esta mds relajada, o tiene un periodo de la modulacién de composicién menor.
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Ahora bien, nuestra idea es medir la contribucion de las diferentes capas a la AO. Para ver
esto hemos atacado quimicamente las tres capas mds gruesas mediante una disolucién de
Br:CH,0H en una relacién 1:200, con el fin de elilminar parte de la capa epitaxial que hay
por encima de las 0.5um que presentan modulacion de composicion. Para luego volver a
medir el espectro de AO y poder analizar la contribucidn de cada parte de la capa. En la
tabla X hemos presentado los valores obtenidos tras los ajustes de AO, realizados en los
espectros medidos antes y después del ataque quimico, asi como en la diferencia de estos dos
espectros. Estos espectros corresponderdn, respectivamente, a la capa total, a la parte que
queda una vez atacada y a la parte de la capa que hemos removido durante el ataque. En la

figura 25 hemos representado estos tres ajustes, para una de las tres muestras.

Muestra Etapa E, (meV) | o (meV) a At At (um)
sin atacar 805.2 2.2 1.35 1.96
Al444 atacada 806.2 3.3 0.59 0.86
diferencia 805.0 1.8 0.82 1.19
sin atacar 809.2 3.0 0.60 0.98
AL447 atacada 807.0 3.7 0.36 0.60
diferencia 810.5 2.0 0.27 0.44
sin atacar 801.8 3.7 0.45 0.74
AL446 atacada 800.8 5.2 0.32 0.53
diferencia 802.2 26 0.16 0.44

Tabla X. Variacién de la dispersién energética en las muestras atacadas quimicamente
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Figura 25. Espectros de absorcién y sus ajustes para la muestra AL447 sin atacar, atacada y la
correspondiente a la capa eliminada.

El control de la profundidad de los ataques los hemos realizado mediante el control del
tiempo que permanece la muestra en la disolucién, habiendo calibrado previamente la
velocidad de ataque dando como resultado una velocidad de ataque de 2um por minuto. En
cuanto al espesor de la capa, t, lo hemos ralizado mediante la absorbancia de la capa medida
en los espectros de AO, puesto que a partir de las tablas VIII y IX hemos representado la

absorbancia en funcién del espesor, figura 26, y vemos que es lineal.
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Figura 26. Absorbancia en funcién del espesor de la muestra con su correspondiente ajuste.

En la tabla X cada muestra tiene 3 filas; la fila correspondiente a la capa sin atacar presenta
los valores del ajuste de la capa completa; la segunda fila que corresponde a la capa atacada
presenta los valores correspondientes al ajuste de la capa remanente despues de realizado el
ataque quimico; y la fila que hemos nombrado diferencia, resulta de ajustar el espectro
obtenido al restar los dos anteriores, por lo que los datos corresponden a la capa superior,

que ha sido eliminada de la muestra.

La primera conclusion que podemos extraer de dichos datos es que no se puede realizar el
estudio de AO suponiendo que la capa es uniforme. Sélamente las dos capas mds delgadas,
que no alcanzan el espesor critico, pueden analizarse directamente. Respecto a las tres capas
méis gruesas, a partir de los valores obtenidos en los ajustes realizados tras el ataque,
podemos comprobar que la capa superior no estd modulada y tiene una dispersi6n energética
menor que la parte modulada, el valor de esta dispersion es del orden de 2.0+0.4meV, que
corresponde a una variacién composicional de o,=+2 10>. Asi, parece ser que la capa
superior tiene un grado de inhomogeneidad pricticamente constante para las tres muestra. El
hecho de que en la muestra AL446 la dispersién medida en la capa superior sea ligeramente
mayor, de unos 2.6meV, puede ser debido a que durante el ataque hayamos eliminado parte
de la capa inferior en la que dispersién es mucho mayor, ya que si restamos el espesor
eliminado del espesor inicial nos queda : (0.74-0.26)um=0.49um, que es un valor muy

cercano al de la capa modulada.
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En cuanto a la parte de la capa que tiene la modulacién de composicion, vemos que la
dispersion energética, y por lo tanto de composicién, aumenta al disminuir el espesor, t, de
la capa epitaxial. Esto puede ser debido a que el periodo de la modulacién aumenta cuando
disminuye el espesor. En la figura 27 hemos representado la evolucién de la dispersién

energética de esta capa con el espesor.

Tsodl o ATACADA
3 o SIN ATACAR

DISPERSION (meV)

ESPESOR {(um)

Figura 27.

I1.14-CUANTIFICACION DE LA DISPERSION DE COMPOSICION EN InGaAs/GaAs

Otro grupo interesante de muestras, del conjunto que hemos analizado, son las de In,Ga,.
«As/GaAs, puesto que presentan un rango de variacién de composicién muy grande, desde
x=0.15 hasta x=0.8. Esto nos permitirdi hacer un estudio de la evolucién de las
caracteristicas de estas capas con X, y por lo tanto con el desacuerdo de pardmetro de malla
entre capa y substrato. El valor de este pardmetro toma valores entre 0, para x=0, y un 7%

para x=1,

Se han realizado muchos trabajos 'sobre este tipo de sistemas, aunque en la mayoria de ellos
se trabaja con muestras en las que la fraccién molar de In sélo llega a valores entorno a 0.5
[60,62]. En los que se ha trabajado con x superiores, como por ejemplo en el trabajo

realizado por Westwood et al. [63], se muestran efectos muy interesantes, tales como el que
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muestras con x elevadas (del orden de 1) tengan una calidad cristalina de igual calidad que
las de fracciones molares bajas (del orden de 0.1) cuando tienen el mismo espesor. Por otro
lado, estos trabajos estin realizados, en su mayor parte, mediante medidas de microscopia
TEM vy difraccién de rayos X (DCRXR). Vamos a aplicar aqui la espectroscopia de AO, para

ver si podemor corroborar estas caracteristicas, e intentar obtener mds informacidn sobre la

estructura de las capas.

En primer lugar diremos que sobre nuestras muestras también hemos realizado medidas de
microscopia TEM y de difraccién de rayos X. Las muestras analizadas por AO son la
AL217, AL138, AL157, AL159. Los espectros ajustados se muestran en la figura 28, y los

resultados obtenidos tras el ajuste se presentan en la tabla XI.
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< ] < 3
g A Q3
5 3 S
€ 3 Z 3
2 3 I
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Figura 28. (a) AL217, (b) AL138, (c) AL157, (d) AL159.
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Muestra X €med 7 ag g, g ! O

AL217 { 0.176 | 1.7744 10% | 0.140 | 3.2 107 | 2.429 10° 1.0

ALI38 | 0.448 | 3.120510° { 0.097 | 6.2 10° | 5.703 10° 1.0

AL157 1 0.545 | 3.8682 107 | 0.099 | 8.0 107 | 8.071 107 1.0

ALI59 | 0.736 | 2.0747 10° | 0.040 | 4.5 10> | 5.428 10? 1.4

Tabla XI Pardmetros obtenidos en los ajustes de AO de las muestras de In,Ga, ,As/GaAs

Observando los valores mostrados en esta tabla podemos ver las caracteristicas principales
de las capas epitaxiales crecidas en estas muestras. En primer lugar, de la dltima columna
comprobamos que las dispersiones energéticas no son debidas a campos de deformaciones,
sino exclusivamente a dispersiones de composicion. Ademds, el comportamiento de esta
dispersion es curioso puesto que no es una funcién mondtona con la composicién, sino que
al pricipio aumenta con ésta para luego bajar a partir de un cierto valor de x. Lo mismo
ocurre para la deformacién (e!), y sélamente la deformacién remanente () disminuye
monétonamente con el aumento de la fraccién molar x. Estos resultados son coherentes con
los obtenidos en [62], y de hecho las medidas DCRXR y TEM realizadas en estas muestras

los confirman.
En la figura 29 hemos representado la anchura a media altura (FWHM) de los picos de

DCRXR, correspondientes a las capas epitaxiales, en funcién de la fraccién molar de dichas

capas.
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Figura 29.

Estas medidas en realidad nos muestran la dispersién de valores del pardmetro de malla
perpendicular a la superficie de crecimiento, pero a partir de ellos no es posible conocer el
origen de esta dispersién. Contrariamente, mediante los ajustes de los espectros de AO hemos
podido averiguar que en estas muestras las dispersiones son debidas a variaciones de
composicién. Para comparar los dos tipos de medidas, vamos a intentar reproducir la gréfica
de la figura 29 a partir de los resultados de AQO. Para ello veamos que relacidn existe entre

los pardmetros obtenidos mediante las dos técnicas.

La difraccién de rayos X nos propociona cantidades que representan variaciones relativas del

pardmetro de malla, las cuales llamaremos sefial DCXRD :
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Aa”

DCXRD =22 =cot(0,)A0 (1)

a4

mientras que en AO medimos la deformacién paralela a la superficie de crecimiento, e!.

Utilizando las ecuaciones de la teoria de la elasticidad que relacionan la deformacidn
perpendicular, €, con la paralela, e, se llega a la siguiente relacién entre las magnitudes

medibles:

2c a
DCRXR::—_I_Z-EH—Z- +f= —_.___nsnm+f (42)
C“ a] 612 al

siendo ¢,; y ¢, los coeficientes de rigidez, a, y a, los pardimetros de malla del substrato y la
aleacién que forma la capa epitaxial, respectivamente, y f el desacuerdo de pardmetros de

malla.

Diferenciando la ecuacién (42) respecto de x obtenemos la relacion entre la dispersion de
medidas de DCRXR, es decir la FWHM, y la dispersién de composicién, que medimos
mediante AO:

) a -a C
d(DCRXR) = 1rs __Cedsiy 2_‘2.1}]4,: (43)
AGaas ‘1

donde hemos tenido en cuenta la variacién de a, con x, y hemos considerado c;; y ¢y,
constantes con x, puesto que la variacién que induce esta dependencia en el resultado final

€s muy pequeiia.

Asi pues, hemos calculado las FWHM, a las que hemos nombrado por A, a partir de las

dispersiones o, medidas por AO, y los resultados son los siguientes :

- 11-60



Muestra Al (arcsec)
AL217 52.7
AL138 119.9
AL157 170.2
AL159 103.6

Tabla XII Valores de FWHM del pico de DCXRD del pardmetro de red de la capa, simulado a
partir de los ajustes de AO.

Estos resultados tienen exactamente el mismo comportamiento que los obtenidos en la figura
43 mediante DCRXR, Ia tnica diferencia estriba en que son unas cinco veces menores. Esto
puede ser debido a la diferencia de resolucién de las dos técnicas, pero el resultado relevante
es que la evolucién es idéntica en los dos casos. Con estos cdlculos hemos conseguido dos
cosas; por una parte hemos comprobado los resultados obtenidos por DCRXR para las capas
de In,Ga, ,As/GaAs; y por otra parte hemos visto la gran potencia de la técnica de ajustes
de espectros de AO en el estudio de estas muestras, puesto que no sélo somos capaces de
reproducir los resultados obtenidos por otras técnicas, sino que ademds podemos ir un poco

mas lejos y ver el origen microscépico de los datos obtenidos.

Volviendo a las capas epitaxiales de In,Ga,,As sobre GaAs, parece ser que la calidad de
éstas empeora al aumentar la fraccién molar x, hasta llegar a una composicién del orden de
0.5, para luego volver a mejorar. Las fotografias obtenidas mediante microscopfa TEM
también confirman estos resultados. En la figura 30 se presentan las fotografias de cuatro
muestras de esta serie, vistas en el plano de la superficie de crecimiento, para cuatro valores
de x. Se puede obsevar que para x=0.04 y x=1.0 hay muy pocas dislocaciones en la capa
epitaxial, mientras que para x=0.93 la densidad de dislocaciones aumenta y para x=0.45 es

nucho mayor.
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En la figura 31 representamos la densidad de dislocaciones en funcién de la fraccion molar

x de IN. Podemos ver que estos resultados estin de acuerdo con los obtenidos, mediante

DCRXR y AO.
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Figura 31.

El problema es entender porqué a partir de cierto valor de x disminuye la densidad de

dislocaciones y la dispersién de composicién, a pesar de aumentar el desacuerdo de

pardmetros de malla entre capa y substrato. El hecho de que en un principio aumente la

inhomogeneidad de la capa al aumentar la x parece gruesante 16gico, puesto que esto supone

un aumento de f y por lo tanto un aumento de la energia eldstica almacenada en la capa al

crecer. Por lo que para poder relajarla serd necesario mayor densidad de dislocaciones.
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II.15-CUANTIFICACION DE LA MODULACION FINA

Cuando realizamos el andlisis de las muestras en las que aparecia modulacion de composicion
en las fotograffas de microscopia TEM, ademds de las variaciones de contraste debidas a la
modulacién de composicion, cuyas periodicidades son del orden de centenas de nanémetros,
aparece una modulacién fina de contraste cuya periodicidad es del orden de cientos de
amstrons, y es totalmente independiente de la primera. Este comportamiento ha sido
observado, en aleaciones III-V crecidas por diferentes técnicas, mediante mimcroscopia TEM
por muchos autores [55,57][65], asi como en muestras de las estudiadas en este trabajo [67].
Y mientras que la modulacion gruesa solo se encuentra en ciertas muestras, en las que hay
modulacién de composicidn, la fina es mucho mds generalizada y aparece en la mayoria de

muestras analizadas.

Las medidas de microscopia electronica TEM han mostrado una correlacién entre la
periodicidad, A, de la modulacién fina y tres pardmetros, que son ; el espesor de la capa
epitaxial, t; el desacuerdo de parimetros de malla entre capa y substrato, f; y la temperatura
de crecimiento, T,. Estas medidas se han realizado sobre tres grupos de muestras que son

las siguientes :

1- AL44X, en las cuales la x y la T, son constantes y sélo varia el espesor,t.
2- AL95X, donde t y T, son constantes y varia la composicion, x.

3- ALIXXX, donde x y t son constantes y varia la temperatura de crecimiento, T,.

Las dependencias encontradas se muestran en la figura 33, en donde podemos ver que la
longitud de onda, A, de la modulacién fina disminuye: al aumentar el espesor de la capa; al
aumentar la fraccién molar x de In, o lo que es lo mismo al aumentar el desacuerdo de

pardmetros de malla; y al aumentar la temperatura de crecimiento.
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Figura 33(c). Evolucién de la longitud de onda A en funcién de la
temperatura de crecimiento.

Nuestro propdsito a continuacion es ver si podemos reproducir estos resultados mediante los

pardmetros obtenidos por AQ, y ver si esta técnica aporta algo nuevo.

En principio las modulaciones de composicién se presentan en los espectros de AO como
dispersiones energéticas, y lo que tenemos que tener en cuenta es que si hay varios efectos
que contribuyan a la dispersion energética, nosotros s6lo veremos el que domine. Por
ejemplo, en todas las muestras siempre habrd una dispersién de composicién debida a las

fluctuaciones estadisticas, que dardn lugar a una dispersién energética oy, ahora bien, si
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tenemos una modulacién de composicidén que origine fluctuaciones de composicién mayores
a las estadisticas, éstas dardn lugar a una dispersion energética oy, que enmascarard a la
anterior. También podriamos tener un campo de deformaciones que predomine sobre los dos

anteriores.

Este dltimo es el caso de las muestras AL95X donde, como veremos en el siguiente apartado,
las dispersiones energéticas mads importantes son las debidas a un campo de deformaciones,
por lo cual no podemos utilizar estas muestras para estudiar la modulacién fina, puesto que
su contribucidn a la dispersion energética es menor. Esto no quiere decir que la AO sea una
técnica menos potente que la microscopia TEM, sino que son técnicas complementarias, cada
una de ellas aporta cierta informacidn de la capa epitaxial. Mediante microscopia hemos visto
que existe una modulacién fina, y mediante AO hemos descubierto que existe un campo de

deformaciones que origina la dispersion energética.

Por otro lado en las muestras donde varia el espesor de la capa epitaxial, AL44X, vimos que
existia una modulacién de composicion en las primeras 0.5um de dicha capa, la cual da lugar
a una modulacién de contraste de A del orden de cientos de nanOmetros en microscopia
TEM, y a una dispersion energética, en los espectros de AO, superior a 3meV. Ademds
vimos que habfa una evolucién de g;; (o) con el espesor de la capa, disminuyendo cuando
aumenta el espesor. Resulta evidente que esta modulacién gruesa enmascarard las
dispersiones originadas por la modulacién fina, que siempre serdn menores. Sin embargo,
a diferencia de la modulacién gruesa, la fina estd presente en todo el espesor de la capa, por
lo que se pueden utilizar los resultados de las capas que atacamos quimicamente, donde se
pudo caracterizar la capa superior de las muestras, donde sélo hay modulacién fina.
Observando estos resultados, ver tabla X, podemos ver como la dispersién energética, y por
lo tanto la dispersién de composicion, correspondiente a esta parte de la capa epitaxial, es
prdcticamente constante alrrededor de 2.0meV. De hecho se aprecia un cierto incremento de
la disperesién, de 1.8meV a 2.6meV, al disminuir el espesor de la capa, pero esta variacién
es muy pequeiia y, como dijimos, quizds sea debida a que durante el ataque quimico

elimindsemos parte de la capa donde hay modulacién de composicién.

Por iltimo hemos ajustado los espectros de AO correspondientes a las muestras crecidas a
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diferentes temperaturas. Los resultados de las cuales hemos resumido en Ia tabla XIII, y los

ajustes aparecer}) en la figura 34.
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Figura 34. Espectros de absorcidn Gptica correspondientes a muestras
compresivas crecidas a diferentes temperaturas. (x=0.54-0.55).

En primer lugar diremos que los espesores los hemos calculado mediante las franjas de
interferencia que aparecen en la zona de bajas energias de los espectros. Los espesores
medidos son inferiores a los proyectados por el tecnélogo, que eran de 3um, sin embargo
son lo suficientemente grandes como para pensar que las muestras se han relajado
completamente. Esto ocurre en varias de las muestras, en las que hemos realizado los ajustes
teniendo en cuenta sélamente una banda de valencia (caso de capa sin deformaciones). No
obstante, tanto la muestra AL1051 como la 1105 presentan claramente el desdoblamiento de
la subbanda de valencia, lo que implica que atin subsiste cierta deformacién remanente, y por

lo tanto hemos ajustado con las dos subbandas.
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Como podemos ver en la tabla XIII el tnico pardmetro que estd correlacionado con la
temperatura de crecimiento, T,, es la dispersién energética. En la figura 35 hemos
representado esta dependencia, en ella podemos apreciar que la dispersion energética
disminuye al aumentar T,, tendiendo hacia el limite de 0.66 correspondiente a una dispersién

debida puramente a fluctuaciones estadisticas de la composicion.
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Figura 35.

Asi pues, parece ser que podriamos correlacionar estas dispersiones energéticas con la
modulacién de contraste fina, puesto que tienen el mismo comportamiento respecto a la
temperatura de crecimiento, sin embargo esto serfa irreal. En primer lugar hemos de tener
en cuenta que en las dos muestras donde hay desdoblamiento de las bandas, las dispersiones
energéticas son debidas a campos de deformacién, puesto que la relacion de dispersiones
energéticas entre las dos subbandas es del orden de 3. En segundo lugar, y esta la razén mds
importante, las medidas de microscopia nos dan una A entre 150A y 300A y la resolucién
de nuestra técnica no es capaz de diferenciar en estas dimensiones. Este es el orden de las
dimensiones del excitén y, como vimos antes, no podemos pretender ver detalles de la
muestra del mismo tamafio que el del excit6én. De todo esto podemos concluir que mediante
los ajustes de espectros de AO no es posible estudiar las caracteristicas ni el origen de la

modulacién fina, observada en microscopia electrénica.
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I1.16- DINAMICA DE RECOMBINACION EN MUESTRAS DEFORMADAS CON
RELAJACION PARCIAL MEDIANTE DISLOCACIONES

En el apartado anterior, y en el que estudiamos los posibles origenes de la dispersién
energética (apartado II-11), trabajamos con dos muestras, AL957 y AL958, que presentan
caracteristicas muy interesantes. En el apartado 1I-10 vimos los ajustes efectuados sobre los
espectros de AO, y en la tabla III presentamos los pardmetros que obtivimos de dichos
ajustes. La caracteristica mds relevante de este estudio es el hecho de que la dispersion
energética se debe a un campo de deformaciones, hecho puede ver a partir de la relacion
entre las dispersiones energéticas de las dos subbandas. Ademds, a partir de los ajustes
realizado hemos podido averiguar otras caracteristcas destacables de estas muestras, una de
ellas es la gran diferencia que existe entre la composicién real de las capas epitaxiales,
x=0.57 para la AL957 y x=0.59 para la AL958, y la composicion que se habia previsto al
crecerlas en el reactor, que era de x=0.596 y x=0.625 respectivamente. Este resultado nos
demuestra lo importante que es realizar el cdlculo de la composicién de la capa puesto que
su variacién puede ser muy significativa, sobre todo cuando se aleja de la composicién para
la cual los paramétros de malla de la capa y el substrato son iguales. De todas formas el
fenémeno mds interesante, que podemos observar en estas muestras, tiene lugar al comparar
los espectros de AO con los que se obtienen al transformar los espectros de PL a AO
mediante la expresién (33). En la figura 36 presentamos la comparacion de estos dos tipos

de espectros para la dos muestras, AL957 y AL958.

Fijemonos primero en los espectros de la muestra AL958 donde, debido a que la dispersion
energética del espectro de AO es mayor, resaltan mds las diferencias entre las dos tipos de
medidas. A primera vista, parece que el espectro obtenido mediante PL presente una
dispersion energética menor que el de AQ, este fendmeno se observa en los dos frentes de
absorcion, correspondientes a las dos subbandas de valencia. Ahora bien, fisicamente esto
es imposible puesto que la AO nos muestra siempre la densidad de estados y no se ve
afectada por problemas de degeneracién o termalizacién de los portadores, como puede
ocurrir en la PL, que hagan variar la forma de los espectros. Su forma sé6lo se puede ver
corregida por las dispersiones energéticas originadas por inhomogeneidades microscépicas,

tales como modulaciones o dispersiones de composicién 0, como sucede en estas muestras,
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por campos de deformaciones. Resulta evidente que estas inhomogeneidades afectardn de

igual forma en los espectros de PL, dando lugar a una dispersion energética igual magnitud.
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Figura 36. Espectros AO medido y AO a partir de PL para las muestras (a) AL958 y (b) AL957

Para poder encontrar una explicacién del fenémeno observado en estos espectros, tenemos
que analizar con mds detalle la estructura que confieren las inhomogeneidades microscopicas
a la muestra, veamoslo. Hemos mencionado que, en este caso, dichas inhomogeneidades son
debidas a un campo de deformaciones, y nosotros sabemos que la energia del gap depende
del estado de deformaci6n del semiconductor, por lo tanto si en la capa epitaxial varian las
deformaciones de un punto a otro de la muestra, significa que el gap también variard de un

punto a otro de la muestra. Supongamos la situacién representada en la figura 37.
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Figura 37. Variacién de la energfa del gap debido a la presencia de un campo de tensiones, a lo largo
de la muestra.

({Como afectard esta configuracién a la forma de los espectros?
En los espectros de AO tendremos una dispersion energética debida a las variaciones globales
de E,, puesto que se sumard Ia contribucién de cada punto al espectro global. En cuanto a

los espectros de PL esta situacién puede afectar de dos formas distintas:

1- Si el gas de electrones estd termalizado, todos los puntos de la muestra que estdn a igual
energfa tienen la misma probabilidad de ocupacién, y por lo tanto el espectro de AO que *

calculamos a -partir de las medidas de PL coincidird perfectamente con el medido

directamente mediante AQ.

I-73



2- Si el gas de electrones no estd termalizado, la probabilidad de ocupacidn no solo depende
de la energia, sino que también depende de la posicién. De esta forma la probabilidad de
transicion no radiativa, P,,, depende de la posicién, por loque en el estado estacionario la
ocupacién del punto A es menor que la del punto B (ver figura 37), puesto que
P (A)>P_(B). Veamos como afectaria este proceso a la forma de los espectros de PL; como
el factor de ocupacién en los puntos de menos energia es menor, la contribucién al espectro
de PL en esta region energética ha de ser menor, hecho que no sucederd para energias
superiores puesto que el factor de ocupacién no se ve modificado. Si nos fijamos en el
espectro de la muestra AL958 vemos que esta es la situacion que se presenta aqui, ademds,
podemos ver que el efecto de menor contribucién de las energias bajas se produce de igual
forma para las dos subbandas de valencia, lo cual es coherente con la hipétesis realizada
puesto que espacialmente coinciden las dos zonas energéticas de cada subbanda. Otro factor
que refuerza esta hipétesis es que el efecto es mds acusado cuanto mayor es la temperatura,
puesto que los procesos de recombinacién no radiatiava dependen fuertemente de ésta,
aumentando rapidamente P, al aumentar la temperatura. Esta evolucién la hemos
representado en la figura 38, en la que se encuentre la comparacién de los dos tipos de

medidas para distintas temperaturas, en le caso de la muestra AL958.

Ahora bien, la pregunta que surge a continuacion es obvia, ;cual es el fendmeno fisico que
hace que varie la probabilidad de recombinacién no radiativa de un punto a otro de la
muestra?. La respuesta a esta pregunta estd en la estructura de la capa epitaxial. En primer
lugar hemos de tener en cuenta que, debido a la composicién de la capa x =0.59, el estado
de deformacion de ésta es de compresidn y, remmitiendonos a las consideraciones realizadas
al principio de este capitulo, por lo tanto estas deformaciones provocan un aumento de la
energia del gap. Mediante microscopia electrénica observamos la presencia de dislocaciones
en esta capa, ahora bien, en los puntos donde el nimero de dislocaciones es mayor la capa
epitaxial estd mds relajada, puesto que las dislocaciones son capaces de absorber parte de la
energia eldstica de la deformacion, en estos puntos donde la capa estd mds relajada la energia
del gap es menor, ya que estd menos comprimida. Es decir, que espacialmente coinciden los
puntos de de menor energia del gap y aquellos en que hay mayor niimeroo de dislocaciones.
Ahora bien, el efecto de las dislocaciones no se limita a un relajamiento de la capa sino que,

como cualquier tipo de defectos, favorece los procesos de recombinacién no radiativa, por
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lo que en estos puntos serd mayor P,,.
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Figura 38. Evolucién con la temperatura de los espectros AO medido y AO a partir de PL para la
muestra AL958.

Si ahora realizamos la comparacién' de los espectros obtenidos por las dos técnicas para la
muestra AL957, parece que el efecto sea totalmente el contrario, pero un andlisis detallado
nos muestra que esto no es asi.

Efectivamente, a partir de la comparacién del primer frente, parece que la contribucién sea’
menor para la zona de energias grandes, pero esto no es asi puesto que el efecto deberia

suceder en los dos frentes t, como podemos ver, el segundo frente coincide perfectamente
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en los dos casos. Lo que ocurre en esta muestra es que la dispersion energética es mucho
menor, gracias a que en este caso el deascuerdo de parametro de malla es menor, de forma
que es imposible observar el fenédmeno anterior para energias bajas. En cuanto al problema
de las energias altas del primer frente, reside en el esciton, parece ser que para las
condiciones de excitacién utilizadas en la medicidn de los espectros de PL los excitones libres
tienen una poblacién menor que la esperada, y por esta razén no aparece el pico debido al
exciton. Posiblemente este efecto sea debido a que la presencia de dislocaciones hace que los

excitones se disocien antes de recombinarse.
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CARACTERIZACION DE POZOS CUANTICOS



III.1-INTRODUCCION

Cuando creamos una unién entre dos semiconductores distintos A y B, es decir una
heterounién, se produce una discontinuidad en la estructura de bandas debido a la diferencia
energética en el gap de los semiconductores. En general esta diferencia se repartird entre las
dos bandas de conduccién, dando lugar a lo que llamaremos band-offset de conduccién AE,
(fig.1a), y las dos bandas de valencia, band_offset de valencia AE,. Si disponemos los
semiconductores en la forma B-A-B, obtendremos dos uniones simétricas con las mismos
pardmetros que la anterior, pero si reducimos el espesor de A lo suficiente se producirdn
efectos propios de estructuras 2-dimensionales que modificardn las propiedades de los
semiconductores que la componen. As{ variardn pardmetros como la densidad de estados, la
movilidad de los portadores, etc. Factores que determinardn las propiedades de los
dispositivos que con este tipo de estructuras construyamos. La configuracién bdsica es la
forma B-A-B donde el gap de A es menor que el de B y las bandas se disponen de forma que
se crea un pozo de potencial para los electrones de A, y otro para los huecos de A, se dice
que tenemos un pozo cudntico de tipo I (figura 1b). Este es el caso de heteroestructuras
formadas con GaAs-Al Ga, ,As, In Ga; As-InP, GaAs_AISb, In,Ga, ,As-Al,Ga, ,As[1,2], etc.
La otra dispdsicién tipica de bandas es aquella en que se crea un pozo de potencial para un
tipo de particulas y una barrera para las otras, diremos que tenemos un pozo cudntico de
tipoll (figura 1c), un ejemplo de este tipo es la formada por InAs-GaSb [1,2]. A cualquiera
de estos dos tipos de pozos se les llama pozos simples y los designaremos por SQW. A partir
de estos dos tipos bsicos se pueden construir pozos miltiples (MQW) simplemente apilando
varios SQW (figura 1d), o bien superredes si el apilamiento es tal que la anchura de la
barrera que separa los diferentes pozos es lo suficientemente delgada para que los estados

creados en pozos contiguos puedan interaccionar entre ellos (figura le).

Este tipo de estructuras permiten realizar dispositivos que aprovechan las propiedades de la
2-dimensionalidad, tales como transistores de efecto campo de alta velocidad (HEMT),
liseres de pozos cudnticos, etc [3,8]. Uno de los pardmetros bdsicos para conocer las
propiedades opto-electrénicas de dichas heteroestructuras es el band-offset o discontinuidad
de la banda de conducci6n (el band-offset de la banda de valencia queda determinado por

la energfa del gap, una vez conocido el de conducci6n), puesto que determinard la posicién
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energética de los estados creados en la heteroestructura. Asf una de las primeras tareas que
se realiza al fabricar una estructura de este tipo es disefiar un experimento para determinar
el band_offset. Como detallaremos después, se han realizado muchos estudios en este sentido

y se han utilizado muchas técnicas para medirlo.

Ec
S S
EV‘J
fig.la fig.lb Pozo Tipo 1 figlc Pozo Tipo Il
S S B 1 | LJ L
fig.ld MQW fig.le Superred

Figura 1. Distintos tipos de heteroestructuras.

En el presente capitulo nos hemos dedicado a hacer un estudio del cdlculo de niveles en estas
estrucuras y posterior medicién del band-offset en pozos cudnticos de InGaAs-InP. Para ello

hemos utilizado dos tipos de técnicas:

1.-Medidas Eléctricas de Admitancia.
2.-Medidas Opticas: 2a.-Luminiscencia.
2b.-Absorcién.

Primero vamos a realizar una introduccién teérica al cdlculo de niveles energéticos en pozos
cudnticos, puesto que lo necesitaremos para poder interpretar los resultados obtenidos en las

mediciones.
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III.2- NIVELES ENERGETICOS EN POZOS CUANTICOS SEMICONDUCTORES

Para comenzar a abordar el problema, podriamos decir que la situacién es similar al
problema bdsico de la mecdnica cudntica de una particula sometida al potencial de un pozo
cudntico finito, donde en nuestro caso el potencial se deberia al band-offset que existe entre
las capas que componen el pozo. Sin embargo no debemos olvidar que en el caso de los
semiconductores, las particulas, ademds de estar sometidas al potencial del pozo, se
encuentran en el seno de un sélido, lo cual hard que los cdlculos sean mds complejos. De
cualquier forma describiremos la solucién de este problema bdsico puesto que nos facilitard

la comprensién de otros modelos mds complejos.
III.2a- POZO DE POTENCIAL FINITO

Supongamos el perfil de potencial definido por la ec.1 y dibujado en la (figura 2) :

V(z) =0 para [z}>§

(1)

V(z) =-V, para [z]<—2L-

siendo L la anchura del pozo.

Figura 2. Pozo de potencial finito.
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La ecuacién de onda, independiente del tiempo, que describe la particula dentro del pozo serd

solucién de la ecuacién de Schrodinger:

H(z,p,)X(z) =EX(z) (2)
es decir
¥ L v |Xiz) = EX(2) (3)
2m dz?

que ha de cumplir las condiciones de comtorno siguientes :

1) X(z) es continnua para toda z.
2) dX/dz es continuna para toda z.

3) X(z) es finita para toda z.

Las soluciones X(z), dentro y fuera del pozo, son la suma de dos ©ondas planas con vectores

de onda opuestos. Dentro del pozo la onda se propaga y los vectores de onda son +k, :
k=20 gy (4)
P J 12 ° ,

mientras que en la barrera las ondas son evanescentes y su vector de onda es :

_ 2mE (5)

Kp ™
7-]2

Ademds como la funcién V(z) es par respecto a z tendremos que X(z) puede ser par o impar

en z, con lo que la funcién de onda queda de la siguiente forma :
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W2k}
> -V, paraestados pares

X(z)=Acos (kpz) ; E=

(6a)
. hkp ,
X(z)=Asin(kpz) ; E= = -V, paraestados impares
en el pozo, y :
L L
X(z) =Bexp[—1c (z-—)] paralz}>=
= 2> 2 o5)

X(z) =Bexp[1c3(z+-£_’)] para|z| <—-é’

dentro de la barrera.

Aplicando las condiciones de contorno en z=+1L/2, se deduce que la energia satisface las

siguientes ecuaciones transcendentales:

VoL? .\
e,tg(e,) =(m2;2 -ef,)z V npar

V n impar ) (7)

e,cotg(e,) =( e

2\1
donde ens(mE"L )2

siendo E, la energia del nivel.

A partir de estas ecuaciones podemos calcular numérica o graficamente las energfas de los
distintos niveles creados en el pozo, conociendo su anchura L y V,, o bién calcular V, si
conocemos la energia de uno cualquiera de los niveles, puesto que despejando de (7) -

obtenemos :
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ol

Vnpar

mE_L?
VO=E,,+E,,tg2( - )

2% (8)

ol

_ 5 mE,L?
V,=E,~E,cotg

e Vnimpar

II1.2b- SOLUCION EN SEMICONDUCTORES (FUNCION ENVOLVENTE)

Evidentemente, como ya hemos mencionado con anterioridad, nuestro sistema no es tan
sencillo puesto que nuestras particulas no sélo estdn sometidas al potencial V, del pozo, sino
que se encuentran en una estructura formada por dos semiconductores distintos. En adelante
supondremos que las uniones son abruptas, tal como representamos en la (fig.3). Ademds,
supondremos que para z>0 un electrén experimentard el potencial que experimentaria en un
semiconductor volimico de tipo A, mientras que para z<0 es como si estuviese en un
semiconductor voliimico de tipo B. Esta suposicién es s6lo verdadera aproximadamente,
puesto que por una parte estamos despreciando los efectos originados por los estados
electrénicos creados por los dtomos de la interficie, y por otra parte suponemos que
tecnolégicamente somos capaces de crecer la estructura monocapa a monocapa, y en realidad
durante el crecimiento se crean islas que hacen que la localizacion de la interficie en z varie

segiin el plano (x,y) [9,11].

E (z)

-~ Pp-0—--0- o0 —
AB ABABABC3ICBCBTCHB

i

0 2

Y

Figura 3. Heterouni6n abrupta.
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Seria mejor considerar una anchura finita para la interficie para tener en cuenta los efectos
que hemos mencionado, sin embargo esto complicarfa demasiado la teoria. Afortunadamente,
los estados de los portadores en el pozo no se ven muy afectados por los fenomenos de
interficie, puesto que la probabilidad de que estos se encuentren en esta regién es muy

pequeiia respecto al resto de la estructura.

La idea del modelo de la funcién envolvente es intentar modelizar la heteroestructura de una

forma similar al problema del pozo finito. En este modelo se hacen dos hipdtesis bdsicas :

1) Dentro de cada capa (barrera (B) y pozo (P)), la funcién de onda la construimos
como una expansién de las funciones de Bloch correspondientes a las bandas que
consideremos en nuestro sistema :
¥ () =E £17 (r) ul‘f’,lo (r) en el pozo
1 (°)
¥ (r) =) £ (1) ul(ﬁlc (r) enlabarrera
1

donde las f; son las funciones envolvente, k, es el punto de la zona de Brillouin
entorno al cual construimos los estados de 1a heteroestructura, y "1" recorre todas las
bandas que consideramos en el estudio.

2) Las partes peri6dicas de las funciones de Bloch se asume que son identicas para

los dos semiconductores que componen la heteroestructura :

uff (z) =uff (1) (10)
a partir de estas dos hipétesis (9) y (10) podemos escribir :
¥ (r) =E fl(P.B) (1) ul,ko (r) (11)
p

e imponiendo la condicién de continuidad de la funcién de onda en la interficie(z) de B y
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P obtenemos :

£z, z,) =£12 (z,, 2,) (12)

siendo r, el vector de posicién bidimensional (x,y). Suponiendo que el pardmetro de red de
los dos semiconductores es el mismo, la estructura serd invariante en cuanto a traslaciones

en el plano (x,y), por lo que f; se puede factorizar en :

£{79 (r,, 2) =—\/1§exp (ik,r,)Xi"® (2) (13)

donde S es el 4rea de la estructura y k, =(k,,k,) el vector de onda bidimensional. Ademds,
asumiremos que para toda "1" la funcién X,®®(z) varia lentamente en la escala de la célula
unitaria. Asi, la funcién de onda global es la suma de productos entre funciones que varfan
rdpidamente, (las funciones u,((r) que son periédicas con la periodicidad de la célula unitaria)
por funciones de variacion lenta a esa escala. Estas hipétesis nos permiten simplificar el
problema hasta un punto en que podemos abordarlo, pero como veremos luego dardn lugar

a ciertas limitaciones sobre la validez de los resultados que obtengamos.

Otra condicion sobre las funciones de este modelo es que los puntos extremales entorno a los
cuales se construyen los estados de la heteroestructura, han de ser los mismos en los dos
semiconductores, en el caso de estados relacionados con los extremos I' este método se ha
implementado en heteroestructuras como el GaAs-AlAs, In, 5;G2, 7As-InP, GaAs-InAs, etc.,
y para estados relacionados con el extremo L se ha realizado en PbTe-Pb,Sn, Te [12].
Cuando hay mezcla de tipos de puntos extremales se ha de recurrir a métodos mds precisos

como son los cdculos de tight-binding [13,14], o métodos de pseudo-potenciales [15,16].

Tras estas consideraciones cualitativas sobre las funciones de onda escribir el Hamiltoniano

que actuard sobre estas funciiones :

2
H=_2§n_;+vp(z) Yo+, (1) ¥, (14)



donde Y, (Yp) es la funcién escalén, que toma el valor 1 cuando r corresponde al pozo P
(barrera B), y Vy (V;) es el potencial medio a que estaria sometida una particula que se
encontrase en el semiconductor que forma la barrera (pozo). Haciendo actuar H sobre las

funciones de onda ¥(r), multiplicando por
unexp (-iKr, ) X2 (z)

e integrando sobre todo el espacio, se obtiene que las funciones envolvente son las soluciones

del siguiente sistema de ecuaciones diferenciales de segundo orden [17] :

: WKy -
(P) L _ W P _| ih Jd . hk
Z([smo tVp(2z) + 2}5131 [Tn:(l |Pz|m)$*-1a<l IPJ’")]]

=1 2m, 2m, gz

8
W 9 1 9 _ ik 1 9,0 1 h? 1
_ - z: e e e ke LI ?‘ —
Z([ 2 az Mzz az 2 -agx'y(ka Mfmz az""az Mlz; 3)"' ) ., =x'yk¢ an"ﬂkp

m=1

]x,,,

(15)

=eX,;; 1<1<8

Donde se ha restringido el tratamiento exacto a las bandas que tienen por puntos extremales
a I'g,I';, T, puesto que en la mayoria de semiconductores III-V con los que se suele trabajar
en este tipo de estructuras, estas bandas son las que se encuentran mds juntas y crean los
niveles de interés, las posibles contribuciones de bandas superiores como mucho prodrin
tenerse en cuenta como una perturbacién de segundo orden. En la ec.(15) €,,® es la energia
de la banda m, para k=0, en el pozo y V,(z) es igual a cero para z pertenecientes a la
barrera, e igual al band-offset para valores de z pertenecientes al pozo. Los términos en el
segundo paréntesis corresponden a la contribucidn lineal de la interaccién k-p entre bandas,
mientras los del tercer paréntesis son la contribucién cuadrdtica , cada una de ellos tienen su
conponente en la direccién z (direccién de crecimiento de la estructura), y otra perpendicular

a ella, as{ como términos cruzados.
Como se puede comprobar de (15) el problema del cdlculo de niveles energéticos se reduce .

a la solucién de un sistema de ec. diferenciales que gobiernan el comportamiento espacial de

las funciones en envolvente. Mientras que los detalles microscépicos de Ia heteroestructura,
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es decir todos los pardmetros que dependen de los fenomenos que varfan rapidamente en la
escala de la célula unidad han desaparecido explicitamente de las ecuaciones de movimiento.
Sélo estdn presentes mediante pardmetros efectivos como son los elementos de matriz entre
bandas <I|p| m>, el tensor de masa efectiva M, y los band-offset V,, que por otra

parte son pardmetros conocidos mediante mediciones experimentalmente.

Para solucionar el sistema dado por (15) hay diferentes aproximaciones que nos permiten
llegar a resultados anah’ticos’. El mi4s sencillo de todos es el modelo de Ben Daniel-Duke[18],
el cual presupone que las bandas de los semiconductores que componen la heteroestructura
son parabdlicas no degeneradas e isétropas, pero con masas efectivas distintas en cada
semiconductor. Con estas consideraciones el sistema (15) queda reducido a la siguiente forma
(para electrones) :

2
e, +V, (2) a1 9, Wk X(z)=¢X(2) (16)

donde :

p(z) =m, sizcorrespondeal pozo

=m, sizcorrespondea labarrera

V,(z) =0 =sizcorrespondeal pozo

=V, sizcorrespondea labarrera

Donde V, es el band-offset de conduccion.

Las condiciones de contorno son en este caso la de continuidad de la funcién de onda X(z)
y de la de densidad de corriente 1/p(z) dX/dz.

En este caso, las soluciones son sencillas y muy similares a las calculadas en el caso del
problema académico de la mecdnica cudntica de una particula en un pozo finito. Para

mpmp >0 y estados ligados al pozo (que son los que nos.interesan) la solucién da una
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funcién envolvente par o impar de la forma :

X, oz (2) = Acos (kpz) ]z[s-—lz:-'
(17a)

Xpor (2) =Bexpf w22 |zl2Z

X impar (2) = Asi 3
impar (2) = Asin(ky,) |Zi“§ (17b)

X mpar (2) = Bexp{-lcg(z—-lz—:')] }z[z_g

Donde L es la anchura del pozo. Imponiendo las condiciones de contorno en las interficies
| z | =L/2 se obtienen las ecuaciones implicitas cuyas raices son los niveles de energia E,

de los estados ligados de la heteroestructura, segin el modelo de Ben Daniel-Duke :

1
_mP(m L2V, P 5\
entg(gn)"}—;’s(——;gz—'— Tn—éan Vnpar
Pp2 1
___umLVO_mBZ—Z_ . 18
g, cotgle,) = -I;I—é(——é-h—z-— _1;2_‘"8" V n impar (18)

mPLzEn)%

donde e n=( e

Y si experimentalmente conocemos alguno de los niveles de energia E, podemos conocer el

band-offset V,, puesto que a partir de (23):

B mPE 2 _}
V,=E,+ 2 E,tg* _-—"?L_- > V¥V npar
m 2h
(19)
mFE,L?

1
e ) ? ¥V nimpar

= m?® 2
Vo=E, —?Encotg

Comparando estos resultados con los obtenidos para el problema del pozo finito en el vacio,
podemos ver que se obtienen relaciones muy similares. Esto se debe sobre todo a que hemos

evitado, en lo posible, los detalles atémicos de los semiconductores. De todas formas estos
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detalles quedan reflejados en dos puntos de las ecuaciones :

1) Sustituimos m, por la masa efectiva (como resultado del potencial periédico).
2) Las expresiones de la energia estdn corregidas por el factor m®/m®, que da cuenta

del cambio de masas efectivas en la interficie.

De las ecuaciones (18) podemos ver que cualquier pozo tiene como minimo una nivel de
energia ligado, sea cual sea la altura de la barrera V,. El nimero de niveles ligados en el

pozo viene dado por :

2m PVOLz %‘ (20)
2h?

N=1+Parte Entera{(

El modelo de Ben Daniel-Duke es muy sencillo y nos da expresiones analiticas para el
cdlculo del band-offset, el cual es el objetivo de nuestra investigacién en el presente capitulo.
Sin embargo, en la mayoria de heteroestructuras no es lo suficientemente preciso, puesto que

en los semiconductoresla masa efectiva varia con la energia, es decir las bandas no son

parabdlicas.

II.2c- HETEROESTRUCTURAS CUYAS BANDAS SIGUEN EL MODELO DE KANE

El siguiente paso en el cdlculo de los niveles (o del band-offset) proviene de un efecto que
se produce en los semiconductores de volumen y tiene una importancia ain mayor cuando
creamos la heteroestructura. Si €, es la energfa de un punto extremal de la banda n, y para
una cierta k el valor de e,-€,, no es despreciable respecto a la distancia energética con las
otras bandas, se necesita realizar un estudio mds detallado que el modelo de bandas
parabdlicas. La primera idea podria ser un tratamiento perturbativo entre las bandas, sin
embargo, si el conductor con que trabajamos es tal que el miximo de la banda de valencia
y el minimo de la banda de conduccién mds baja estin relativamente juntos, y
suficientemente separados del resto de las bandas se puede realizar un tratamiento mds
exacto. Esto es lo que hizo Kane [19] para el caso del InSb, donde I's (BC), I's (BV) y I';
estdn muy juntos (e,~0.26eV), y bien separados de las otras bandas. En este caso Kane
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diagonaliza exactamente el término de acoplamiento entre estas bandas y trata el resto como

perturbaciones de segundo orden.
De hecho este tratamiento es extensible a muchos de los semiconductores III-V y II-VI de
los utilizados en la construccién de heteroestructuras tales como GaAs-Al,Ga,  As, In,Ga,  As-

InP, HgTe-CdTe, In,Ga;  As-AlLGa, ,As, etc.

Siguiendo el formalismo de Kane, si denotamos como A(k) la energia :

- _ hk?
A(k)=¢ (k) 2, (21)

se encuentra que las A(k) son soluciones de las ecuaciones [20] :

A (k) =-¢, (22a)

A (K) [A(K) +e,] [A (k) +ey+A] =h2k2P2[). (k) +eo+2_3A] (22b)

donde ¢, es la separacién entre Iy y I'y (gap del semiconductor) fig.4, A la diferencia de
energfa entre I'y y I'; (acoplamiento spin-6rbita) y P es el elemento de matriz entre bandas

del operador velocidad :

P=- 2 slp, 0= - (slp,|¥1=- 2 (slp.|2 (23)

todos los otros elementos de matriz de P desaparecen por simetria. Siendo | S>, | X>,
| Y> y |Z> son las funciones de Bloch de las 8 bandas (Ts, T'; y T) cuyas

combinaciones lineales. utilizaremos como base de las funciénes de onda (Tabla I).
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Figura 4. Estructura de bandas de un compuesto III-V con gap directo para k=0. S6lo se muestran
los estados (T, I';, T'y) préximos al nivel de Fermi a T=0 para un cristal perfecto.

u | I, my) Vim, : £;(k =0)
u, %%) iIst) .0
u, %%) _\/gfz?>+\—/1/g;(x+in$> ' ~c
s %;) -\%](X+iY)T) —
u, %%) %uxny)&ﬁt/%w?) —eg-4
us ,%-%) i1st)y 0
" ;%) -\—}.6.|(X—~iY)T)—\/?‘_:|Z<':) — &
4, %-;) \—;§|(X—i}’)3) — e
ug %-%) —71§|(X—-iY)T)+r/l—§|Z5) —ep—a

Tabla 1. Partes peridicas de las funciones de Bloch de T, T, T,. Los fndices J,m, indican los
valores propios de los operadores J y J, respectivamente.
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De las ecuaciones (22) vemos que cada solucién es dos veces degenerada. Ademds las
relaciones de dispersién son isétropas en k, es decir e(k) s6lo depende del médulo | k|,
cuando en realidad son anisotrépicas, pero esto es un efecto de interaccion k-p entre I'y, I';
y T'; y bandas superiores, y en el presente andlisis sélo se ha tenido en consideracién el

acoplamiento entre las bandas I's, T'; y T.

Las soluciones de la ec.(22a) corresponden a los estados de las particulas pesadas (I'y con
m;==2/3), mientras que las de la ec.(22b) corresponden a los estados de las particulas
ligeras (T, I'; y T’y con m;=+1/2). Si desarrollamos la ecuacién (22b) hasta segundo orden

en k entorno a k=0, nos queda la expresién :

[A(0) +Bk?] [A(0) +Bk2+e,] [A(Q) +Bk?+g +A]

24 (24)
=?12P2k2[). (0) +Bk2+eo+_3_J
en particular para los términos en k=0 obtenemos :
A (0) [A(0)+e,] [A(0) +e,+A]=0 (25)

de donde obtenemos la energia de los puntos extremales (k=0) de las bandas I's, I'; y Ty de

las particulas ligeras :

A(0)=0 (T'y, para electrénes BC)
A(0) =-¢, (T'y, para huecos ligeros BV) (26)
A(0)=(e,+A) (I, para huecos spin-6rbita)

Si ahora de (24) s6lo retenemos los términos en k* obtenemos las relaciones para las masas

efectivas en los puntos extremales (k=0) de las bandas :
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4p%,  2p?

1
—_— 1
0, s 3¢, 3(e,¢4) paraelectrones (27a)

=—--3— para huecos ligeros (27b)

2p?

- —m para huecos s-o (27c)

Donde m, es 1a masa del electrén en el vacio. De estas relaciones podemos comprobar que
la masa efectiva de los electrones en I'y es positiva, mientras que la de los huecos en I'y y

T'; es negativa, ademd4s de los efectos de simetria del acoplamiento k-p entre las bandas.

Hasta ahora solamente hemos realizado aproximaciones de la ec.22b, de las cuales hemos
deducido las energias de los puntos extremales para cada banda, y expresiones que nos
relacionaan el elemento de matriz P (que en principio desconocemos), con magnitudes
conocidas, como son las masas efectivas en k=0, la enegia del gap y el desdoblamiento spin-
érbita. A cohtinuacién, vamos a obtener expresiones exactas, a partir de la ec.22b, de las
relaciones de dispersién e(k) para cada banda, en funcién de pardmetros conocidos. Esto nos

permitird obtener las expresiones para las masas efectivas, en funcién de la energfa.

Definamos ahora para los electrones el pardmetro myg(A\) de la forma siguiente :

Wek?_  hek?

Ak =e (k) - = )
0 [ 3

(28)

Sustituyendo (27a) y (28) en (22b) obtenemos una expresion para la relacién de dispsersién

de la banda de conduccién (I'), en la que desaparece el término P :

mp, (2) ) (A+ey) (A+e,+A) +(eo*'%)

(29a)
my,_ (0) 80(30+A)(3-+30+"23A)
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y operando de una forma similar con (27a,b) y el equivalente a (29) para las otras bandas

obtenemos las reaciones de dispersién para I'g' y T, :

_me(A) 2 A(A+z) (29b)
1. 3 2A
mpg ( 30) eo(l+e°+_§.)

m, (X)) 1 A+(d+e,) (A+ey+A)

mp,,(-so—A) T3 (l+g0+A) (eo"A)(l"’eo*%) ) (29c¢)

donde :
i 1.1
1711-6(0) me mO
L= L (30)
II'I['IG("EO) my, m,
1 1 1

p, (-g,-4) ) Mg o 7n—o

y m,, mg y m,, son las masas efectivas de los portadores en los puntos extremales de las
bandas. Es importante hacer notar el hecho de que el pardmetro que hemos definido como
mp(A) no es la masa efectiva del portador en funcién de la energfa, puesto que si aplicamos

la definicién de masa efectiva :

1.1 d%(k) (31)
m* % dk?
a la expresién de e(k) dada por (28) :
Wek? _ wWek?
e (k)= -
2m,.6 () 2m,

el resultado no es mpg(A\)=m" puesto que esta depende de k.
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IIL2d-ESTRUCTURA DE BANDAS DEL InGaAs Y EL InAlAs

Como podemos ver uno de los principales efectos del acoplamiento entre bandas descrito por
el modelo de Kane es la dependencia de la masa efectiva con la energfa, hecho que serd
transcendental en el cdlculo de los niveles de energia en la heteroestructura. En la (figura 53)
hemos hecho una representacién de e(k) para el Ing5;Gag47As Y €l IngsAlggeAs. Los
pardmetros que hemos utilizado para dicho cédlculo los presentamos en la tabla II. Como
podemos ver, los vectores de onda k son reales para los estados de la banda de conduccién
y valencia, mientras que para la banda prohibida nos salen vectores de onda k imaginarios,
lo que significa que pertenecen a estados evanescentes. Un hecho importante es que la
funcién energia e(k) esta definida incluso en la banda prohibida lo que nos permite definir
una masa efectiva para esta zona del diagrama de enegfas del semiconductor. Esto es muy
importante en el cdlculo de estados ligados a los pozos de las heteroestructuras, ya que
cuando las particulas se encuentran en la barrera estdin en la banda prohibida del |

semiconductor que actua como tal.

ENERGIA (eV)

1.0 _ 1.0
0.5 - 0.5 -
0.0 ?-Z 0.0
<
4
-0.5
W05+
[T}
~1.0 \' o -1.0
_1.5 -
-3 -2 -1 0 1 . 2 3 R PR Pa— 0 1 2 3
VECTOR DE ONDA (10 K) VECTOR DE ONDA (109 )

Figura 5. (a) Estructura de bandas de I | ‘
( No.53G3 ,As. (b) Estructuras de bandas de In, .G
correspondiente (1) al modelo de Kane y (2) al modelo de aproximacién parabélica. RosCoghs
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http://Ino.53Gau.47As
http://Ino.52Alo.48As
http://Ino.j3Gao.47As
http://Ino.33Gao.47As

l Ing 53 Gag 47 As Ing 5, Alg 4z As "
E,,, (meV) 810 1540 “
m, (m,) 0.04112 0.0840 "
my, (m,) -0.05030 -0.1477
my, (m,) -0.4650 -0.4280
A (meV) 360 340

Tabla II. Pardmetros utilizados en el cdlculo de e(k).

En la (figura 5b) mostramos la estructura de bandas para valores del vector de onda k reales
que obtenemos mediante el presente cdlculo junto con las calculadas simplemente mediante
una aproximacidn parabélica, de esta comparacién podemos ver que la masa efectiva para
las particulas ligeras aumenta al alejarnos de los puntcs extremales de las bandas. Otro hecho
importante es que en este modelo las particulas pesadas (banda I3*) no sufren ningin
acoplamiento con las particulas ligeras (bandas I', T'; y T'y). El acoplamiento se realiza con
otras bandas mds alejadas. De hecho la masa efectiva de estos nos da una idea de esta
interaccién, siendo menor cuanto mis se aproxime a la masa del electrén libre, y mayor

cuanto menor sea la masa.

Una vez calculadas las relaciones de dispersion e(k) para las diferentes bandas de los
semiconductores estamos en disposicién de calcular la masa efectiva en funcién de la energia
aplicando la ec.(31). Resulta evidente que considerando el modelo mds sencillo de bandas
parabdlicas, la masa efectiva es constante para cada banda y con el valor en k=0, m., my,
my, y m,,,. En cambio en el modelo de Kane que hemos utilizado s6lo se mantiene constante
la masa efectiva de los huecos pesados. En las fig.6 y 7 representamos las masas efectivas
para electrones y huecos ligeros de los materiales In, 3Gag 4;As y el Ing 5,Alg 45As, materiales

que forman respectivamente los pozos y las barreras de nuestras heteroestructuras.
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Figura 6. Masa efectiva para electrones y para huecos ligeros en In, ;Ga, 4,As.
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Figura 7. Masa efectiva para electrones y para huecos ligeros en In, ;Alg (As.
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A partir de estas grdficas podemos resaltar los puntos mds interesantes del comportamiento

de la masa efectiva con la energia :

1) Para k=0 la masa efectiva es igual a m, cuando €(0)=0 y a my, cuando ¢(0)=-¢,.
2) Cuando nos alejamos de los puntos en que k=0 hacia valores de los vectores de
onda k reales, es decir en la BC y BV, el valor absoluto de la masa efectiva es
monotonamente creciente.

3) Si nos movemos desde k=0 hacia valores imaginarios de este vector de onda, la
masa efectiva disminuye hasta hacerse cero en el centro de la banda prohibida, a
partir de aqui cambia de signo, volviendo a aumentar su valor absoluto. Cambia -

monotonamente de comportamiento de electrén a hueco.
II1.2e-CALCULO DE ESTADOS EN LOS POZOS

Los estados y niveles de energia ligados en un pozo de este tipo vendrdn dadas por las
ecuaciones (17) y (18) respectivamente, pero teniendo en cuenta la dependencia, descrita en
este apartado, de la masa efectiva con la energia de las particulas, tanto en el pozo como en
la barrera. Veamos como afecta esta dependencia con el siguiente ejemplo. Supongamos que
el pozo creado por la discontinuidad originada en la BC al realizar la heteroestructura
siguiente In, 5,Al; 45As-Ing 53Gay 47 As-Ing 5,Al 45As, tiene un band-offset de 470meV y que la
anchura de este es de 4.5nm, el diagramas de energias serd el presentado en la figura 8,
mientras que las funciones m*(¢) las tenemos representadas en las figuras 6 y 7. Calculando
los niveles de energia con el modelo de Ben Daniel-Duke y con la correccién aportada por

el modelo de Kane obtenemos los resultados presentados en la tabla III.

Nivel Energético Ben Daniel-Duke Kane
E, 130meV 137meV
E, 469meV 276meV

Tabla III . Valores energéticos de los niveles creados en un pozo, como el de la fig.8,

segiin los dos modelos comentados.
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Figura 8. Diagrama de energfas correspondiente a la heteroestructura Ing 5,Aly s AS-Ing 5;Ga, ,AS-
Ing 5,Aly .sAs con anchura=4.5nm. .

Las masas efectivas en k=0, para estos semiconductores son :

1) Para el Ing5;Gag47As : m,=0.04112
2) Para el In0_52A10_43AS : mc=0.084

Los dos modelos dan el mismo nimero de niveles ligados, pero la energfa (ie estos es
distinta. La diferencia no es muy grande para el primer nivel E, pero si para el segundo E;.
En principio cuanto mayor sea la masa de la particula menor serd la energfa del nivel que
originard, esto se ve claramente en el caso de E, (en el modelo de kane la masa es mayor que
en el de Ben Daniel-Duke para energias mayores que 0, caso que ocurre en el pozo), sin
embargo, parece que ocurra lo contrario para E,, donde el modelo de Kane da una energia
superior al de Ben Daniel-Duke a pesar de que la particula en el pozo tiene mayor masa
efectiva. Este hecho se debe a que para esta energia la particula, cuando se encuentra en la
barrera, estd dentro de la banda prohibida (en un estado evanescente) y muy alejada del
minimo de la banda de conducci6n, lo que implica que aqui su masa efectiva es muy
pequeiia, esta contribucién hace que en total la energia del nivel E, sea, en este caso,

superior segin el modelo de Kane.
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1L.2f-LIMITACIONES DEL MODELO

Toda resolucién de un problema conlleva ciertas hip6tesis y aproximaciones que limitan su
rango de aplicacién. Durante la resolucién del problema de los niveles creados en la
heteroestructura hemos realizado varias aproximaciones, de las cuales vamos a intentar

averiguar las limitaciones.

Una de las més importantes es la restriccién de las bandas en las que consideramos el
acoplamiento, hemos calculado este efecto con las bandas I',I';, T, puesto que desconocemos
los pardmetros de las bandas mds alejadas para poder calcular su contribucién. Esta
aproximacién no introduce gran informacién fisica en el resultado cualitativo de las bandas
T,,I'y, T (salvo para las particulas pesadas puesto que no tienen otra interaccién) entorno a
k~0, pero si que hace variar el comportamiento de estas bandas para valores del vector de
onda k superiores. Hasta donde serd vélida la solucién obtenida mediante el modelo de Kane
en nuestro sistema, depende de la separacién entre I's,I';,T'y , y entre estas y el resto de
banaas més alejadas. En principio cuanto més cerca esten entre si I',,I';,I', es decir cuanto
menor sea ¢, mayor serd el acoplamiento entre ellas, y cuanto mds alejadas se encuentren
del resto de bandas menor serd la influencia que estas iltimas efectuardn sobre las que nos
interesan. Cuanto mds se cumplan estos dos requisitos tanto mds extenso serd el rango de
validez de la soluci6én obtenida con este modelo. Si, por ejemplo, tomamos la relacién de
dispersion cédlculada para I's (BC) vemos que e(k) es creciente con k, Ilegard un momento que
a partir de un valor del vector de onda k la energia e(k) no serd despreciable respecto a la
energia que separa I's de las bandas superiores, y la interaccién con estas bandas habrd de
ser tomada en consideracién. Para saber el rango de validez del modelo lo que se suele hacer
es comparar con resultados obtenidos mediante otras técnicas mds precisas que tengan en
cuenta la estructura de bandas al completo. Por ejemplo con cdlculos de tight-binding, donde
se construye la estructura de bandas del cristal a paftir de las propiedades atémicas de los
dtomos que lo constituyen, la validez del cual se extiende a toda la zona de Brillouin [21].
En la (figura 9) podemos ver los resultados de este tipo de cdlculo comparado con los
resultados del modelo de kane para dos materiales semiconductores III-V, el GaAs y el AlAs
[21].
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Figura 9. Estructuras de bandas de GaAs y AlAs calculadas segiin el modelo de tight-binding y segin
el modelo de Kane.

-

Como podemos ver en estas figuras la zona correspondiente a valores imaginarios del vector
de onda k (banda prohibida) prdcticamente son idénticos en los dos tipos de cdlculos.
También, en el caso del GaAs, coinciden hasta energias de 1a banda de conduccién del orden
de 0.3eV. Lo cual es muy interesante para el cdlculo de heteroestructuras, puesto que en las
aplicaciones pricticas (lasers de pozo cusntco, HEMT, etc.) son los niveles bajos los que
tienen mayor importancia. Para estos dos materiales, como podemos observar en la (fig.9),
el modelo de Kane se considera valido para valores de k del orden de hasta 1/10 de la zona
de Brillouin. El hecho de que los semiconductores con que se construyen nuestras
heteroestructuras, In,s,Aly45As € Ing53Gag 47AS, tengan caracteristicas muy similares a estos

nos incita a tomar este mismo rango de validez para las soluciones obtenidas en estos

semiconductores.

Para el caso de los huecos ligeros es mds problemdtico, puesto que en los cdlculos realizados
la masa aumenta muy rdpidamente con la energia. Haciendo mayor que la de los pesados,
a tan sélo unas decenas de meV del méximo de la banda de valencia. Y tiende a infinito muy
rdpidamente, que evidentemente no se ajusta a la realidad. Por esta razén, en los cdlculos

donde entran en juegos particulas de este tipo, hemos preferido utilizar 1a masa de los huecos
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ligeros cte, e igual a la que tienen en el mdximo de la banda de valencia. En cualquier caso,
intentaremos trabajar siempre que podamos con transiciones entre banda de conduccién y

huecos pesados, puesto que en este caso hay menos fuentes de error.

Cuando estamos tratando con heteroestructuras, en las que una de las copas esta deformada
(debido diferencia de parametros de red entre los semiconductores), los cdlculos no dan
resultados satisfactorios. En la figura 10(a y b) [22] mostramos la variacién del nivel de
energia creadoen un pozo de InP/(InAs),/InP(001) con la anchura del pozo [22], mediante
la aproximacién de bandas parabdlicas, el mmodelo de Kane, y cdlculos de tight-binding. La
figura 10a corresponde al caso en que no hay deformaciones, y la 10b corresponde al caso
donde hay deformaciones. Como podemos ver en ellas cuando no hay deformacidn, el
modelo de kane da resultados coinciden cona los de tight-binding, mientras que cuando hay
deformacién los dos cdlculos' no coinciden. Esto provocard errores al intentar deducir
cualquier pardmetro de los pozos a partir de la energia de los niveles. Por ejemplo, en la
figura 11 [22] hay una representacién del error cometido al cdlcular la anchura de un pozo
con los diferentes modelos presentados, comparados con los cdlculados mediante tight-
binding. Se puede ver que sé6lo en el caso de pozos no deformados, el modelo de Kane es

vdlido. La diferencia residual entre el modelo de Kane y los célculos de tight-binding, es

debida a las condiciones de contorno utilizadas en el cdlculo de masas efectivas [231.
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Figura 10. Variacién del nivel de energfa creado en un pozo de InP/(InAs),/InP(001) en funcién de
la anchura del pozo segiin los modelos de bandas parabélicas, Kane, y tight-binding. (a) Ausencia de
deformaciones. (b) Presencia de deformaciones.
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Figura 11. Error en el cdlculo de la anchura de un pozo cudntico segin los modelos de bandas
parabdlicas y Kane al comparar con el modelo de tight-binding.

Otra de las hipétesis realizadas durante la resolucién del problema de los estados propios de
la- funcién. envolvente es la suposicién de que las funciones atémicas de Bloch en los dos
semiconductores que forman Ia heteroestructura son iguales en los puntos extremales T, T
y T's. Esta hipdtesis se basa en que el valor de P (elemento de matriz entre bandas para el
operador velocidad) es casi igual para muchos semiconductores de los utilizados en este
ambito, en la tabla IV tenemos los valores de este pardmetro, o lo que es lo mismo E=2myP?

para un grupo de semiconductores ITI-V.

InP InAs InSb GaAs GaSb
goeV) 1.4236 0.418 0.2352 1.5192 0.811
A(eV) 0.108 0.38 0.81 0.341 0.752
mpJmy 0.079 0.023 0.0139 0.0665 0.0405
- E,(eV) 17 21.11 22.49 22.71 22.88

Tabla IV. Valores del pardmetro P para distintos semiconductores III-V
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H1.3-INTRODUCCION DE LAS MEDIDAS EXPERIMENTALES

Como hemos mencionado con anterioridad, uno de los pardmetros fundamentales de una
heteroestructura és el band offset. Se han utilizado varias técnicas para determinar los band
offsets (de conduccién y valencia) en los pozos cudnticos, entre ellas la medida de capacidad-
tensién (C-V) en heterouniones simples [24,25], caracteristicas corriente-tensién (I-V) en
condensadores con estructura semiconductor/aislante/semiconductor (SIS) [26], espectroscopia
de admitancia en MQW [27,28], fotoluminiscencia en SQW [29], o espectroscopia de
fotoemisién (XPS) [30,31]. Recientemente, Letartre et al. [32] han usado la espectroscopia -
de niveles profundos (DLTS) para analizar la dindmica de emisién en SQW y determinar el
band offset de conduccién. Los mismo autores [33] han realizado un cdlculo analitico de la
capacidad en funcién de la tensién de un SQW situado en una unién. Este andlisis permite
obtener el band offset entre bandas de conduccién, pero no da ninguna informacidén sobre la
cinética de los portadores en el pozo cudntico. Este mismo problema tiene la espectroscopia
de admitancia utilizada en [27,28], ademds de que es una técnica muy sensible a corrientes
pardsitas y -resistencias en serie debidas a los contactos. Por otro lado las medidas de (I-V)
tienen el problema de que se necesitan las muestras adecuadas (SIS) para realizarlas. En
cuanto a las medidas de fotoluminiscencia (PL) tienen los problemas tipicos de esta técnica,
algunos de los cuales ya conocemos del capitulo anterior, como son el hecho de que es muy
sensible a los niveles creados por defectos e impurezas, el corrimiento de Stokes o que sélo
podemos ver la transicién de menor energia, generalmente entre el primer nivel creado en
la BC y el primero de Ia BV y como veremos después estd informacién es insuficiente para
tener unos resultados fiables. El problema de las técnicas de fotoemisién (XPS), reside en
su resolucién puesto que trabajan con energfas muy grandes, del orden de KeV, respecto a
las que hay que determinar que suelen ser del orden de centenas de meV. La unica técnica,
de las mencionadas anteriormente, que nos da informacién tanto del band offset commo de
la cinética de los portadores en el pozo, es la DLTS, su tnico problema es que se trabaja

fuera del equilibrio.

En el presente capitulo se llevan a cabo dos tipos bdsicos de medidas; por una parte hemos
realizados medidas Gpticas tanto de fotoluminiscencia (PL) como de absorcién dptica (AO)
y de fotoexcitacién'de la luminiscencia (PLE); por otra parte se han realizado medidas de
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admitancia. Para las primeras hemos utilizado como muestras pozos cudnticos sinples (SQW)

y miltiples (MQW), mientras que para las medidas eléctricas s6lo hemos utilizado SQW.

Las medidas Gpticas las hemos ajustado mediante célculos tedricos donde hemos tenido en
cuenta la no parabolicidad de las bandas descrita en el apartado anterior, as{ como las reglas
de seleccién de las transiciones entre niveles, las cuales deduciremos después. Como hemos
dicho antes la PL no es una técnica muy fina para la determinacién del band offset, sin
embargo, es una medida previa a cualquier medida de PLE, puesto que para realizar estas
ultimas hemos de centrar el monocromador de andlisis (ver capitulo I) en un centro de
recombinacidn radiativa de la muestra, y estos los encontraremos mediante la PL. Es en este
punto donde uno de los puntos, de los que en principio es un problema, de la PL permiten
que la PLE pueda analizar todas las transiciones Opticas posibles entre los niveles de los
pozos, puesto que si centramos el monocromador de andlisis en una longitud de onda A,
correspondiente a la radiacién entre un defecto y un nivel del pozo, esta A; nunca coincidird
con la radiacién de excitacién. Si por el contrario tuviesemos que centrar la A; en el pico
correspondiente .a la transicion entre los dos primeros niveles de cada pozo (conduccion y
valencia), el andlisis de la PLE no podria llegar hasta este punto puesto que se saturaria el
detector. Como comprobaremos en las medidas, ni Ia PLE ni la AO presentan los problemas
de la PL, ademds nos permiten ver m4s transiciones, lo cual que podamos hacer un andlisis
mucho mis preciso para determinar el band offset. Estas técnicas, sin embargo, no nos

proporcinan informacién sobre la cinética de los portadores de los niveles creados en los

PozZos.

En el andlisis de admitancia ademds de tener en cuenta la no parabolicidad de las bandas de
conduccién, se ha considerado la dindmica de los portadores en los niveles energéticos del
pozo. Ademds, se han realizado los cdlculos analiticos tanto para la capacitancia como para
la conductancia en funcién de la tensién de polarizacién y la frecuencia, y han sido utilizados
para ajustar las medidas de admitancia del SQW. Como resultado hemos obtenido tanto el
band offset entre bandas de conduccién, como los coeficientes de captura de los portadores
en el pozo. En el andlisis de admitancia realizado aquf, a diferencia del referenciado en
[27,28], nos encontramos en condiciones de equilibrio puesto que trabajamos a temperatura

constante. Ademds, nosotros realizamos las medidas de conductancia y capacitancia variando
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la tensién de polarizacién de la estructura, manteniendo la frecuencia de la pequefia sefial de

medida constante. Mientras que en las otras se mantiene constante la tensién de polarizacién

y se varia la frecuencia de la sefial de medida.

Para ver las posibilidades de las diferentes técnicas es interesante dar un vistazo a la

estructura de niveles energéticos que se origina al crear un pozo cudntico, tal estructura serd

similar a la representada en la figura 12.

/(z
|
|

Figura 12. Transiciones posibles en un pozo cudntico de tipo I.

En este diagrama hemos reprentado los tres tipos de transiciones en las que intervienen los
niveles creados en los pozos. Todas las técnicas descritas anteriormente trabajan utilizando
alguna de estas transiciones, y en particular con las que hemos trabajado nosotros. Asi, las
transiciones T, entre niveles del pozo conduccién y niveles del pozo de valencia, que pueden
ser debidas tanto a la recombinacién de un electrén con un hueco como a la creacién de
dicha pareja, se miden mediante técnnicas 6pticas PL, PLE o AO. Hemos de tener en cuenta
que las energfas obtenidas no son directamente la diferencia entre los dos niveles, sino que
generalmente hay que considerar la energia de ligadura del excitdn, lo cual puede representar

un problema puesto que dicha energfa, la mayoria de veces, nos serd desconocida, y en los
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pozos cudnticos puede ser bastante mds grande que en los semiconductores de volumen. En
cuanto a las transiciones T, y Ts, en principio también pueden medirse por técnicas dpticas,
esto s6lo dependerd de la diferencia energética entre el nivel del pozo y la banda de la
barrera entre las que se realizan las transiciones. En el caso de nuestras muestras de pozos
de In,Ga, ,As entre barreras de In, 5,Alj 43As, las transiciones del tipo T; tienen energfas del
mismo orden que las T, y en principio pueden ser medidas de la misma forma, sélo
dependerd de la probabilidad de dichas transiciones, sin embargo, las transiciones T, tienen
una energfa mucho menor y su deteccién 6ptica es mucho mds problemdtica, no obstante
hemos intentado medirla mediante AO. La gran ventaja de andlizar este tipo de transiciones
es que en ellas s6lo toma partido una clase de portadores y por lo tanto no entra en juegola
energfa del excitén. Precisamente son las transiciones del tipo T, las que se miden mediante
la espectroscopia de admitancia, por lo que desde este punto de vista aparece como una

técnica bastante interesante.

No obstante, no debemos olvidar que siempre estamos trabajando con diferencias energéticas
entre niveles, o entre un nivel y una banda de la barrera, y que el band offset esta definido
como la diferencia energética entre las dos bandas de conduccién (o valencia). Por esta
razén, sea cual sea la técnica utilizada, siempre tendremos que utilizar la teoria analizada en
el primer apartado de este capitulo para calcular las posiciones de dichos niveles. Veamos
a continuacion, primero las muestras que hemos utilizado para realizar este esiud%o,y después

el procedimiento que hemos seguido para realizar las medidas asi como los ajustes.
II-4. MUESTRAS

Las muestras utilizadas en el presente capitulo son pozos cudnticos simples (SQW) y
multiples (MQW), en los cuales las barreras estdn formadas por In, 5,Alg 43As y los pozos por
In,Ga, ,As crecidos mediante MBE sobre un substrato de InP dopado n*. Primero se creci6
una capa, de 1um de espesor, de In,s,Alg4AS, cuyo pardmetro de malla coincide con el del
substrato, y después se creci6 una capa de In Ga, ,As que forma el pozo. Se han realizado
muestras con dos fracciones molares de In distintas, con x=0.53 (caso en el que coinciden
los pardmetros de malla del pozo y la barrera) y x=0.60 (caso en el que no coinciden, y por
lo tanto hay deformaciones). Adem4s hay muestras de distintas anchuras de pozo, 4.4nm,
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5.0nm y 25nm. En el caso de los MQW esta estapa se realizo 25 veces para obtener 25
pozos cudnticos de las mismas caracteristicas sobre la misma muestra. A continuacién, tanto
en los SQW como en los SQW se creci6 otra capa, de 0.35um de espesor, de Inys,Al, 5AS,

que forma la otra barrera de confinamiento del pozo.

En el caso de las muestras en las que no se realizaron contactos para poder hacer medidas
eléctricas, se creci6 una iltima capa de Ing 53Gag 4;As para proteger la estructura activa de la
muestra de posibles oxidaciones. En la figura 13 se muestra la estructura tanto de los SQW
(@) como de los MQW (b), y en la tabla V se ha realizado un resumen de las pricipales
caracteristicasde las muestras utilizadas en las medidas 6pticas. No hay que olvidar que estos
datos nos los proporciona el tecnélogo, y por lo tanto no suelen ser producto de mediciones,
sino el resultado de célculos realizados a partir de las condiciones de trabajo durante el
crecimiento de las muestras. Por esta razén, cuando realicemos las medidas experimentales

algunos de estos pardmetros pueden variar.

10nm Ing 3Gag As (Proteccion)

Tnm Ing 5;Gag As (Proteccién) 0.2um Ing Al gAS

0.35um In, ,Aly gAs (Barrera) 20nm Ing 5;Alg sAs (Barrera)

25 veces

Lw(nm) In,Ga, ,As (Pozo) Lw(nm) In,Ga,As (Pozo)

1um Ing ,Aly gAs (Barrera) 1pm Ing 55 Aly gAs (Barrera)

///7// ///////
InP (Substrato) nP (Substrato)
// [/ // /]

@ ()

‘Figura 13. Estructura de niveles de (a) SQW; (b) MQW.
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Muestra x (In) Grosor (nm) Tipo Tg (°C) "
MBE 689 0.53 25 SQwW 500 Il
MBE 690 0.53 5.0 SQwW 500
MBE 774 0.60 4.4 MQW 500
MBE 775 . 0.53 5.0 MQW 500
MBE 797 0.60 5.0 SQwW

Tabla V. Caracterfsticas principales de las muestras utilizadas en las medidas dpticas

Las muestras en las que se' han realizado medidas eléctricas tienen algunas caracteristicas

diferentes respecto a las descritas anteriormente. En primer lugar las capas de In, 5,Al, 4AS,
forman las barreras, fueron dopadas intencionadamente con una concentracién Ny, del orden
de 2.5 10" cm®. En segundo lugar, se les realizé un contacto Schottky mediante la
deposicién de una capa de Ti de 10nm de espesor a través de una mdscara fotolitografica de
500um de didmetro, y la posterior deposicién de otra capa de 40nm Ti/100nm Au a través
de una mdscara de 100um de didmetro. Finalmente, se crecié un contacto ohmico en la parte

trasera del substrato de InP, mediante una metalizacién a base de AuGe/Ni/Au. En la tablaVI

estdn resumidas sus caracteristicas principales.

| MUESTRA x (In) Grosor (nm) Tipo Tg (°C)
MBE 801 0.53 5.0 SQW
MBE 795 0.53 25 SQwW
MBE 797 0.60 5.0 SQW
MBE 800 0.60 25 SQwW
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MEDIDAS OPTICAS

H1.5-CONSIDERACIONES SOBRE LA FORMA DE LOS ESPECTROS

Bésicamente la forma de los espectros, viene gobernada por la densidad de estados, y los
efectos del excitén. Y serdn estos dos factores los que diferenciardn la forma de los espectros

entre pozos cudnticos y materiales volimicos.

La densidad de estados en un sistema bidimensional, en la aproximacién de bandas

parabélicas, viene dada por [34] :

P2p{Ey,) _“73% (32)

Como podemos ver en la figura 14, la densidad de estados presenta discontinuidades para
cada E ,a diferencia de la densidad de estados de los materiales volimicos. De la

comparacién de las dos podemos ver que :

1- En los sistemas bidimensionales la densidad de estados siempre es finita, mientras

que para los materiales volimicos tiende a cero con la energia.

2- Cuando observamos una transicion en la que intevienen valores grande de n, como

puede ocurrir en pozos anchos, el sistema bidimensional se acerca al volimico.

Por otra parte, tendremos un desplazamiento hacia el azul (energias mayores), en los pozos
cudnticos respecto al material voliimico, debido a que la transicién de minima energia no serd
el gap del material, sino éste mds la energia del primer nivel creado en la banda de

conduccién y en la de valencia, es lo que se llama efecto de confinamiento cudntico.
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Figura 14. Densidad de estados en un sistema bidimensional.

Al igual que en los semiconductores volimicos, los espectros de AO no estdn determinados
s6lamente por la creacién de un electrén libre con hueco libre. Al igual que ocurria en las
capas epitaxiales, el electrén y el hueco estdn correlacionados en su movimiento de una
forma, que se puede describir como una simple atraccion coulombiana entre ellos. Esta
atracci6n da lugar a estados ligados, de los cuales el de menor energia esta a una distancia

energética igual a [34]:

4
o 2Mpeg®” _ Mpeg 1

= 33
Y w2 (8me)2  my ¢2 7 (33)
y el electrén y el hueco estdn ligados con un radio de Bohr efectivo, igual a [34]:
ag= 4meh? =8ri"2a8 (34)

pe? B

Siendo R,=13.6eV (energia de Rydberg) y a;=0.529A la energfa y radio del dtomo de
hidrégeno, ¢, la permitividad relativa del semiconductor y x la masa reducida del par

electrén-hueco.

Para un radio a;" del orden de 1004, es facil imaginar que tanto la funcién de onda como
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los niveles de energia del excitén, se verdn modificados en los pozos cudnticos, cuaya

anchura es normalmente menor al diametro del excitén 2a,".

En el caso lfmite de bidimensionalidad pura, L< <ajy , se obtiene que la energfa de Rydberg
bidimensional R,,=4R;,, para un pozo infinito [35]. Para pozos finitos, se calcula la energia
de ligadura del excitén utilizando métodos variacionales, siendo siempre menor que la del
pozo infinito y mayor que R;;,. En la figura 15 representamos el resultado para dos alturas

de barrera, junto con un pozo infinito [36].

BT 7T T 717 T T

\
\
\

\
\

-
-

" - \ -

Infinite well

Energfa de Ligadura del Exitén (meV)

0 100 200 300 400

Aﬁchura del Pozo (A)

Figura 15. Energia de ligadura del excitn para pozos cudnticos finitos en funcién del grosor del
pozo.

El resultado final es que la energia de ligadura del excitdn, en el caso bidimensional, es
mayor, y por lo tanto estd mds separado del continuo. Esto hace que incluso a temperatura
ambiente se vea el pico del excitén. En la figura 16 mostramos dos espectros de absocién,

uno de GaAs voltimico y el otro de una estructura MQW, con pozos de 100A de anchura del
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mismo material [37]. En ella podemos comprobar tanto el corrimiento a energias superiores
del espectro debido a los pozos, como la estructura de escalones debida a la densidad de

estados. Ademds se ve un claro incremento de la intensidad del pico del excit6n.

| i t T \ 1 { \ ¥
10}
- .
3]
- O8p 1pm GoAs}———=
N -
& 06} -
2 1 50 PERIODS i
2 o4l 100A GoAs
o ™ 100A A2;GaAs
O
< o2f -
S 1 { i { i L

140 145 150 155 160 165 (70 175

Energia del Fotén (eV)

Figura 16. Espectros de absorcién de GaAs volimico y de un MQW (anchura del pozo 10nm) del
mismo material. :

II.5a-REGLAS DE SELECCION

Tanto en los SQW como en los MQW tenemos dos pozos cudnticos, uno formado en la
banda de conduccién y otro en la de valencia, en los cuales se forman una serie de estados
ligados, y entre los cuales pueden haber transiciones. Existen una serie de reglas que han de
cumplir las particulas que puéblan dichos estados, para que sea posible el paso de una
particula de uno de los niveles a otro. Estas son las reglas de seleccién, y vienen

determinadas por las funciones de onda del estado inicial y final.

Consideremos el coeficiente de absorcién a(hv), el cual podemos expresar como :

« (hv) =AE Pienng - (35)

1,5
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Siendo :
P; : la probabilidad de transicién de un electrén desde el estado "i" al "f".

n; : la densidad de electrones en el estado "i".

n; : la densidad de estados finales disponibles.
La probabilidad de transicién Py, cuando sometemos el semiconductor a un campo electro-

magnético, viene dada por la regla de oro de Fermi [38] que, junto con la aproximacién del

dipolo eléctrico para el potencial de interaccién, nos permite expresarla como [39] :

P

P-f=A—2%t- |<flep|i> |20 [e,~e;~hw] £(e;) [1-L(e,)] (36)
donde ¢ es el vector de polarizacién, w la frecuencia angular de la onda electromagnética,
p el momento del electrdn, y f(e) el factor de ocupacién del nivel "j".

A partir de estas dos iltimas expresiones, obtenemos la siguiente relacién para a(w) :

«(w) =A‘2 —%—]epiflz d[{e,~e;~hw] [f(e;)-f(e;)] (37)
1 0 -
siendo : py=<i|p]| f>.

Para poder explotar esta expresién del coeficiente de absorcién, necesitamos un modelo de
las funciones de onda. Tomemos el de la funcién envolvente utilizado en el cdlculo de
niveles, que hemos realizado al principio de este capitulo. Segiin este modelo podemos

escribir la funcién de onda de un estado | i> de la forma :

F(r) =u,, (1) £;(r)
(38)

£;(r) =2 exp (ik,r,)X,(z)
/3
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de esta forma los elementos de matriz e'p; quedan :

epif--efQFl-‘(r)pr(r) d3r (39)

y puesto que las funciones ixv; y u,, varian rdpidamente respecto a X;(z) y X«(z) obtenemos:

epie=e<u, |plu, > [ £i£,d°r8, e[ fipfodr
(40)

donde:<u, |p|u, > =fo u,, (1) pu, (r)d°r
(]

A partir de estas expresiones podemos deducir las reglas de seleccién . Puesto que las
transiciones que mediremos se realizan entre bandas distintas, nos ocuparemos solamente de
i este problema, dejando de lado las transiciones que se realizan dentro de una banda. Las

reglas de seleccion tienen dos origenes :

1- El elemento de matriz del dipolo atémico <u,; | p | u,¢> da lugar a reglas de

seleccién sobre la polarizacion de la onda electrmagnética.

2- La integral de solapamiento entre las funciones envolvente seleccionan los niimeros

cudnticos de las subbandas inicial y final.

Las reglas de selecci6n sobre la polarizacién de la onda, estdn resumidas en la tabla VII [40].

I11-38



Polarization e, £, g, Type of transitions
. " Fis
Propagatlox}\ —_ —_— impossible HH,- E,,
parallel to z V2 V2
Propagation . : I i
! impossible — forbidden HH,- E,
parallel to x V2
i 1
Propaganox,l\ el impossible | forbidden HH,— E,
parallel to y \ 2
. I 7
Propagation . = impossible LH,— E,
parallel to z Vo vo
P tion . 1
;;r;feglat:) x impossible —= 2n LH,~ Ep,
P V6 V6
. I 2m
Propagation — impossible | == LH,—E,
parallel to y \ 6 N6
Propagation 1y I i i
n = —— ry),-E
parallel to z V3 V3 mpossible 7= En
Propagation . . u H
Par:;legl to x tmpossible ﬁ 73 = En
. I II
Propagation — impossible —= (F7)s— Ep,
parallel to y V3 v3

Tabla VIL. Reglas de seleccién de transiciones entre subbandas

De ella podemos sacar dos conclusiones :
1- Las transiciones entre huecos pesados y electrones, son tres veces mds intensas que

entre huecos ligeros y electrones. Mientras que las spin-orbita y electrones tienen una

intensidad intermedia.”
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2- Para propagaciones de la onda perpendicularmente a la capa que forma el pozo,
correspondiente a campos eléctricos paralelos a la dicha capa, son posibles los tres
tipos de transiciones. Por otra parte para la propagacién paralela a la capa, las
transiciones en las que intervienen huecos pesados estdn prohibidas. Esto es
importante en cierto tipo de dispositivos, como pueden ser los ldsers realizados con

esta tecnologia.

Para averiguar las reglas de seleccién sobre los nimeros cudnticos hemos de analizar la

expresién que obtenemos para <f; | f;> :

CE £ =<XP X8> <k |k = f dzX;™ ()X (2) % f d?r,exp [i(k!-k) 1,]

(41)

De esta expresion, la primera regla de seleccién que podemos deducir es la conservacion del

vector de onda en el plano de las capas :

K!-k, =0 (42

que es debida a la invariancia traslacional del hamiltoniano de la heteroestructura en el plano

de dichas capas.

La evaluaci6n de las reglas de seleccién de los indices de las subbandas se obtiene al calcular
la integral de solapamiento <X,® | X,©>. En los pozos de tipo 1, que son los que nos
interesan, los electrones de conduccién y valencia estdn confinados esencialmente en la
misma capa. Si ademds el pozo es simétrico, las funciones envolvente tienen una paridad
definida respecto al centro del pozo. Asi, la integral de solapamiento sélo es distinta de cero
si n+m es par. Y si los pozos creados son rectangulares e infinitos, sélo son posibles
transiciones en las que se cumpla la condicién n=m. De hecho para pozos finitos las

transiciones donde n=m son mucho mds intensas que las otras. Por ejemplo, en pozos
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cudnticos rectangulares creados mediante capas de GaAs-Ga(Al)As, s6lo se ha logrado medir
la transicién HH,;-E;, aparte de aquellas en n=m, mediante AO y PLE [41,42].

Con estas consideraciones sobre l1a forma de los espectros de AO (PLE), junto con las reglas
de seleccién, y el cdlculo de niveles creados en los pozos, estamos en disposicién de

identificar las transiciones medidas experimentalmente.
III.5b-CALCULO DE TRANSICIONES EN SQW Y MQW

En la primera parte de este capitulo hemos obtenido expresiones que nos permiten calcular
los niveles energéticos (o el band-offset), creados en los pozos formados por
heteroestructuras. Sin embargo, lo que nosotros observamos, en los espectros medidos, son
energias de transiciones entre niveles pertenecientes al pozo creado en:la banda de
conduccién, y al creado en la bandad de valencia. Como podemos ver en la figura 17, esta
energia serd la suma de la energia de los dos niveles, entre los que se produce la transicién,
mds la energia del gap del semiconductor que forma la capa del pozo, menos la energia de

ligadura del excitdn.

En(BCO J Et=Eg+En(BCY+En(BVI>-EX
£t Eg
| Ex=Energia Exciton
I _
En(BV? J

Figura 17. Energfa correspondiente a las transiciones entre niveles del pozo de banda de conduccién
y el pozo de banda de valencia.
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El procedimiento que hemos seguido para realizar un cdlculo que nos permita identificar las
transiciones medidas, consiste en generar gréficas en las que representamos la energia de las
posibles transiciones (teniendo en cuenta las reglas de seleccén), en funcién del band-offset
de conduccién. En estas grificas hacemos variar el band-offset de conduccién, y calculamos
el de valencia a partir del anterior y los valores del gap de los semiconductores que forman
el pozo y la barrera. Con los valores de los band-offset calculamos las energias de los niveles

creados en los dos pozos y, a partir de éstas, las energias de las transiciones.

Para realizar los cdlculos utilizamos como datos las masas efectivas para k=0, de las bandas
que intervienen en las transiciones, la energia del gap de los materiales que forman la barrera
y el pozo, y la anchura del pozo. Aunque este tltimo lo utilizaremos commo pardmetro de

ajuste.

Por otra parte, al realizar los cdlculos surgen algunos problemas de dificil resolucién. Asi,
al calcular la variacién de la masa efectiva de los huecos ligeros con la energfa, siguiendo
el modelo de Kane, ésta crece muy rdpidamente. Para energias inferiores a SOmeV, respecto
al mdximo de la banda de valencia, la masa efectiva supera el valor de la de los huecos
pesados, 'y enseguida se hace przicticamente infinita. Evidentemente, este cdlculo no describe
correctamente el comportamiento de la masa efectiva de los huecos ligeros. Para evitar este
problema hemos supuesto que la masa efectiva de estas particulas se mantiene constante,
hipdtesis que introduce un error en los resultados, pero nos permite realiazar los cilculos.
Este error serd menor, cuanto menor sea la energia del nivel en que se encuentra la particula
en el pozo de valencia, y ésta serd menor cuanto menor sea la profundidad de éste, es decir

el band-offset de valencia.

En la figura 18 presentamos los resultados para un SQW (o MQW) formado por
Iny 53Gay 47As € Ing 5,Aly 45As a una temperatura de 15K. Los datos que hemos utilizado en la
realizacion de dichos cdlculos se presentan en la tabla VIII, junto con una anchura de pozo
de 4.7nm.
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Figura 18.
Pozo (InGaAs) Barrera (InAlAs)
Energia Gap 810 meV 1540 meV
m, € (k=0) 0.04112 - 0.084
m, 1h (k=0) -0.0503 -0.14768
m, hh (k=0) -0.465 -0.428

Tabla VII. Pardmetros utilizados en los célculos de energfa de los niveles en funcién del band offset

El método para determinar el band-offset consiste en identificar los picos de los espectros
medidos, y ajustarlos a las graficas obtenidas. Como podemos deducir de estas grdficas,
necesitamos tener el valor de varias transiciones para poder averiguar el band-offset, puesto
que con una sola, como resultarfa de una experiencia de fotoluminiscencia, la

indeterminacién es excesivamente grande. También tenemos que tener en ‘cuenta las
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limimtaciones sobre el rango de validez de las soluciones obtenidas con el modelo de Kane.
Asi, los cdculos serdn mds exactos cuanto menor sea la energia de los niveles, en este caso
transiciones, en particular para la banda de conduccién vimos que las soluciones eran vélidas
hasta unos 300meV respecto al fondo de 1a banda. Lo que significa, si la energia del gap del
pozo es de unos 800meV, que los resultados serdn vélidos para transiciones de energia menor
a unos 1100meV. Otro factor que hemos de tener en cuenta, es que los valores tedricos
obtenidos para transiciones HH, —~E, son mds precisos que los obtenidos para las transiciones
LH_~E,. En cualquier caso, la energia de estas tltimas transiciones serd ligeramente inferior
a lo cdlculado (resultado de una masa efectiva mayor que la utilizada en los célculos), y se

diferenciardn tanto menos cuanto menor sea el band-offset de valencia.

- Por otra parte con este tipo de grificas es relativamente ficil diferenciar entre posibles
variaciones de grosor de los pozos y variaciones de composicién. Las primeras repercuten
en variaciones de la posicién relativa de las transiciones sobre la grafica, mientras que las
segundas mantienen la distancia entre transiciones, y sélo varia el valor absoluto de estas.

-De esta forma podemos determinar, no sélo el band-offset, sino también el grosor del pozo
y la fraccién molar de In del semiconductor que lo forma. En principio tanto el espesor como
la fraccién molar son pardmetros que nos proporciona el tecnélogo, sin embargo, al igual que
ocurria en las capas epitaxiales, el valor que nos proporciona tiene y un margen de error

demasiado grande para el tipo de cdculo que aqui realizamos. .

Para los pozos en los que el semiconductor que forma el pozo estd deformado, los célculos
se complican, no sé6lo por la "indeterminacién” que tenemos sobre las masas efectivas, como
hemos mencionado con anterioridad. En este caso, el band-offset es distinto para los huecos
pesados y los ligeros, puesto que debido a la deformacién la energia del gap para unos y
otros es diferente. Esta diferencia 1a podemos calcular mediante las expresiones presentadas
en el capitulo anterior, que dan los corrimientos AE, y AE respecto al gap original, para
una determinada deformacién e. Sin embargo, ahora tanto las variaciones de grosor como
de composicién cambian la posicién relativa de las transiciones. Como consecuencia no
podremos averiguar el espesor del pozo tal como haciamos en los pozos sin deformar, por

lo tanto el ajuste de los niveles resulta imprcticable en el caso de los pozos deformados.
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I1.5¢-RESULTADOS EXPERIMENTALES

En la figura 19 mostramos un espectro tipico de PLE, para un SQW de unos Snm de grosor
y x=0.53 (a), muestra MBE690, y uno de una muestra de 25nm de grosor y la misma
fraccién molar (b), muestra MBEG689.

INTENSIDAD PLE

09 1.0 1.1 1.2 153 14 15 1 1% 18
ENERGIA (eV)

Figura 19(a).

INTENSIDAD PLE

e e o

0.8 09 1.0 1.1 12 13 14 15 18 1.7 1.8
ENERGIA (eV)

Figura 19(b).
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Para la medida de estos dos espectros hemos centrado la A, del monocromador de andlisis,
en un nivel de recombinacién debido a una impureza, de forma que podemos medir a partir

de la primera transicién entre niveles, HH~E,.

En el primer caso logramos identificar las primeras tres transiciones HHy~E,, LH~E,,
HH,~E,, en las cuales se observa el pico del excitén. Ademds, podemos comprobar que el
iltimo frente corresponde a la energia del gap del Ing 5,Al; 45As a 15K (unos 1550meV), que
forma las barreras del pozo. En el espectro correspondiente a la muestra del pozo ancho
podemos identificar mds transiciones, ya que hay mds estados ligados. También podemos
comprobar que la energia de la primera transicién es menor que en el pozo estrecho,
consecuencia l6gica de la distribucién de niveles al aumentar la anchura. De la comparacién
- de estos resultados con los cdlculos experimentales hemos visto que en las muestras anchas,
sélo se distinguen las transiciones entre huecos pesados y banda de conduccién, esto es
debido a la los aqui los niveles estin mds juntos, la resolucién del sistema, y que la

intensidad de las transiciones con huecos ligeros es menor.

En la figura 20(a-c), presentamos los espectros de PLE de las muestras medidas. De ellos
hemos extraido las energias de las transiciones que mostramos en la tabla IX, junto con las

caracteristicas de las muestras utilizadas.

Los datos que hemos utilizado, para realizar los ajustes de estas medidas, son los de la tabla
VIII, salvo para las muestras deformadas. En estas ultimas la fraccién molar de indio en el
pozo es de x=0.6, esto hace que el gap cambie a 734meV (en vez de los 810meV para
x=0.53). Pero como existe una deformacién tenemos un incremento del gap, que ademds es

distinto para los huecos ligeros y los pesados :

AE,;;=48.6meV
AE 4=15.1meV
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INTENSIDAD PLE

INTENSIDAD PLE

INTENSIDAD PLE

9 10 147 12 1.3 1.4 15 1.8 1.2 1.

ENERGIA (eV)

Figura 20(a).
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9 1.0 1.1 1.2 1.3 1.4 1.5 1.8 1.7 1.

ENERGIA (eV)
Figura 20(b).

.8 0.9 1. 11 1.2 1.3 1% 13 1.8 1.7 1.

ENERGIA (eV)
Figura 20(c).
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Muestra MBEG690 MBE775 MBEG689 MBE774 MBE797 "

Tipo SQwW MQW SQW MQW SQwW “

]

Anchura 4.7nm 5.5nm 20nm 4.4nm 5.0nm 1
F.Molar 0.53 0.53 0.53 0.60 0.60

977meV 957meV 821meV 949meV 931meV

1030meV 991meV 863meV 998meV 974meV

1195meV 1135meV 922meV 1470meV 1205meV

1370meV 1279meV 1000meV 1475meV
1480meV 1470meV 1091meV 1560meV
1555meV 1195meV

1290meV

1477TmeV

1560meV

TABLA IX. Transiciones energéticas medidas mediante PLE.

Como hemos mencionado antes la anchura del pozo la hemos obtenido haciendola variar
como pardmetro en los ajustes. Como resultado hemos obtenido unos valores, que en algunos
casos difieren de los proporcionados por el tecnélogo. Asi, por ejemplo, la muestra MBE690
es de 4.7nm en vez de los 5.0nm, y la MBE689 es de unos 20nm en vez de 25nm.

En las muestras no deformadas el ajuste es bueno, sobre todo para las muestras delgadas,
donde se producen sélo dos o tres transiciones, y para niveles cuyas energias estdn denro de
los Ifmites que habiamos establecido como vilido para el modelo de Kane. En cambio, para
las muestras gruesas, mientras que las primeras transiciones se ajustan relativamente bien,

al aumentar la energfa hay discrepancias entre los cdlculos y las medidas. Las medidas dan
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energias de transicion mayores que las cdlculadas, debido a que para estos niveles de energia

la masa efectiva real no es tan grande como los resultados del modelo de Kane.

De los ajustes con estas muestras obtenemos un band-offset de conduccién de
460meV +40meV. En cambio para las muestras deformadas no podemos deducir gran cosa
debido a los problemas que tenemos en el cilculo de niveles, desconocimiento de la masa
efectiva, diferente energia de gap y band-offset para los dos tipos de huecos. Lo que si
parece claro, del ajuste del primer nivel, es que el band-offset es ligeramente mayor para este

tipo de muestras.
1.48 ]

1.00

0.81 1
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1.08

0.67

0.47 4

6.28
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Figura 21. Espectros de AO para dos MQW,
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Respecto a las medidas de AO, como ya hemos mencionado, sélo son factibles en MQW.
En la figura 21 mostramos los espectros obtenidos para las muestras MBE774 y 775. De
estas medidas, aunque no aportan nada nuevo sobre la PLE, si podemos comprobar que las
energias de las transiciones coinciden con lo obtenido en PLE. Sin embargo, estas medidas
nos presentan problemas cuando aumenta la energia, debido a una linea de base que aparece
en los espectros, junto con oscilaciones propias del sistema de medida. Con esta técnica
hemos intentado medir transiciones de electrones entre niveles del pozo creado en la banda
de conduccién, y la barrera, lo cual nos permitiria un andlisis més preciso. Sin embargo los

resultados no fueron satisfactorios.

MEDIDAS DE ADMITANCIA

III-6a. ANALISIS DE ADMITANCIA DE ESTRUCTURAS SQW

Consideremos un pozo cuédntico de anchura d, a una distancia L de un contacto Schottky
(figura 22). Supondremos que el pozo es lo suficientemente estrecho como para considerar
la carga almacenada en €l como una densidad superficial de carga. En este caso la carga total

de la estructura viene dada por :

Q=qA[NW-n,] (43)

donde q es la carga del electrén, A el 4drea del contacto Schottky, Ny, la concentracién del
dopante en el material de volumen, W la anchura de la regién de deplexién y ny, la

concentracién de electrones por unidad de drea en el pozo.
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Figura 22. Efecto de la presencia de un contacto Schottky en la vecindad de un pozo cudntico.

Esta densidad viene dada por :

n,,=2;f;f(E)‘o(E)dE (44)

donde F; es la energfa del minimo de la i-ésima sub-banda de conduccién del pozd, f(E) es
el factor de ocupacién para la energia E y o(E)dE es la densidad de estados con energia entre

E y E+dE. Esta densidad de estados viene dada por [34] :

my (45)

donde m"; es la masa efectiva de cada sub-banda, que es distinta para cada una de ellas
debido a la no parabolicidad. En primera aproximacién podemos sacar de la integral la
densidad de estados, la cual supondremos que varfa lentamente con la energia en cada sub-

banda:
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n, =Y o(E) [ f(BYdE=Y o (E) [
W Zl: fa, Zl: ff:, [E‘Ep‘q\l’w] (46)

l+exp ———=""

donde o(E) es la densidad de estados en el minimo de cada sub-banda. Y finalmente,

integrando para cada sub-banda obtenemos :

n,=) 6 (E;) KT[Ln(1+e™) ~uy] (47)
siendo :
u, - EiEe by (48)
KT

en esta expresién hemos llamado E; al nivel de fermi y yy a la barrera de potencial entre

la zona neutra de la estructura y el pozo (figura 22).

Ahora ya conocemos todos los términos que intervienen en la carga almacenada en la
estructura, y por lo tanto estamos en condiciones de calcular la admitancia que pfesentaré_

dicha estructura al aplicarle una sefial eléctrica. Esta viene dada por :

= 4y 20
Y(v) =3jv 5V (49)

donde j es la unidad imaginaria y v la frecuencia de la sefial aplicada. Teniendo en cuenta

Ia expresion (43) podemos escribir :
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El problema que se nos presenta ahora es determinar (§W/4V) y (dn,/6V) en funcién de la
tensién de polarizacién y de 1a frecuencia v. Para realizar esto hemos de resolver la ecuaci6n
de Poisson, y lo haremos para el caso en que el pozo se encuentra en la regién de deplexion
de la estructura, es decir cuando L<W como estd representado en la figura 22, puesto que
corresponde a la polarizacién de trabajo. En la figura 23 representamos la distribucién de
carga, figura 33a, la de campo eléctrico, figura 23b, y la de potencial, figura 23c, que

tendremos en la estructura en dichas condiciones.

CARGA \ . CAMPO POTENCIAL

| .

S5, L | L

| | | ]

Ny | | |

nM ) i ‘ I I

x=0 x=L x=W | ] ! R

x=0 XL x=W T x=20 K=l xEW
Figura 23. (a) ®) ©

la carga total viene dada por la ecuacién (43), mientras que la distribucién de campo eléctrico

la obtendremos al integrar la ecuacidn:

dr _ p
=6 (51)
bajo las siguientes condiciones de contorno :
n L en
le-w‘o ‘ le-L‘—FIx-L'=—"8_” (52)
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con lo que resuita :

eN, en
F(x) =—--8—D(W—x) + 8" , 0<x<L

(53)
F(x) = -eTND (W-x) , L<X<H
y por iltimo, la distribucién de potencial la obtenemos integrando la ecuacién:
% = -F(x) (54)
teniendo en cuenta las condiciones de contorno :
Flew=0i ¥l =V-¢p (55)
con lo que resulta : '
eN, en,
P(x) =-—2(W-x)2+—=(L-x) , 0<x<KL
2¢ € (56)

eN,
T(X) ="'-—2-?D(W_x)2 ’ L<xX<W

En este caso (L <W) para x=0, es decir en la superficie del contacto se cumple que :

2
_ CIIZDW . gL (57)
€ e

V-¢,=

donde ¢, es la altura de la barrera Schottky.
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Para una tensién de polarizacién V la ecuacién (57) nos relaciona ny y W. Sin embargo,
exite otra relacién entre estos dos pardmetros. A partir de (47) la concentracién ny, estd
directamente relacionada con la energia normalizada u;. A partir de la figura 22 y teniendo

en cuenta la expresién (48) podemos ver que :

u, = E.~Ep _ Q‘l’w_ AE; (58)
KT KT KT

donde E, es el minimo de la banda de conduccién y AE; es la diferencia entre este minimo

y la energia del minimo de la sub-banda i del pozo. La ¥y, viene dada por :

\ll,,,=-——q2£;3(W—L)2 (59)

El resultado es un conjunto de ecuaciones ligadas ((47), (57), (58) y (59)) que se han de
verificar simultineamente para valores correctos de ny, y W. En la prictica, para una tensién
V se hace una eleccién arbitraria de ny, y mediante (57) determinamos W. A continuacién
aplicando secuencialmente (59), (58) y (47) obtenemos un valor para ny. Volvemos a
comenzar el proceso escogiendo nueva n, entre los dos valores anteriores y continuaremos

hasta que ny, converja.

Diferenciando la ecuacién (57) y sustituyendo en (50) obtenemos :

4ol F) 3]

Y(v) =jv

El primer término entre paréntesis es la capacidad de la zona de carga espacial. El segundo
contiene la respuesta de los portadores que se encuentran en el pozo. Para poder explotar la
expresion de la admitancia tendremos que buscar una forma analitica a este segundo

factor,(n,/6V) en funcién de pardmetros que conozcamos o podamos medir. Para ello hemos
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de considerar la cinética de los estados en una subbanda del pozo, etiquetada como i.

df,(E, t)

e =n,(t)c,; [1-£,(E, t)] -e,; (E, t) £;(E, t) (61)

siendo f,(E,t) el factor de ocupacidn, en el instante t de los estados de la subbanda i de
energia E, c,; y €, son sus coeficientes de captura y emision, respectivamente, y n,(t) es la
la concentracién de portadores libres en la banda de conduccién del material voliimico en
la posicién del pozo.

Asumiendo condiciones de pequefa sefial, tenemos:

£,(E, t) = £,,(E) +8 £, (E, t) (62)
A [8F,(E, 6)] = Jv 8E,(E, E) ; (63)
de
y
n (t) = n_ +&n,(t) (64)
4 (81,(6)] = jv 8n,(t) (65)
dt - 8

donde el subindice o indica condiciones de estado estacionario.
La substitucién de (62), (63), (64) y (65) en (61) tras algunos cdlculos nos da:

£;,(E) (1-£,,(E)) 8ny(¢)
£, (E) n, (66)
Cni (E) g, s

8, (E, t) =

1+3jv
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sustituyendo n,, por:

Q‘l’w] (67)
kT

ng, = NDexp[

encontramos:

£;,(E) (1-£,,(E)) qbdy,(¢t)
£;,(E) kT (68)
Cn: (E)

Of;(E, t) =
1+3jv

Los cambios de concentracién de electrones, por unidad de drea, en el pozo se pueden

escribir como:

5n,(t) = ‘z}foibfi (E, t) dE (69)
lEi

donde E; es el minimo de la i-esima sub-banda en el pozo.

La sustitucidn de (68) en (69) y la integracién de (69) nos dan:

on,(t) =gdy, ( t)};} Yotii[arctg[yrifio(Ei) ] -%‘Lr{b (yv;:£;,(E)) )2]] (70)

donde 7; es la constante de tiempo de captura de la subbanda i en el pozo, dada por:

. Cn.i (Ei) nso
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Para obtener (70) hemos supuesto que tanto o; como c,(E) cambian lentamente con la -

energfa, en cada sub-banda.

Teniendo en cuenta la expresién (57) y (59), podemos escribir:

G\I.r,.,(t:) = (1——%)[6V(t) —%Lﬁnw(t)] (72)

Finalmente la sustituciéon de (72) en (70) nos da:

én, _ zl: (a:77b4) (73)
ov qL .
1+—€—; (ai Jbi)

donde
a; = 3:;(1—%‘])arctg[vtifio(ffi)] . (79)
y
b; = zc‘iot"i(l——‘;%)Ln[l+(vrifio(Ei))2] (75)

Reservaremos este resultado obtenido para la contribucién de los portadores del pozo para
su sustitucién al realizar los ajustes. Ahora escribamos las expresiones de la capacitancia y

la conductancia a partir de la de la admitancia, ecuacién (60) :
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C= Imagly(v)] _ el +qA(1--‘p%)Real

517:1 (76)

v w BV
y
- - L o1y (77)
G=Real[Y(v)] = —qu(1--ﬁ)Ima 3V

Ademds, en algunos casos la resistencia en serie R, debida a los contactos, no se puede
despreciar. En estos casos tendremos un circuito equivalente como el presentado en la figura

24, con una capacitancia y una conductancia equivalentes iguales a :

C

cC..=
7 (1+RG)%+ (Rcv)? (78)

_ G(1+RG) +RC?v? 79
T (1+RG)%+ (RCv)? (79)

En estas ecuaciones los unicos pardmetros libres son 7;, AE;, y R. Y con ellas estamos en
disposicién de ajustar nuestras medidas de admitancia, y poder determinar a partir de ellas
el band offset entre bandas de conduccidén y la constante de captura de portadores en los

niveles del pozo.

G

Figura 24. Modelo eléctrico de la estructura formada por un contacto Schottky y un pozo cudntico.
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II1.6b.RESULTADOS EXPERIMENTALES Y AJUSTES

La figura 25 muestra un ejemplo de medidas de admitancia realizadas en las muestras de

pozos cudnticos.

25
20
n 15
2
© 10
5
0!
-6 0
Bias (Volts)
Figura 25(a).
130
110+
o 90+
8 »
© 70}
50l “
| 2 b
30 1 1 1 1 Y 1 1 1 N 1 1
-6 -5 -4 -3 -2 -1 0
Bias ( Volts)
Figura 25(b).
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Si nos fijamos, por ejemplo, en los espectros de conductancia, podemos hacer una
interpretacién cualitativa de dichos espectros. Comencemos en el extremo derecho de la
grifica, donde la tensién de polarizaciéon es cero. Al decrementar la tensién de de
polarizacién la conductancia disminnuye, en un punto determinado disminuye bruscamente.
Esto es debido a que la zona de carga espacial ha llegado al pozo, y por lo tanto los
electrones que hay en €l entran en juego en la conduccién. Hasta este momento la sefial de
conductancia era debida a la conduccién, a través del pozo, de los electrones externos a él.
De hecho la conductancia tendria que bajar hasta cero, si no fuese por que hay una
resistencia en serie debida a efectos de contacto. Si seguimos disminuyendo la tensién de
polarizacién, la conductancia aumenta, consecuencia de la bajada del nivel de Fermmi en el
pozo. Esto hace que disminuya el coeficiente de emision de los electrones en el pozo, y por
lo tanto que haya menos electrones disponibles provenientes del pozo. Ademds, esta bajada
del nivel de Fermi implica que las mismas variaciones de tensién de medida, provoquen
variaciones del nivel de Fermi mayores, aumentando la conductancia del dispositivo. Cuando
el nivel de Fermi llega al fondo del pozo se acaba el sumistro de electrones, y la
conductancia vuelve a caer hasta un minimo, que depende de la resistencia de contacto y la

frecuencia de medida. !

El efecto de la frecuencia es muy sencillo de analizar. Para frecuencias bajas los portadores
pueden seguir las variaciones de la sefial, con lo que la parte imaginaria de on,/6V (que es
lo que contribuye a la conductancia) tiende a cero. De ahi que G disminuya monétonamenté
cuando lo hace la frecuencia. Al aumentar la frecuencia los portadores tendrdn problemas
para seguir las variaciones de la sefial, y por lo tanto la parte imaginaria aumenta, dando una

contribucién mayor a la conductancia.

Los resultados experimentales se han ajustado mediante las expresiones (78) y (79). En los
célculos s6lo se han considerado los electrones de la primera sub-banda del pozo, puesto que
bajo las condiciones de trabajo las sub-bandas superiores no se llenan, y por lo tanto no
contribuyen a la sefial de admitancia. "Este punto se ha corroborado mediante cdlculos
numéricos”. Asi, para ajustar los espectros podemos variar tres pardmetros independientes

que desconocemos a priori :
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-La resistencia en serie, R.
-La diferencia entre minimos de la banda de conduccién del material de la barrera y
la energfa del primer estado ligado del pozo, AE,,.

-El coeficiente de captura de la primera sub-banda, c,.

Sin embargo, para obtener una mayor precisién se ha considerado que el dopaje N, la
distancia entre el contacto Schottky y el pozo L y la altura dela barrera ¢, también son
pardmetros libres. En la tabla X presentamos los pardmetros obtenidos tras el ajuste de las
medidas.

Composicién Pozo 0.53 .1 0.60
N, (cm?) (2.610.1)x10' (2.61+0.1)x10"
L (um) 0.3840.01 0.38+0.01
&, (V) 0.6340.05 0.58+0.04
RO 220430 180430
AE, (eV) - 0.325+0.015 0.37+0.02
C,, (cm¥/s) 3x107-7x107 3x107-13x107

Tabla X. Pardmetros obtenidos a partir de los ajustes de las medidas de conductancia para los pozos

IIT-6c.DETERMINACION DEL BAND OFFSET

El band offset de conduccion se obtiene de la relacién siguiente :

AE.=AE,+E, (80)

donde E, es la energfa del primer estado ligado en el pozo, que se ha calculado resolviendo

la ec. de Schrddinger.con la aproximacién de la masa efectiva. Para realizar estos cdlculos
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se han tenido en cuenta efectos de no parabolicidad en la banda de conduccion, tanto en el

pozo como en la barrera, de acuerdo con el modelo de Kane descrito en la primera parte de

este capitulo.

Los resultados obtenidos para el band offset de la banda de conduccién son :

- AE;=0.474-0.03 eV, para el caso de x=0.53
- AE;=0.52+0.03 eV, para el caso de x=0.60

Las medidas realizadas entre 200 y 300K dan valores de AE; que se encuentran dentro de

las barras de error.

El coeficiente de captura de los portadores en la primera sub-banda del pozo estd

comprendido en los siguientes rangos :

-3-107 - 7-107 cm¥/s para x=0.53
- 3-107 - 13107 cm®/s para x=0.60

IM.7-CONCLUSIONES

Hemos determinado el band-offset de conduccién (valencia) de pozos cudnticos, mediante dos
tipos de técnicas distintas Admitancia y Opticas. A pesar de la aparente simplicidad de las
medidas 6pticas, vemos que los resultados pueden ser mds complicados de interpretar, debido
a que trabajamos con niveles de la banda de conduccidn y de valencia. Por el contrario, en
las medidas de admitancia, que a primera vista es una técnica menos vistosa, sélo trabajamos
con los niveles de la banda de conduccién. Esto presehta varias ventajas que hacen preferible
la utilizacié de esta técnica siempre que sea posible. Por una parte conocemos mucho mejor
la evolucién de la masa efectiva con la energfa de los electrones que de los huecos ligeros,
en cualquier caso elimminamos la fuente de error proveniente de los cdlculos en la banda de
valencia. Por otra parte, mientras que en las técnicas Opticas hay que tener en cuenta la
energfa del excit6n, la cual no conocemos exactamente, en las medidas de admitancia, este

no entra en juego y por lo tanto suprimimos esta fuente de error. '
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CONCLUSIONES



CONCLUSIONES GENERALES

-Se ha realizado el montaje y la puesta a punto de un sistema experimental para la medida
de espectros de fotoluminiscencia (PL) y fotoexcitacién de la luminiscencia (PLE). En este
proceso se han caracterizado todos los elementos del montaje, midiendo las funciones de
transferencia del sistema para todas las configuraciones posibles de redes de difraccén, filtros
y detectores. También se han medido los espectros de emisién de las fuentes de excitacion
que se han utilizado. Ademds, cuando ha sido necesario, se han disefiado y realizado los
filtros electrénicos especificos de cada detector. El conjunto ha sido integrado de forma que

la realizacién de las medidas sea lo mds automatizado posible.

-Hemos efectuado un andlisis de la influencia de los pardmetros que caracterizan a las capas
epitaxiales sobre la estructura de bandas del In,Ga, ,As crecido sobre un substrato de InP o
GaAs, para luego poder deducir dichos pardmetros a través de los espectros de AO y la PL,
que muestran la estructura de bandas. En este sentido, se ha mostrado el proceso sistemdtico

de la caracterizacion de las capas epitaxiales a partir de los ajustes de los espectros de AO.

-Hemos establecido un método de andlisis del espectro de absorcidn que nos permite discernir
el posible origen de las inhomogeneidades en las capas epitaxiales. A saber: variaciones de

composicién o bien campo de deformaciones.

-Hemos establecido la variacién de la energfa del gap con la temperatura para el InGaAs

matched sobre InP. El método utilizado mejora los resultados de la literatura.

-Hemos cuantificado las variaciones de composicién correspondientes a la modulacién gruesa
en muestras de InGaAs/InP ligeramente comprimidas. Los resultados indican una disminucion

de las variaciones a medida que aumenta el espesor de la capa.

-Hemos analizado por AO Ia calidad cristalina en capas de In,Ga,,As/GaAs con fracciones

molares que van desde 0.176 a 0.736. Los resultados obtenidos coinciden con los de TEM
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y difraccion de rayos X, en cuanto que la calidad de la capa empeora al ir aumentando la
fraccién molar de Im hasta x= 0.5 para mejorar para valores de x superiores, a pesar de la
gran diferencia de pardmetros de malla entre capas y substrato. Ademds nuestro andlisis nos

ha permitido constatar que la dispersién energética aumenta con la deformacién media.

-Hemos mostrado que el limite de resolucién espacial de la PL y la AO se encuentra en un
valor superior al del tamafio del exciton. Esto nos impide poder estudiar la modulacién de

contraste fina observada por microscopia TEM.

-La comparacién de medidas AO y PL nos ha permitido confirmar que las variaciones de
deformacién en capas parcialmente relajadas corresponden a los diferentes dominios

microscépicos limitados por disoluciones.

-La gran potencia de esta técnica nos ha permitido tanto confirmar resultados obtenidos por
otras técnicas de medicién como averiguar nuevas caracteristicas de las capas epitaxiales. Sin
embargo durante este estudio también hemos visto que la AO es una técnica complementaria
y necesita los datos aportados por otras técnicas, sobre todo de la microscopfa electrénica,

para poder trabajar a pleno rendimientio.

-En cuanto al estudio de pozos cudnticos, hemos puesto especial énfasis en analizar cuales

son las ventajas e inconvenientes de las diferentres técnicas para determinar el band offset.

-Hemos visto que mediante PLE podemos medir las transiciones energéticas entre diferentes
niveles creados en los pozos de conduccién y valencia. El hecho de poder acceder a estados
excitados facilita el proceso de ajuste. En la realizacion de los ajustes de las energias de las

transiciones hemos tenido en cuenta la no parabolicidad de las bandas.

-Los principales problemas que se encuentran al realizar los ajustes de las medidas épticas
son; el desconocimiento de la energia de ligadura del excitén y la imprecision en el valor de
la energfa de la banda prohibida. Estas dificultades dificilmente pueden ser superadas en el

caso de pozos deformados.

C.2



-Como alternativa hemos desarrollado una técnica basada en medidas de admitancia. En este

caso no entra en juego la energfa del excitén ni la de la banda prohibida.

-Hemos utilizado las técnicas anteriores para medir el band offset de pozos cudnticos de
Ing 5,Aly 43As/In,Ga, ,As/Ing 5,Al, 45AS, para valores de x. Para x= 0.53, que corresponde al
caso matched entre pozo y barrera, obtenemos un valor de 470meV; para x= 0.6, caso en
que hay deformaciones, se obtiene un valor de 520meV. Tales resultados coinciden con lo

publicado hasta ahora.
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