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«Enamdrate de alguna actividad y hazlo. Nunca nadie realmente se da cuenta de lo que
se trata la vida en realidad, y eso no importa. Explora el mundo. Prdcticamente todo a
nuestro alrededor es realmente interesante, si lo observas profundamente. Trabaja duro y
cuanto puedas en las cosas que mds te gusta hacer. No pienses en lo que quieres ser, sino

lo que tii quieres hacer»

Richard Feynman






Resumen

En esta Tesis se muestran los resultados obtenidos durante el crecimiento epita-
xial por haces moleculares y estudio de heteroestructuras basadas en AlAs/GaAs.
En la primera parte del trabajo se presentan los aspectos fundamentales de los
componentes de las estructuras; asi como en funcionamiento del sistema de cre-
cimiento y las técnicas 6pticas de andlisis de andlisis para realizar este trabajo.
En la segunda parte, se describe la configuracion y arreglos para el crecimien-
to y mediciones. Finalmente se presentan los resultados de los crecimientos y el
procedimiento para la asociaciéon de fendmenos fisicos presentes en las primeras
etapas de crecimiento por MBE. Se espera que con este trabajo se contribuya al
entendimiento de la formacién y control de este tipo de heteroestructuras im-

portantes en el desarrollo de nuevos dispositivos semiconductores.
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Introduccion

El crecimiento epitaxial de peliculas semiconductoras utilizando haces molecu-
lares en un entorno de ultra alto vacio ha hecho que las estructuras disponi-
bles tengan una complejidad y precision sin precedentes. Paralelamente, la apli-
cacion de técnicas andliticas con sensibilidad superficial y su correspondiente
simulacién computacional, hace incrementar el interés para establecer una es-
trategia para el monitoreo en tiempo real e in-situ de la informacién quimica y
estructural durante el crecimiento de dichas peliculas [1]. De ahi que el principal
objetivo de este trabajo es realizar un estudio detallado del crecimiento de AlAs
sobre GaAs mediante espectroscopia de reflectancia anisotrépica in situ y con

difraccién con reflexion de electrones de alta energia.

De manera general, la importancia de este trabajo radica en la biisqueda y mo-
delado de los fendmenos fisicos presentes en las primeras fases del crecimiento
epitaxial de Alas/GaAs debido a que una de las principales preocupaciones en
el crecimiento por MBE de las peliculas delgadas es la comprensién de los di-
versos procesos superficiales y en particular, el control de la rugosidad de la
superficie, ya que de ésta depende la calidad de las siguientes deposiciones en
la elaboracién de estructuras mas complejas; por ejemplo en el desarrollo de

laseres de cascada cuéntica.

La heterointerfaz III-V separa dos cristales ctbicos, pero las constantes reticu-
lares suelen ser diferentes, lo que provoca efectos de deformacién y una aniso-
tropia en bulto correspondiente. En este trabajo, nos centramos en la respuesta
Optica de la pelicula de AlAs/GaAs, la cual presenta una anisotropia provocada
por la presencia de la respuesta en bulto de GaAs. Esta estructura es de gran uti-

lidad para estudiar los efectos de una anisotropia dieléctrica intrinseca porque



XX

el AlAs tiene una brecha 6ptica fundamental indirecta significativamente mas

alta en energia que la brecha Ej directa de GaAs.

La dificultad con un sistema AlAs/GaAs es la alta reactividad de la capa supe-
rior de AlAs la cual se oxida instantdneamente cuando es removida del sistema
de crecimiento. De aqui la importancia que las mediciones sean realizadas en el

entorno de UHV que ofrece el sistema de crecimiento por MBE [2].



Capitulo 1

Crecimiento y caracterizacion de

heteroestructuras

En este capitulo se describe la técnica de crecimiento epitaxial de la heteroestruc-
tura AlAs/GaAs, asi como las principales propiedades de estas estructuras. Adi-
cionalmente se detallan las técnicas utilizadas para el monitoreo del crecimiento
y los métodos usados para el procesamiento de los datos obtenidos durante el

mismo.

1.1. Caracteristicas de los semiconductores Arsenuro

de Aluminio (AlAs) y Arsenuro de Galio (GaAs)

Tanto el arsenuro de aluminio (AlAs) como el arsenuro de galio (GaAs) son com-
puestos de tipo III-V de la Tabla periédica con simetria cristalina ctibica zinc-
blenda. El AlAs tiene usos como la fabricacién de diodos emisores de luz y cel-
das solares; sin embargo, su alta reactividad e inestabilidad ante la humedad
causan que sea complicado aumentar su uso en la industria de los semiconduc-

tores. Por otro lado, el GaAs tiene un mayor nimero de aplicaciones como lo
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es la fabricacion de circuitos integrados a frecuencia de microondas, diodos de

emision infrarroja, diodos laser y celdas fotovoltaicas, entre muchos otros [3, 4].

El AlAs y el GaAs presentan similitud en sus constantes de red teniendo valores
de 5.6611 42.90 x 1075 y 5.65325 4 3.88 x 10~°A respectivamente, a una tempe-
ratura de 300 K [5] lo que permite que la heterounién presente un esfuerzo muy

pequefio durante el acoplamiento.

1.1.1. Parametros de banda y funciones dieléctricas

GaAs es el material semiconductor compuesto tecnoldégicamente més importan-
te y estudiado [6]. Se conocen muchos pardmetros de estructura de banda para
GaAs con una precisién mayor que para cualquier otro semiconductor compues-
to [5]. Los pardmetros de banda para este se presentan en la Tabla 1.1 y su corres-
pondiente diagrama de bandas en la fig. 1.1 asi como la parte real e imaginaria

de su indice de refraccién, la cual se muestra en la fig. 1.2.

Pardmetro Valores Recomendados Rango

ae (A)  5.65325+3.88 x 107 i

E; (eV) 1.519 1.420 — 1.435(300K)
ES (eV) 1.981 -
Ef (eV) 1.815 -

TABLA 1.1. Parametros de la estructura de banda para GaAs [5].
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Arsenuro de Galio (GaAs)
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FIGURA 1.1. Estructuras de bandas energéticas de GaAs [7].
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FIGURA 1.2. Indice de refraccién y coeficiente de extincién para
GaAs [8].
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Debido a su frecuente incorporacion a las heteroestructuras basadas en GaAs,
el AlAs también es uno de los materiales electrénicos y optoelectrénicos mas

importantes[6, 9, 10].

Ya que las mediciones directas de los pardmetros de AlAs son dificiles debido a
su rapida oxidacion tras la exposicion al aire, se seleccionan pardmetros que son
consistentes con los datos disponibles sobre la aleaciéon de Al,Ga;_,As. [11, 12,

13, 5].

Los parametros de banda para este se presentan en la Tabla 1.2 y su correspon-
diente diagrama de bandas en la fig. 1.3, asi como la parte real e imaginaria de

su indice de refraccion, la cual se muestra en la fig. 1.4.

Parametro Valores Recomendados Rango

e (A) 5.6611 +2.90 x 105 i

Eg (eV) 3.099 2.9 — 3.14(300K)
ES (eV) 2.24 223 —-225
E} (eV) 2.46 2.35—2.53

TABLA 1.2. Parametros de la estructura de banda para AlAs [5].
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FIGURA 1.3. Estructuras de bandas energéticas de AlAs [7].
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FIGURA 1.4. Indice de refraccién y coeficiente de extinciéon para
AlAs[14].
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Es importante mencionar que Al,Ga;_,As es la aleacién de semiconductores
[II-V més importante y mds estudiada. Su papel es clave en una variedad de
dispositivos con transistores y materiales optoelectrénicos que ha requerido un
conocimiento preciso de la brecha de energia fundamental; asi como la alinea-
cién de los tres valles principales de la banda de conduccion. Las investigacio-
nes se complican por el hecho de que, si bien el GaAs es un material con brecha
energética directa con ordenamiento de los valles I - L - X, AlAs es un material

indirecto con exactamente el orden inverso [5].

Los pardmetros de banda para este se presentan en la Tabla 1.3 asi como la parte

real e imaginaria de su indice de refraccion, la cual se muestra en la fig. 1.5.

Pardmetro Valores Recomendados Rango
E; (eV) —0.127 + 1.310x —0.127 — 1.183
E;f (eV) 0.055 0.055 — 0.245
E% (eV) 0 0—0.147

TABLA 1.3. Parametros energéticos de referencia para AlGaAs [5].
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Longitud de onda (nm)
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FIGURA 1.5. Indice de refraccién y coeficiente de extincién para
AlGaAs[15].

1.2. Crecimiento epitaxial por haces moleculares

La epitaxia por haces moleculares (MBE, por sus siglas en inglés) fue desarro-
llada como una técnica para el crecimiento de peliculas individuales de mate-
riales semiconductores durante la década de 1960 y 1970 y desde entonces se
ha ido fortaleciendo. Una de sus principales virtudes es la capacidad de tener
control en la produccién de peliculas extremadamente delgadas (a dimensiones
atémicas o moleculares), ademds de la precisiéon en el monitoreo del espesor y

caracteristicas estructurales del crecimiento en una manera in situ [16].

MBE es una técnica de crecimiento epitaxial basada en la interaccién de haces
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moleculares de energia térmica adsorbidos de por un sustrato cristalino calen-
tado en condiciones de UHV|[17, 18, 19, 20, 21]. Las condiciones de UHV son
necesarias para minimizar la incorporacién de contaminantes en la superficie
de crecimiento y en la capa epitaxial. Los haces moleculares son generados cel-
das de efusién, evaporando o sublimando materiales de alta pureza contenidos

en crisoles los cuales son calentados por radiacién térmica.

Dentro de una camara de crecimiento de MBE, debido a las posiciones relativas
de las celdas de efusion del sustratos, diferentes valores de los flujos inciden en
diferentes posiciones del sustrato[22]. Con el fin de evitar la no uniformidad,
el sustrato generalmente se gira azimutalmente durante el crecimiento [23]. Sin
embargo, al detener la rotacion del sustrato, es posible aprovechar esa no uni-
formidad para hacer crecer capas con grosores o composiciones o niveles de
dopaje graduados continuamente a lo largo de un diametro del sustrato. Este
procedimiento se ha utilizado para estudiar parametros que dependen funda-

mentalmente de la cantidad de material depositado.

1.2.1. Componentes de un sistema de crecimiento epitaxial por

haces moleculares

Los elementos principales que forman un sistema de crecimiento por MBE se
muestran en la fig. 1.6. Una cdmara de crecimiento MBE consiste en un recipiente
de acero inoxidable que puede conectarse bajo UHV a cdmaras de preparacion y
andlisis separadas, evacuadas individualmente. Las cAmaras de preparacién se
usan comunmente para el almacenamiento de las obleas y para el procesamiento
in situ como lo puede ser el uso de microscopios de alta resolucion. Las cdmaras

de anélisis a menudo estan equipadas con diferentes técnicas de diagnéstico que
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permite el control y la optimizacién insitu de las condiciones experimentales

requeridas para el crecimiento de materiales epitaxiales de alta calidad.

CANON DE
ELECTRONES

CELDAS DE EFUSION

CRIOPANELES
VALVULA DE

COMPUERTA
/ SUSTRATO ROTANTE T
I \i

i
\ — n
\ /| I
OBTURADORES
Up
CAMARA DE

INTRODUCCION

CELDAS DE EFUSION
PANTALLA MANIPULADOR DE SUSTRATO
RHEED

FIGURA 1.6. Diagrama esquematico de una cdmara de crecimiento
epitaxial por haces moleculares [24].

Una combinacién de bombas de vacio iénicas, criogénicas, turbomoleculares y
de sublimacién de Ti se utiliza tipicamente en la cdmara de crecimiento, para
alcanzar las presiones mds altas en el orden de 10~!! Torr. Ademds, para mini-
mizar la presién parcial de las especies residuales, principalmente Hp, H,O y
CO, se utiliza enfriamiento a temperatura de nitrégeno liquido. Para este objeti-
vo, la cdmara de crecimiento MBE se equipa con dos criopaneles, uno que rodea
el area del sustrato para minimizar la incorporacién de impurezas no intencio-
nales en las capas depositadas y un segundo montado en la brida de la fuente

para evitar la interaccion térmica entre las fuentes calentadas.

El sustrato se monta en un soporte calentado disefiado para permitir la rotacién



10 Capitulo 1. Crecimiento y caracterizacion de heteroestructuras

azimutal continua de las obleas con el fin de mejorar el grosor y la homogenei-
dad de la composicién en toda el drea del sustrato. El sistema de calentamiento
del sustrato consiste en un bloque de molibdeno, que se calienta por radiacién
térmica mediante una cinta de tantalio de alta pureza, y un termopar colocado
cuidadosamente detrds del bloque, cerca del sustrato. Durante el crecimiento,
un pirémetro 6ptico de infrarrojo puede mide la temperatura del sustrato y un
sistema de reflexién de electrones difractados de alta energia (RHEED) puede

medir la tasa de deposicién y rugosidad durante crecimiento.

Finalmente, es de suma importancia que todos los componentes utilizados en la
camaras de crecimiento MBE estén manufacturados con materiales de alta pure-
za, para evitar la contaminacién del entorno de crecimiento y de los materiales

que forman los haces que inciden en el sustrato semiconductor.[22]

1.3. Difraccién de electrones de alta energia

En comparacién a otros modelos de difraccién, la geometria de incidencia de
angulo rasante de la difraccién de electrones de alta energia (RHEED) ofrece
ventajas como una alta sensibilidad a las superficies y la compatibilidad in situ
con el crecimiento de cristales[25]. Esto contrasta con la difraccion de electro-
nes de baja energia (LEED) la cual requiere posicionar la muestra a incidencia

normal.

1.3.1. Geometria

En la teorfa de la dispersién cinematica, las posibles reflexiones son determina-
das por la condicién de que los vectores de onda ko y k' del haz incidente y

difractado respectivamente, difieren por el vector de la red reciproca G:



1.3. Difraccion de electrones de alta energia 11

K — ko = G. (1.1)

Considerando solamente dispersion eldstica, es decir que |ko| = |k’|, esta con-
dicién de difracciéon puede ser moldeada en la construcciéon geométrica de la
esfera de Ewald en el espacio reciproco. En esta construccion, la punta de ko
estd unida a un punto de la red reciproca. La esfera alrededor del origen de kg
con radio |ko| define la esfera de Ewald, como se muestra en la fig. 1.7. Las re-
flexiones pueden ocurrir para todos los k’ conectando el origen de la esfera y
un punto de la red reciproca en la esfera. La magnitud del vector de onda para

electrones de alta energia esta dada por:

1 E2
kO::EH2nmE—%Ej, (1.2)

donde 7 es la constante de Plank, mg es la masa del electrén en reposo, c es la

velocidad de la luz en el vacio y E es la energia en eV.

En RHEED la esfera de Ewald es grande: por ejemplo para 20 keV los electro-
nes tienen un momento ko de 785 nm 1, lo cual es unas 70 veces més grande
que la unidad de la red reciproca de GaAs. Esto significa que produce un cor-
te casi plano a través de las primeras zonas de Brillouin de la red reciproca. El
gran radio de la esfera de Brillouin, combinado con los dngulos pequefios de
dispersion, facilita la interpretacion geométrica de los patrones de RHEED. Para
muchos fines la distorsiéon angular puede ser despreciada y las aproximaciones

de angulos pequefios para funciones trigonométricas son validas.

RHEED es muy sensible a las superficies ya que s6lo muestra muy pocas capas

atémicas debajo de la superficie. La componente normal a la superficie ko, del
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FIGURA 1.7. Vista de lado de la construccién de la esfera de Ewald

y la geometria de difraccion de RHEED. La méxima intensidad

en la pantalla corresponde a las intersecciones proyectadas de la

esfera de Ewald con la red reciproca. Adaptado de Hernandez-

Calder6n and Hochst [26]

vector de onda incidente determina la penetracién en el material; esta puede ser
variada en un amplio rango de valores cambiando el &ngulo de incidencia 6 por
lo que usando valores muy pequefios la profundidad de muestreo de RHEED

puede ser muy pequetia, lo que implica que es posible despreciar la parte peri6-

dica bajo la superficie de la muestra.

Para la construccién de la red reciproca el volumen de la muestra puede ser
aproximado por una capa bidimensional. Esto deriva la red reciproca en un con-
junto de barras a lo largo de la direccion z perpendicular a la superficie; usando
esta red reciproca tenemos la construccion de la esfera de Ewald como se mues-

tra en la fig. 1.7. Debido a que la red reciproca consiste en barras continuas, cada
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FIGURA 1.8. Vista superior de la construccién de la esfera de Ewald

y la geometria de difraccion de RHEED. La méxima intensidad

en la pantalla corresponde a las intersecciones proyectadas de la

esfera de Ewald con la red reciproca. Adaptado de Herndndez-
Calderén and Hochst [26]

una de estas produce una reflexion en el patrén de difraccién. Las reflexiones
ocurren en el llamado circulo de Laue de radio L, centrado en H, la cual es la

proyeccién del componente paralelo a la superficie de kg en la pantalla [25].

1.3.2. Oscilaciones RHEED

Las oscilaciones RHEED proveen informacién in situ y en tiempo real acerca de
la dindmica de crecimiento por MBE. Esto permite el uso de RHEED no sélo co-
mo una herramienta analitica, sino como un control mediante retroalimentacion
en tiempo real. Usualmente la intensidad del punto especular es graficada como
funcién del tiempo, cuyas oscilaciones permiten determinar parametros como
es son velocidad de deposicioén y grosor de capas debido a que es bien estable-
cido mediante comparacién con otros métodos que el periodo de una oscilacion

corresponde a el crecimiento de una monocapa (ML) de GaAs o AlAs.

Las oscilaciones RHEED generalmente son observadas bajo condiciones de cre-
cimiento para el monitoreo capa por capa; en este modo de crecimiento, llamado
crecimiento de Frank-van der Merwe, el cual se muestra en la fig. 1.9 y consiste

en que una capa es completada después de que el material es depositado sobre
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una siguiente capa. Esta variacion periddica en la morfologia de la superficie es

generalmente aceptada como el origen fisico de las oscilaciones RHEED.

QO

1 H 2 H 3
FIGURA 1.9. Esquema de crecimiento de Frank-van der Merwe.
También se conoce como ’"crecimiento capa por capa’. Se considera

un modelo de crecimiento ideal, que requiere una gran parentesco
entre las constantes del sustrato y la capa que crece sobre éI.

De las oscilaciones de intensidad RHEED pueden ser obtenidos algunos para-
metros que caracterizan la curva y asi analizarlo. Entre estos se encuentra el
periodo, la amplitud, la fase y la atenuacion de las oscilaciones, ademas del com-
portamiento al inicio del crecimiento y la recuperacion al finalizar la deposicién;
asi como la distribucién de frecuencias en el espectro de Fourier de las oscila-
ciones. En casos favorables, el estudio de estos pardmetros ya sea en funcién del
crecimiento o de los patrones de difraccién, permite el andlisis de los mecanis-

mos de crecimiento, asi como la naturaleza de la difraccion.

Durante el crecimiento capa por capa en MBE, la superficie cambia periédica-
mente su morfologia debido a la nucleacién y fusién de terrazas en las capas de
crecimiento. La atenuacién de las oscilaciones y la recuperacion después del cre-
cimiento ocurren en una escala de tiempo considerablemente mas grande que el
periodo de las oscilaciones; esto puede ser interpretado como un incremento en
la rugosidad, que aprovecha un estado estacionario en el limite de la atenuacién
total de las oscilaciones. Cuando el crecimiento es interrumpido, la superficie se

vuelve plana al buscar un estado de equilibrio termodindmico.
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En el momento en que la ondulacién superficial debido a una larga longitud de
onda de rugosidad crea terrazas con tamafio promedio comparable a la distancia
media de nucleacién del crecimiento capa por capa, las oscilaciones se atentan.
El atenuamiento de las oscilaciones también puede ser debido a factores geomé-
tricos: Debido a que la densidad de flujo de la celda de deposicién generalmente
no se encuentra en la misma direccién que la normal de la muestra, la tasa de

llegada de 4tomos no es uniforme en toda la muestra[25].

1.4. Procesos 6pticos de peliculas delgadas

En principio, la determinacién de las amplitudes e intensidades de los haces de
luz reflejados o transmitidos por una pelicula delgada o por un sistema de varias
peliculas es sencilla. Simplemente configuramos las ecuaciones de Maxwell y
aplicamos las condiciones de contorno apropiadas. Sin embargo, en la practica,
las ecuaciones resultantes son complicadas y la evaluacién de las propiedades
de una combinacién dada de peliculas implica un tedioso calculo por lo cual es

apropiado realizar aproximaciones como se presenta a continuacion.

1.4.1. Reflexién en la superficie de un medio absorbente

La propagacion de un campo eléctrico en un medio absorbente puede ser des-
crita partiendo de las ecuaciones de propagacion de la luz en un medio transpa-

rente:

Eo, _ npcos¢y —nycosdy
E(—)’;J ng cos (Pl — N1 COS (Po

1p (1.3a)



16 Capitulo 1. Crecimiento y caracterizacion de heteroestructuras

Epr 21 oS ¢g
o = = f1p (1.3b)
0p 11 COS (g + 1 COS P1

g COS oy — 11 COS
05 _ Mocosfommeosdr _ (1.3¢)
Ey, 1o cos ¢y + 11 cos ¢y

+
Els 2ng cos ¢y

— = = t1g, 1.3d
Ej. 70 cos o + 11 cos ¢ Is (1.3d)

donde E; es el campo eléctrico eléctrico reflejado, E; es el incidente y E; es el
transmitido, para las polarizaciones s y p; ng y n; son los indices de refraccién
de los medios mientras que ¢y y ¢; son los dngulos de incidencia y transmision

respectivamente.

Al hacer el cambio del indice de refraccion para adaptarlo a un medio absor-
bente (n; = n; — ik;), estas expresiones se vuelven complejas y mds complicadas.

Con este cambio observamos que

sin 1 = —————. (1.4)

Entonces ¢; es complejo y por lo tanto no representa un dngulo de refraccion,
excepto para el caso especial en que hay incidencia normal ¢y = ¢; = 0. S6lo
para este caso, los coeficientes de reflexion de Fresnel pueden ser encontrados

facilmente (los cuales son los mismos para ambos componentes de polarizacion).

ng — nq + ikq

—_— 1.
n0+n1—ik1' (1.5)

g =T¥1p =

los cuales nos dan la siguiente expresion para la reflectancia de la superficie:
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(no—nl)z—l—k%
(ng—m) 2+ k%

R, =R, = (1.6)

1.4.2. Reflexion de un sistema de miultiples capas

El calculo de los coeficientes de reflexion puede ser extendida a el caso de cual-
quier namero de capas como ha sido descrito por P. Rouard[27] A.W. Crook[28]
y A. Vasiecek[29]. La aproximacién usada en este trabajo es que, dado que una
tnica pelicula limitada por dos superficies posee un coeficiente de reflexién efec-
tivo y un cambio de fase acompafiante, dicha pelicula puede reemplazarse por

una sola superficie con estas propiedades.

Se comienza con el borde junto al sustrato de soporte y se trabaja paso a paso
a través de las capas intermedias hasta la parte superior del sistema como se

muestra en la fig. 1.10.

—— T > aie'fr

Npy1

FIGURA 1.10. Esquema de Rouard para el manejo de reflexiéon de
capas mdltiples.
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Comenzando con dos peliculas con coeficientes de Fresnel 11, 1, r3 (para la luz
viajando de ng a ny), primero calculamos la amplitud y fase de la luz reflejada
por la capa inferior (d2). Escribiendo p, para la amplitud real y A; para la fase
tenemos que:

in,  T2+r3 e 20
p2e° =

1+ rorze 2o’ (1.7)

donde 4; es el cambio en la fase del haz atravesando la pelicula el cual estd dado

por:

2
51 = 77-[ n1d1 COS(Pl. (18)

Por lo tanto, la ec. 1.7 describe el coeficiente de Fresnel efectivo para la capa
1y y es usado en la correspondiente expresion para el coeficiente de Fresnel en
todo el sistema el cual ahora estarfa considerado como una pelicula de espesor

dy sobre una superficie con coeficiente de Fresnel es p, e'22_ De esto se obtiene,

‘ r1+ €2 e=201
et = s, 1.9
P1 1+ 102 eiB2 p—2iby ( )

donde al reemplazar p, y A, de la expresion 1.7 en la ec. 1.9 tenemos que:
pl eiAl _ 1 + s 6721'51 + 3 6721'(51 +52) + 717213 6721'51 (110)

Considerando ahora un sistema de k capas ( ec. 1.10), la capa inferior (1) tiene

un coeficiente de Fresnel dado por:
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2ib

' Tk +Tky1€

et = —, 1.11

o T T e e 2 (1D
donde Ay tiene la forma Ay = 1y — C.

Al formar el producto de esta tiltima expresién con su complejo conjugado, ob-

tenemos:

2 2
rs+r + 277111 COS20
k k+1 k'k+1 k (112)

2 _
P 1474 ZT%JA + 27y g41 COS20; .

Por lo que con estas dos tiltimas expresiones obtenemos las componentes de la

fase, las cuales son:

Tk41 SN 20y

tan gk = Tk 71 COS20)
(1.13)
_ Tl k+1 sin 2(51(
tan . = 147y cOs 20y

Entonces (i, 77x y por lo tanto Ay pueden ser facilmente encontradas de los coefi-

cientes de Fresnel en cada interfaz con el espesor de cada pelicula.

La (k — 1)-ésima capa es entonces obtenida reemplazando los valores obtenidos

anteriormente, obteniendo:

Ay ,—2i0;_
iN_q _ Te—1 +‘0kel k g~ “0k-1

1+ rp_1px €8k e~ 2% (1.19)

Pk-1€

donde py_1 y Ak_1 son calculadas en la misma manera y se repite el proceso
en todo el sistema hasta obtener finalmente el coeficiente de reflexién total del

sistema estd dado por p? (ya que p; es la amplitud real).
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1.5. Espectroscopia de reflectancia anisotrpica

La espectroscopia de reflectancia anisotrépica (RAS) es una técnica 6ptica no
destructiva la cual es capaz de operar en una amplia gama de entornos. RAS mi-
de la diferencia en reflectancia (Ar) de la luz polarizada en el plano de incidencia
normal entre dos direcciones ortogonales en el plano de la superficie (x, y) nor-

malizada a la reflectancia media (7). La sefial RAS puede expresarse como

AR _2(Ry~R,)

= , 1.15
R~ Ri+Ry (1.15)

donde Ry y Ry corresponden a las reflectancias de Fresnel para polarizaciénes a
lo largo de x y y, en forma respectiva. En general las sondas 6pticas no son sensi-
bles a la superficie debido al hecho de que, con la excepcién de algunos metales
de alta conductividad, la luz de la sonda penetra muchas capas atémicas en la
mayoria de los materiales opacos. Sin embargo, si el material que se esta pro-
bando tiene una estructura de cristal ctibica, la respuesta 6ptica lineal de bulto
a la luz de incidencia sera isotrépica. En dichos materiales y con tal geometria,
la reflectancia anisotrépica s6lo puede surgir de la anisotropia en la region de la
superficie o de los efectos no lineales al realizar la resta de dos orientaciones que

en el caso de no presentar anisotropias son equivalentes.[30]

El potencial de RAS como una sonda 6ptica no destructiva de superficies se in-
trodujo por primera vez en la década de 1980 [31, 32, 33, 34, 35, 36, 37, 38, 39, 40].
Los primeros trabajos se dirigieron al estudio de las superficies de semiconduc-
tores III-V y el impulso para el desarrollo de RAS, principalmente por Aspnes y
colaboradores[31, 32, 33, 34, 35, 36, 37, 38], fue la necesidad de una sonda 6ptica

en tiempo real para su uso en sistemas de crecimiento de semiconductores.
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1.5.1. Mecanismos de anisotropias 6pticas

Las anisotropias 6pticas de origen electrénico han sido importantes para aislar
los procesos 6pticos de la superficie de los relacionados con el bulto y los espec-
tros de reflectancia[41] de semiconductores y los espectros de reflectancia[42] y
elipsometria[43] de los metales. El enfoque aprovecha la simetria de cristal su-
primiendo por sustraccién la contribucién éptica isotrépica nominalmente do-

minante, pero no deseada, del bulto.

Las diferencias de reflectancias asociada al bulto se pueden describir de primer

orden en exx — €yy mediante la ecuacion de espectroscopia de modulacion:

R =Ry _ ge (2o (om =) (1.16)
R 7’15 (es - ea) !

donde exx y €yy son las componentes del tensor dieléctrico a lo largo de las di-
. . _ 2 o 2 1 f . d- 1/ . d. l
recciones x y y; €s = n; y €, = ng son las funciones dieléctricas promedio y los

indices de refracciéon del semiconductor y ambiente respectivamente.

Las diferencias de reflectancia de la superficie o el origen de la pelicula delgada

se pueden describir de primer orden en % por el modelo de tres fases:

Rx - Ry 87[d €Exx — €yy
_ 9 , 1.17

donde exx y €yy ahora se refieren a la superficie o fase de pelicula delgada, d es

el espesor efectivo de la fase y A es la longitud de onda de la luz.
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1.6. Potenciales de deformacion

Con el objetivo de poder modelar los efectos de deformacién que tienen en la
estructura electrénica de bandas de semiconductores, y por ende en sus propie-
dades 6pticas anisotrépicas, es importante mencionar el concepto de potenciales
de deformacién. Dichos potenciales de deformacién aparecen incluidos de ma-
nera formal en el Hamiltoniano Pikus-Bir, el cual describe mediante invariantes
en el momento angular, como es que dichos niveles electrénicos de un cristal

ctbico, en particular, se alteran.

Experimentalmente, se sabe que la aplicacién de estrés en un semiconductor ct-
bico en bulto conduce a una modificacioén de la brecha entre bandas (con presiéon
hidrostatica) y/o una separacién entre las bandas degeneradas para huecos pe-
sados y huecos ligeros (con tensién uniaxial o biaxial) [44]. Los primeros trabajos
sobre la influencia de la tensién homogénea en los niveles electrénicos (puntos
criticos en los semiconductores de tipo diamante y zincblenda) se pueden en-
contrar en [45, 46, 47, 48, 49, 50, 51]. A continuacién, se discute la manipulacién
de los Hamiltonianos del método k - p y cémo se ven modificados por efectos de
tension. Las estructuras de bandas resultantes seran analizadas para los siguien-

tes casos:

1.6.1. Transiciones en k = 0: puntos criticos Eq y Ey + Ag

Sin existencia de tension o interaccion spin-orbita, el borde de la banda de valen-
cia en k = 0 para un material con red cristalina de diamante o zincblenda es un
multiplete seis veces degenerado con simetria orbital I';5 (diamante) o I'i5(zinc-
blenda). La interaccién spin-orbita lleva esta degeneracion a un cuddruple mul-

tiplete p3/, y a un multiplete p;,, como se muestra en la fig. 1.11. La aplicacién
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de estrés uniaxial separa el multiplete p3,, y, ademads, por el componente de
presién hidrostatica desplaza el centro de gravedad del multiplete p3,» v p1,2
relativo a la banda de conduccién como se ilustra en el esquema de la fig. 1.11
donde las tres bandas de valencia han sido etiquetadas como v1, v2 y v3. Las
transiciones entre estas bandas de valencia y las bandas de conduccién I'15 han

sido etiquetadas como Ey(1), E¢(2) y Eg + A, respectivamente.

A partir de la separacion y desplazamientos de las diversas bandas se deter-
minan los potenciales de deformacién hidrostaticos y de corte del borde de la
banda de valencia. El acoplamiento por estrés inducido de v1 y v3 produce: a)
una variacién dependiente del estrés en la intensidad de Ey(1) y Eg + Ag y b)

una dependencia no lineal al estrés de las energias de estds transiciones.
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FIGURA 1.11. A la izquierda se muestran las bandas de valencia

(J = %,m] = j:§,j:% yJ] = %,m] = i% en notacion esférica) y

la banda de conduccién mds baja en GaAs cerca de k = 0. A la

derecha se muestra el efecto de estrés de compresion en las bandas,
asi como sus transiciones permitidas.
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Se ha demostrado que el Hamiltoniano que describe los efectos de éstres aplica-

do e interaccién spin-6rbita para una banda en k = 0 toma la siguiente forma:

Hi(i) = —a® (exx + €y + €22) — 30D (L2 — %Lz)exx +cpl

— (6d') /V/3)[{Lx, Ly} €xy + c.p.], (1.18)

donde i es el indice de la banda, ¢, B denota los componentes del tensor de estrés,
L es el operador de momento angular, c.p. denota las permutaciones ciclicas con
respecto a los indices x, y, y z, y las cantidades entre llaves indican el producto
simetrizado: {Lx, Ly} = 1(LyL, + L,Ly). El parémetro a'!) es el potencial de

deformacién por presién hidrostatica para la i-ésima banda.

Debido a que experimentalmente solo puede ser medida la diferencia entre dos
bandas, solo es posible determinar el coeficiente relativo de presion hidrostatica
entre la banda de conduccion I'y(T'1) y las bandas de valencia I'y5 (I'15). Las
cantidades b)) y d() son potenciales de deformacién uniaxiales para simetria

tetragonal y romboédrica respectivamente.

El Hamiltoniano total esta dado por:

i = Heo +HY, (1.19)

donde Hs.,. es el Hamiltoniano de spin-orbita en la ausencia de estrés. La con-
tribucién por estrés al Hamiltoniano de spin-orbita no es considerado en este

punto.
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Se forma una matriz con este Hamiltoniano y las funciones de onda de cada una

de las bandas de la siguiente manera:

ZIERY (120

(L3133 (Bimidt) (L)

Esta matriz nos permite obtener las funciones de onda modificadas por el estrés
y con las cuales se puede obtener las nuevas probabilidades de transicién con el

siguiente elemento de matriz:

(e [H[Yy), (1.21)

donde Y. es la funcién de onda correspondiente a las bandas de conduccién y
Y, es la funcién de onda de la banda de valencia modificada por la presencia

de estrés.

Por otro lado, los valores propios encontrados en la diagonalizacién son la modi-
ficacion JE que sufre la funcién dieléctrica por el estrés, al sustituir este valor de
modificacion en la serie de Taylor de la funcién dieléctrica nos entrega la nueva

funcién dieléctrica modificada por el estrés:

de 1 0% 2.,
Ae = €+8(h )5E+2'8(h 72 OE (1.22)
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1.6.2. Transiciones directas en k # 0

Para los puntos criticos de los extremos de banda o interbanda en k # 0, el
componente de corte del esfuerzo uniaxial aplicado puede causar tres efectos: (1)
los estados de banda de diferentes vectores k, que estdn degenerados debido a la
simetria del cristal, pueden tener su degeneracién reducida dependiendo de las
proyecciones de sus vectores k sobre la direccion de la tension (separacion entre
bandas), (2) un rompimiento de las bandas orbitales degeneradas cuyos vectores
k no son paralelos a la tensién y (3) un acoplamiento inducido por la tensién
entre bandas vecinas. El segundo y tercer efectos mencionados anteriormente se

denotan como divisiones internas.

La teoria del potencial de deformacién para semiconductores ctibicos de mu-
chos valles fue considerada primero por Herring y Vogt [47] y por Brooks [46] y
posteriormente por Kane [50]. En la notacién de Brooks, el cambio hidrostético
inducido por el estrés y la divisién entre bandas de un extremo de la banda o un

punto critico entre bandas estdn dados por:

1 .
0E =1 - {gl(exx + €yy + €zz) + CZ[e - g(exx + €yy + ezz)]l} - n, (1.23)

donde fi es un vector unitario en la direccién de los extremos de la banda o punto
critico en el espacio k, 1 es la unidad diadic, y ¢; y &2, son los potenciales de

deformacién hidrostatica y potencial de corte de interbanda, respectivamente.

1.7. Descomposicion en valores singulares

Es posibible demostrar que si se tiene una matriz A de m x n (m > n), ésta se

puede factorizar como:
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A=UzVT, (1.24)

donde U es una matriz con columnas ortogonales de m X n, V es una matriz
ortogonal de n x n, y X una matriz "diagonal"de n x n. Los valores singulares

NONULOSdeAsonoy >0p, > ... >0, >0,conr < n.

Sielrango de A esr < n (idem para ATA), entonces 0,1 = 0,40 = ...05, = 0, yX
de n x n tendrfa una forma en bloques (un bloque diagonal D de r x r (pudiendo
ser r = n), a su derecha una matriz de ceros 0 de r x n — r, abajo a la izquierda
otra matriz de ceros 0 de n — r X r, y el dltimo bloque en la diagonal de ceros O

den—rxn—r:

T = , (1.25)

donde

oo 0

D=| . . .. (1.26)

o --- oy

Si r coincide con 17, D = X y esas matrices nulas O no apareceran.

Para encontrar la matriz ortogonal V primero determinamos una base ortogonal
{v1,...,0,} de vectores de R"" compuesta por autovectores de la matriz ATA de

n Xxn.
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V = [v1,0, ..., Un. (1.27)

Con respecto a la determinacién de la matriz U de m X n, primero observamos

que los vectores de J™
Avq, Avy,...Avy,

es un conjunto de n vectores, tal que dependiendo del 7, serdn r— ortogonales.
Esto se deduce de observar que para dos autovectores de ATA, v; y vjconi # j;

por ser ortogonales se cumple que

v]-TATAvi = va/\ivi =0 (1.28)

Asi Av; es ortogonal a Av; si son no nulos pues v; es ortogonal a v;.

Ahora recordemos que los valores singulares 0; = ||Av;||, y que los primeros r
(pudiendo ser r = n) son no nulos. Por tanto, podemos normalizar los Av;, con

i=1,...,r, considerando:

Av;
u; = Til’
para cada i = 1,..., 7, correspondientes a los ¢; no nulos. Eso garantiza que

[u1, ..., uy] son ortonormales en R™. Si r < n, también vemos que parar+1,...1,

ol ATAv; = 0l Ao, =0 (1.29)

si A; = 0, por lo tanto, 0; = ||Av;||?> = 0, luego Av; = 0, son nulos para i =

r+1..n.Eseesel casor < n.
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En ese caso hay que extender ese conjunto U = (U1, U, woey Uy, Up i1, oeey Up) para

tener n vectores ortonormales de ™.

La matriz U estard formada por las columnas ortonormales U = [u1, ..., Uy, |Fr41, ..., Un)-
Sim > n, U no es una base ortogonal de Re” "™ (también se puede extender U

agregando vectores del ortogonal del R(A)).
Con tales matrices V, U y L, se verifica que [52, 53]

A =UxVvT

1.7.1. Reconstrucciéon de espectros de reflectancia anisotrépica

De un conjunto de espectros de RA, es posible obtener los valores singulares
diferentes de cero y estas son las bases con la cual mediante una combinacién de

estas es posible reconstruir el espectro de la siguiente forma:

AR
R =c1B1+cBy+c3B3+ - - - (1.30)

donde B; son las bases obtenidas por SVD y c; es el coeficiente de amplitud de

cada base requerido para reconstruir el espectro de RA.
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Capitulo 2

Detalles experimentales

En este Capitulo se describen las caracteristicas y el proceso de crecimiento de
las heteroestructuras de AlAs/GaAs por el método de epitaxia de haces mole-
culares, asi como la instrumentacién empleada para la medicién de la espectros-

copia de reflectancia anisotrépica y patrones de intensidad RHEED.

2.1. Crecimiento de heteroestructuras por MBE

Para la elaboracién de este trabajo fue usado un sistema de crecimiento por haces
moleculares modelo Riber 32 el cual tiene una presién base del orden de 1011

Torr. Los crecimientos se realizaron sobre sustratos de GaAs (001).

Incorporado al sistema de MBE se encuentra un cafién de electrones con un vol-
taje de 12kV y una corriente de 1.5A los cuales inciden en una pantalla de fésforo
donde se detectan los patrones con una cdmara analégica la cual al pasar por un

conversor DAC se almacenan las imédgenes obtenidas durante el crecimiento.

La temperatura de la celda de bulto de arsénico fue fijada en 340°C y la celda de
cracker en 500°C. Es posible variar la presiéon de arsénico mediante un sistema

compuesto por un motor de pasos conectado mediante una banda a la perilla



32 Capitulo 2. Detalles experimentales

que permite variar la presion. Esta presion es medida con un potenciémetro
el cual se encuentra acoplado al motor de pasos. Con esta configuracién fue

seleccionada una presién de 5 x 10~ Torr.

La temperatura de la celda de Al seleccionada fue de 1035 °C con la cual al
hacer la correspondiente calibracién arroja una razén de crecimiento de AlAs de

0.16 ML/s.

El sustrato se llevé a una temperatura de 600 °C donde se crece una capa col-
chén de GaAs durante 60 minutos para posteriormente llevar el sustrato a una
temperatura de 510 °C para comenzar el crecimiento de AlAs el cual fue hecho

en tres partes las cuales se describen a continuacion:

2.1.1. Primer crecimiento

La metodologia del primer crecimiento fue realizada con la intencién de obser-

var la evolucion de los espectros de RA con el espesor de la capa de AlAs.

Se realizaron crecimientos con un tiempo de obturaciéon de la celda de 780ms
para obtener 0.125ML con un total de 15 pasos para llegar a un total de 1.875ML

de espesor:

Paso Tiempo de apertura de celda (ms) Espesor Total (ML)

1 780 0.125
2 780 0.250
3 780 0.375
4 780 0.500
5 780 0.625
6 780 0.750
7 780 0.875
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Paso Tiempo de apertura de celda (ms) Espesor Total (ML)

8 780 1.000
9 780 1.125
10 780 1.250
11 780 1.375
12 780 1.500
13 780 1.675
14 780 1.750
15 780 1.875

TABLA 2.1. Tiempos de crecimiento para la primera etapa

2.1.2. Segundo crecimiento

Se creci6 una capa colchén de GaAs durante 60 minutos para volver a comenzar

un crecimiento donde se realizaron los siguientes pasos de crecimiento:

Paso Tiempo de apertura de celda (ms) Espesor Total (ML)

1 1170 0.1875
2 390 0.250
3 780 0.375
4 780 0.500
5 1560 0.750
6 1560 1.000
7 1560 1.250
8 1560 1.500
9 780 1.675
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Paso Tiempo de apertura de celda (ms) Espesor Total (ML)

10 780 1.750
11 2340 2.125
12 780 2.250
13 1560 2.500
14 6240 3.500
15 3120 4.000
16 6240 5.000
15 312000 55.000

TABLA 2.2. Tiempos de crecimiento para la segunda etapa

Una vez finalizado el crecimiento y que el sustrato regresa a temperatura am-

biente se realiza una mediciéon de RAS.

2.1.3. Tercer crecimiento

Partiendo de las condiciones del crecimiento anterior se continué la deposicién
de AlAs y esta vez sin crecimiento previo de capa colchén de GaAs. En dicho
crecimiento se tomaron tiempos de deposicién mayores con la finalidad de ob-
tener espesores mucho mayores a los obtenidos previamente siendo estos los

siguientes:

Paso Tiempo de apertura de celda (ms) Espesor Total (A)

1 81835 200
2 419664 400
3 419664 600
4 209832 700
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Paso Tiempo de apertura de celda (ms) Espesor Total (A)

5 209832 800
6 209832 900
7 209832 1000
8 1049160 1500
9 1049160 2000
10 3147480 3500
11 3147480 5000
12 4196640 7500

TABLA 2.3. Tiempos de crecimiento para la tercera etapa

Nuevamente al finalizar el crecimiento y llegar a temperatura ambiente en el

sustrato se realiza una medicién de RAS

2.2. Sistema de Espectroscopia de Reflectancia An-
isotropica

La espectroscopia de reflectancia anisotrépica se realiza con un montaje basado
en el propuesto por Aspnes [37] (fig. 2.1) el cual consiste en una lampara de
Xenén de 75W, cuya emision de luz pasa a través de un prisma polarizador tipo
Rochon para posteriormente atravesar la ventana de cuarzo sin esfuerzos del
sistema de MBE para incidir sobre la muestra la cual se encuentra orientada a
45° de la direccién cristalografica [110] y [110]. El haz reflejado pasa a través de
un modulador fotoeldstico (PEM) seguido de un segundo polarizador el cual

acttia como analizador al seleccionar la luz polarizada debido a los efectos de
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interaccién con la muestra. Finalmente, la luz es enfocada y colectada por un
monocromador (John-Ivon Micro HR, 900 1 nm™1!) [54]. La luz dispersada es
colectada por un fototubo para ser analizada en conjunto con un multimetro, un

amplificador Lock-in y un software realizado mediante LabVIEW.

[110]

[110]

Ventana ép tica
Muestra

Ei

Polarizador

Lampara
de Xenon

PEM

Analizador

Monocromador

FIGURA 2.1. Esquema de la configuracién 6ptica empleada para la
medicién de espectros de RA [54]

El procedimiento de medicién inicia obteniendo el espectro de RA para cada
una de las orientaciones mencionadas anteriormente antes de comenzar el cre-
cimiento con el fin de obtener la suma algebraica de esta la cual se interpreta
como una componente pardsita la cual posteriormente se resta al resto de los
espectros. Adicionalmente se obtiene la medicién de los datos entregados por la
instrumentacién sin incidencia de luz para aumentar la exactitud de la medicién

final al compensar los datos con este parametro aunado a la obtencién de varias
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medidas en cada punto que conforma el espectro para obtener el promedio de

estas.

Los pardmetros configurados para la medicién de RA son los siguientes:

Pardmetro Ntmero de mediciones
Offset de Reflectancia 100
Offset de AR 100
Reflectancia 8
AR 8

TABLA 2.4. Parametros de mediciones para espectros de RA

Los espectros se obtuvieron con pasos de longitud de onda de 0.1 nm en un

rango de 230 a 750 nm.
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Capitulo 3

Resultados, analisis e interpretacion

En esta seccion se presentan las mediciones de los espectros de reflectancia an-
isotrépica y se discute la interpretacion de los mismo. Asi mismo, se incluyen
los modelos presentados en el Capitulo 1 para compararlos con las mediciones
experimentales y de esta manera asociar fendmenos fisicos a la evolucién de la

RA durante el crecimiento epitaxial.

3.1. Resultados de reflectancia anisotrépica

3.1.1. Primer crecimiento

El resultado del primer experimento descrito en la seccién 2.1 se muestra en la
tig. 3.1 en la cual se seleccionaron espectros representativos del conjunto com-
pleto para la apreciacion del comportamiento del espectro de acuerdo a la depo-
sicion de AlAs. En la esquina superior derecha de la fig. se muestra el conjunto

completo de espectros, asi como el sentido de la evoluciéon de 0 a 2 ML de AlAs.



40 Capitulo 3. Resultados, andlisis e interpretacion

Longitud de onda (nm)
827 620 496 413 354 310 276 248

0.0014 ; ; . ; : :
=~ . En .
4.70x10%
00012 4+ « 1
< 0.00
0.0010 + 1
-4.70x10*
1 2 3 4 5
0.0008 4+ Energia (eV) 1
0.0006 + 1
@
o4
< 0.0004 + 1
0.0002 4+ 1
0.0000 4+ 1
e 0125ML
1 e 0500 ML |
0.0002 0.500 ML
e 1500 ML
-0.0004 4 2000 ML 1
15 2.0 25 3.0 35 4.0 45 5.0

Energia (eV)

FIGURA 3.1. Seleccién de los espectros de reflectancia para la pri-

mera sesién de crecimiento detallada en la tabla 2.1. En el inset se

puede observar el conjunto completo de la sesién. La flecha en el

inset, muestra la direccién en la que evoluciona el conjunto de da-
tos experimentales, a medida que la pelicula es sintetizada.

Usando el conjunto de las mediciones de RA se realiz6 el procedimiento de des-
composicion en valores singulares de donde se obtienen 17 bases diferentes, sin
embargo, se seleccionaron tres debido a que el resto tienen amplitud de préc-
ticamente cero. Estas bases se muestran en la fig. 3.2a) con el correspondiente
coeficiente de amplitud obtenido mediante el método de minimos cuadrados el
cual nos indica el peso de cada base para lograr la reconstruccion del espectro

de RA en la fig. 3.2b
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Longitud de onda (nm)
827 620 496 413 354 310 276 248 225
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-0.0025 t t t t t t t t
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FIGURA 3.2. A) Espectros base obtenidos mediante SVD del con-

junto de espectros correspondientes al primer crecimiento. B) Co-

eficientes de amplitud de cada base para cada espectro experimen-
tal.
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Para verificar la eficacia del método se realiza la comparativa de los espectros
experimentales con su respectiva construccién a partir de las bases de SVD y
amplitudes como se present6 en la ec. 1.30. Dicha comparacion se presenta en la
tig. 3.3 donde las correlaciones entre medidas experimentales y reconstrucciones

se presenta en la Tabla 3.1

Longitud de onda (nm)
1240 620 413 310 248 207

20ML -

T

——SWD
—— EXP.

+1.5 ML ]
1.0ML |
il w _
0.5 ML |
or w .

1 1 1 1

0.125 ML
5E-4 | ]
0k -

1 1 1 1

1 2 3 4 5 6
Energia (eV)

:

AR/R

FIGURA 3.3. Comparativa de los espectros de RA experimentales y

los generados mediante las bases de SVD. Los valores de la corre-

lacion entre el ajuste propuesto con el modelo de la ecuacién 1.30 y
los datos experimentales, se detallan en la tabla 3.1.
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Monocapas Correlacién r

2.000
1.500
1.000
0.500
0.125

0.997
0.998
0.994
0.996
0.986

TABLA 3.1. Correlacién de la comparativa realizada en la fig. 3.3

3.1.2. Segundo Crecimiento

Siguiendo el mismo procedimiento de anélisis que en el primer experimento,

en la fig. 3.4 se presenta la selecciéon de espectros representativos del comporta-

miento de acuerdo al espesor de AlAs para el segundo crecimiento.

0.0012

Longitud de onda (nm)

827 620 496 413 3

54 310 276 248 225

0.0008 ~

0.0004

AR/R

0.0000 ~

-0.0004 ~

-0.0008

| S 570x10"

15 20 25 3.0 35 40 45 5.0 55

Energ

ia (eV)

FIGURA 3.4. Seleccion de los espectros de reflectancia para la se-
gunda sesion de crecimiento detallada en la tabla 2.2.
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En esta ocasién, como ya fue mencionado en el capitulo 2 se creci6 hasta 55 ML y
se midi6 RA a temperatura de crecimiento y a temperatura ambiente, la compa-
rativa entre ambas mediciones se presenta en la fig. 3.5 donde se pueden apreciar
los desplazamientos en puntos criticos debido al cambio de temperatura.

Longitud de onda (nm)
827 620 496 413 354 310 276 248 225

0.0025 t t + + t

0.0020 -

oo0ts + 55.0 ML

o 0.0010 +
o4
<

0.0005 +

0.0000 +

1 \
-0.0005 + \'/
2.7GT 2.9
-0.0010 + + + + + + + + +
1.5 20 25 3.0 35 4.0 45 5.0 55

Energia (eV)

FIGURA 3.5. Espectros de RA con 55 ML de AlAs a 510°C y a tem-
peratura ambiente.

Las correspondientes bases de descomposiciéon en valores singulares y los coefi-
cientes de amplitud para la reconstruccién de espectros se muestran en la fig.

3.6a 'y 3.6b respectivamente
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FIGURA 3.6. A) Espectros base obtenidos mediante SVD del con-

junto de espectros correspondientes al segundo crecimiento. B) Co-

eficientes de amplitud de cada base para cada espectro experimen-
tal.
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Nuevamente se muestra la comparativa de los espectros experimentales y los
construidos a partir de las bases de SVD y sus coeficientes en la fig. 3.7 asi como

la correlacidon entre estos en la Tabla 3.2

Longitud de onda (nm)
1240 620 413 310 248 207

[5.000 ML ' ' ' ' ' '

o
T
1 L

—3SVD
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0F /\ﬁ/\\v |
1,500 ML

AR/R
o
T
L .

0.500 ML

0 ML
5E-4 |

1 1

1 2 3 4 5 6
Energia (eV)

FIGURA 3.7. Comparativa de los espectros de RA experimentales y

los generados mediante las bases de SVD.Los valores de la correla-

cién entre el ajuste propuesto con el modelo de la ecuacién 1.30 y
los datos experimentales, se detallan en la tabla 3.2.
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Monocapas Correlacién r

5.000 0.998
2.500 0.999
1.500 0.999
0.500 0.999
0.000 0.999

TABLA 3.2. Correlacién de la comparativa realizada en la fig. 3.7

Realizando la comparativa del comportamiento de los coeficientes de las fig.s

3.2b y 3.6b con el caso de la homoepitaxia de la referencia [55] cuyos coeficientes

se muestran en la fig. 3.8

RD coefficient amplitude

[ (4x) -

Ga-rich surface

GaAs/GaAs (001)

T=520 °C
1 ML : .
‘'« G.R.=0.19 ML/s»: < G.R.=0.13 ML/s =]
Ga-on
PR T S W T A NN TR S W T N S NN A AN NN A TN T SN N U T T
0 5 10 15 20 25

Epitaxial growth time (s)
(b)

FIGURA 3.8. Dependencia temporal de coeficientes C; para homo-

epitaxia de GaAs [55].
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En ambos casos se observa que se tiene una componente la cual su evolucién
consiste en cambiar de signo (Cy en la heteroepitaxia) el cual estd relacionado
a un estrés ortorrémbico debido la reconstruccion superficial y de manera se-
mejante el coeficiente C; de la heteroepitaxia puede ser atribuido a anisotropias

Opticas asociadas con la rugosidad superficial.

Al realizar una comparativa entre los espectros base encontrados de SVD entre
el primer experimento y el segundo (fig. 3.9) es posible encontrar diferencias de-
bido a que el segundo experimento tiene un mayor grosor en la capa de AlAsy
esto propicia la aparicién de contribuciones por las energias de AlAs mostradas
en la Tabla 3.3. Esto se observa en el espectro nlimero uno y tres principalmente;
mientras que el espectro restante conserva la estructura pero presenta un corri-
miento el cual puede ser atribuido a que dentro del procedimiento matemdtico
es posible que exista una mezcla de los componentes encontrados para la otra

base.
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FIGURA 3.9. Comparativa entre los espectros base de SVD encon-
trados para el primer experimento (linea negra) y el segundo (linea
roja). A) B1, B) B2, C) B3
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Realizando una segunda comparativa cualitativa con los espectros base de la
homoestructura de GaAs de la fig. 3.10 se pueden observar similitudes en los
puntos criticos mds significativos correspondientes a E; de GaAs, estas simili-
tudes se atribuyen a que en el crecimiento de AlAs sobre GaAs aun se observa
la informacién de reflectancia anisotrépica del sustrato modificada por la capa
de AlAs por lo cual es de esperarse que la informacién de dicho sustrato esté

presente en los espectros base de AlAs/GaAs.

0.4
GaAs (001) a)
03 L T=550 C B
0.2 -
01|
0.0 -
_01 1 ] 1 | 1 ] 1 | 1 ]
1.5 20 2.5 3.0 3.5 4.0

Photon energy (eV)

FIGURA 3.10. Espectros de bases obtenidos por SVD para la reflec-
tancia anisotrépica de GaAs(001) a 550°C [56].

3.1.3. Tercer crecimiento

En el caso del tercer experimento se presentan los espectros de manera indivi-
dual (fig. 3.11) debido a que para estos espectros se distingue un comportamien-

to de oscilaciones por interferencia en energias menores a 3.4 eV.
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De esto observamos que, en la fig. 3.11a se muestran los espectros que atin pre-
sentan un régimen de respuesta por parte de la pelicula, mientras que en la fig.
3.11b y 3.11c se muestran los espectros atribuidos a un régimen de respuesta por

interferencia en donde el AlAs presenta un muy bajo coeficiente de extincion.

En la inspeccién de los puntos criticos presentes en la forma del espectro de
RA a temperatura ambiente con 7500A presentado en la fig. 3.12 se observa que
corresponden a las energias de transicion E|), E| + A}, E1 y E1 + A; cuyos valores

se presentan en la Tabla 3.3.

Longitud de onda (nm)

827 620 496 413 354 310 276 248 225
0.0015 } } } } } } } } }

0.0010

AR/R

0.0005 ~

0.0000 ~

15 20 25 30 35 40 45 50 55
Energia (eV)

FIGURA 3.12. Reflectancia anisotrépica a temperatura ambiente
con el 7500 A de espesor de la capa de AlAs con las energias de
transicién presentes despues de la zona de interferencia.
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Pardmetro Energia (eV)

E; 3.02
Eo + Ao 3.32
Eq(1) 3.82
E1(2) 3.96
Ei(1) + A 4.03
E1(2) + A 416
E} 454
Ej} + A, 4.69

TABLA 3.3. Pardmetros energéticos para AlAs a temperatura am-
biente [6].

3.1.4. Potenciales de deformaciéon

Identificadas las energias de transicién que contribuyen en la reflectancia aniso-
trépica por rompimiento de simetria ctibica como se muestra en la fig. 3.13 para

el caso de las enegias E|) y Ej + A.

Se realiza el proceso para obtener las funciones de onda de las bandas debido a
la perturbacion por estrés a partir de las funciones de las bandas de valencia las

cuales se presentan en las Ecs. 3.1.
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rec

l"C

l"V

Sin estrés Con estrés

FIGURA 3.13. Niveles energéticos para puntos criticos de simetria
I' con y sin estrés. Cada transicion por bulto se divide en un doblete
debido al rompimiento de la simetria ctibica [57].

23 =5 (wrige-v)m (31a)

g,%> = %(z—ky) 1) — % ((x +i%(z —y)) ) (3.1b)

11)= e+ (i) e

Usando el procedimiento descrito en el capitulo 2 se obtienen los elementos de
matriz (ec. 3.2), corrimientos en energia (Tabla 3.3) y las funciones de onda per-

turbadas (ecuaciones 3.4).
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411 (—Saexx — 4ae,, + beyh? — beh? + 12\/§dexyh2>
Ae= [ 1 (—8aexx — Age,, — Sbey i + Sbe i + 4\/§dexyh2> (3.3)

33 _33+131+i\F11 (3.42)
2'2/p |2°2/) 3|22 31(2'2 ‘

1 1 2|11

BIV 3Ly, 133y V21l (3.4b)
22/, 22/ 3 |2'2 9 |22
11 11 2 2131
L1V 11 —i\ﬁ 33\, v2|31 (3.4¢)
22/, |2'2 3|2°2 9 |22

Con estos resultados y usando el formalismo de la referencia [57] se llega a ob-
tener el cambio en la funcién dieléctrica para cada punto critico presentado en

las ecuaciones 3.5 para EE) y ElO + AE) respectivamente.

3 dE?g
- 8E? dE

1/2  34E
Ae; <5E§,1 + 35Eil) + E# 1 (3.5a)

Aey = {2 _8\/6 {52” - 52"2] 32 +8\/6 {53'1 + 52'2] }82 (3.5b)
Los parametros JE; ; son proporcionales a los potenciales de deformacion de las
bandas de valencia y conduccién, 41 y J, son las energias de separacién spin-
orbita para la banda de valencia y conduccién respectivamente. De aqui se toma
la importancia de apreciar que el cambio para la transicién Eé es proporcional a
un término proporcional a la derivada de €; y a uno lineal; mientras que en el

!/ / . .
caso de E; + A, tiene solo un componente proporcional a €.
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3.1.5. Modelos de reflectancia

Conociendo el cambio en la funcién dieléctrica es posible usar el modelo de

reflectancia anisotrépica de la ec. 3.6.

22 2T, (3.6)

donde la reflectancia es calculada a partir de las funciones dieléctricas de las
tigS. 1.4, 1.5 y 1.2 en un modelo multicapa como se muestra en la fig. 3.14 donde
se propone que la interfaz no sea de manera abrupta y este constituida por una

combinacién de AlAsy GaAs.

GaAs

FIGURA 3.14. Esquema del sistema de multiples capas empleado

para modelar reflectancia. Se asume una capa intermedia de Al-

GaAs para considerar que no se tiene una unién abrupta y buscar
la contribucién por la interfaz.

Para lo cual se propone que Ae de la ec. 3.6 tenga la forma presentada en la ec.

3.7 por los factores obtenidos de la expresion 3.5.

Ae = A; g—z + Ase (3.7)
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Donde A; y A son usadas como variables de ajuste. Se realiza la expresion para
la reflectancia anisotrépica variando de manera individual las funciones dieléc-
tricas del AlAs, Aly5GagsAsy GaAs para obtener la contribucién de RA de cada
capa. La consideracion de una capa intermedia de AlGaAs es debido a que en
primera instancia se asume que no se tiene una unién abrupta y pudiese existir
una transicion entre AlAs y GaAs; sin embargo se encuentra que la contribucién
por dicha transicién es despreciable respecto a la reflectancia anisotrépica total.
Por este motivo se realiza el modelado con la variacién tinicamente en la capa

de AlAs el cual se observa en la fig. 3.15.

Longitud de onda (nm)
827 620 496 413 354 310 276 248 225

| — —— MODELADO
P SR —— EXPERIMENTAL 7
L I
o
5 07 '
-1+ I
-2 4+ I

15 20 25 30 35 40 45 50 55
Energia (eV)

FIGURA 3.15. Modelado de reflectancia diferencial dado por la ec.
3.6. La linea punteada indica la sefial dada por interferencia.
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De este modelo se observa que no es posible ajustar los puntos criticos de ma-
nera simultdnea debido al cambio en la longitud de penetraciéon de la luz para

AlAs, la cual se muestra en la fig. 3.20.

Longitud de onda (nm)

1240 827 620 496 413 354 310 276 248
500 } } } } } } } }

15,000 4

10,000 4
400 1
5,000

Penetration Depth (nm)

Energy (eV)

300 + ‘ ‘
1 2 3 4

200 +

Longitud de penetracion (nm)

100 +

0 t t t t t
1.0 1.5 2.0 25 3.0 3.5 4.0 4.5 5.0

Energia (eV)

FIGURA 3.16. Longitud de penetracién electromagnética de AlAs.

Debido a esto se realiza el ajuste de manera segmentada, haciendo uso de las
expresiones 1.16 y 1.17 donde al ser expresiones complejas se agrega una fase de
la forma ¢ para cambiar la contribucién correspondiente a bulto y superficial.
El ajuste realizado para los puntos criticos se presenta en la fig. 3.17. Para la
zona etiquetada "Transicién"se usa el modelo para RA correspondiente a bulto

sin embargo la fase nos indica que cuenta con una contribucién por la superficie.



60 Capitulo 3. Resultados, andlisis e interpretacion

Longitud de onda (nm)

354 310 288 287 286 284 283 282 279 276 272 270 267 264
0.0007 + 4 ; ; ; ; ; ; + + + + ;

B EXPERIMENTAL
—— MODELO

0.0006 +

TRANSICION

0.0004

AR/R

0.0003 +

0.0002 +

0.0001 4

0.0000

35 40 430 432 434 436 438 440 445 450 455 460 465 470

Energia (eV)

FIGURA 3.17. Modelado de reflectancia anisotrépica empleando
los mecanismos de anisotropia de las ecuaciones 1.16 y 1.17. Para
cada zona de ajuste se muestra la fase promedio.

3.2. Patrones RHEED

La obtencion de las imagenes RHEED consiste en capturar imdgenes cada 100 ms
durante el tiempo que permanezca abierta la celda de aluminio. Este conjunto
de imagenes es analizado seleccionando lineas y puntos para medir la evoluciéon
de la amplitud con el tiempo usando LabVIEW de National Instruments. En la
tig. 3.18 se muestra una captura de RHEED representativa y la configuracion

para medir las amplitudes de las diferentes componentes del patrén RHEED
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(A)

FIGURA 3.18. A) Imagen representativa de los patrones RHEED
obtenidos durante el crecimiento. B) Etiquetado de los perfiles(azu-
les) y puntos(rojos) cuya intensidad es analizada.

Las lineas etiquetadas como 1 y -1 corresponden a las lineas representativas del
bulto las cuales nos dicen el estado de la deposicién durante el crecimiento de
la misma manera que la linea central, etiquetada como C. Las lineas etiquetadas
como 0.5 y -0.5 corresponden a las lineas de reconstruccién las cuales indican
el estado de la superficie. Dichas lineas al ser analizadas con Mathematica es
posible realizar un diagrama 2D de la evolucién de amplitud con el tiempo el

cual se muestra en fig. 3.19.
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200

7
=)

100

Perfil RHEED (px.)

0 10 20 30 40 50
Tiempo (s.)

(a)

200

o
S

RHEED Profile (px.)
2
=)

50

Time (s.)

RHEED Profile (px.)

Time (s.)

(©)

FIGURA 3.19. Intensidad de los diferentes perfiles analizados para:
A) Perfil C, B) Perfil -1, C) Perfil -0.5
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De estas mismas lineas se selecciona un punto para medir su amplitud y realizar

las graficas presentadas en la fig. 3.20.

A WMNW\/\WMWNM

240 4+

1 WJ\/‘W‘VVWW

200

180 m
r\

140 4

Ampitud (u.a.)

120 4=

100 4=

80 ==

0 10 20 30 40 50 60 70 80
Tiempo (s)

FIGURA 3.20. Intensidad de los diferentes puntos analizados de los
patrones RHEED.

Esta informacién nos permiten hacer el andlisis y obtener informacién sobre la

frecuencia y diferencia de fases entre los diferentes spots (A¢;_g5, APc_1), asi
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como la constante de atenuacion de las oscilaciones (). Dichos datos se presen-

tan en la Tabla 3.4.

Pardmetro Valor

Tasa de deposicion  0.203ML/s

AP1_05 198°
Apc_1 118°
v —0.00052

TABLA 3.4. Pardmetros obtenidos de las mediciones de intensidad
RHEED

Adicionalmente se obtiene la intensidad de los puntos mencionados anterior-
mente pero en los patrones correspondientes al momento en que se realiza el
crecimiento de AlAs para realizar el comparativo de las intensidades con el com-
portamiento de los coeficientes de las bases SVD presentadas anteriormente. Di-

cha comparativa se presenta en las figs. 3.21 y 3.22

El comportamiento de intensidad RHEED presenta coincidencias respecto a los
coeficientes de SVD principalmente en la primera mitad en donde encontramos
cambios de pendiente similares principalmente en los coeficientes de la base B3
por lo que nos da el indicio de que el comportamiento y espectro base pendiente
de identificar (B3 y C3) tienen informacién respecto a la reconstruccién superfi-
cial asi como la rugosidad; sin embargo de momento no es factible atribuir un

fenémeno fisico a esta base del método matematico.
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AMPLITUD

0.00 0.25 050 0.75 100 125 150 1.75 2.00
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FIGURA 3.21. Comparativa de evolucion de patrones RHEED con
evoluciéon de coeficientes de las bases SVD para el primer experi-

mento
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AMPLITUD

0 2 4 6 8 10 12 14

74

37 _ —— N \/\///\'

) 0.5 \//\ _
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14 \ \ -
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FIGURA 3.22. Comparativa de evolucion de patrones RHEED con
evolucion de coeficientes de las bases SVD para el segundo experi-
mento
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Capitulo 4

Conclusiones

En este trabajo de tesis se ha presentado una serie de experimentos relacionados
con el crecimiento epitaxial de peliculas de AlAs sobre GaAs(001), formando in-
herentemente una interfaz que tiene una importancia tecnolégica enorme. Los
experimentos se llevaron a cabo en una cdmara epitaxial que forma parte de
un sistema de crecimiento basado en la técnica de epitaxia con haces molecula-
res, a temperaturas de aproximadamente 510°C. Simultdneamente se realizaron
estudios utilizando como sonda 6ptica la espectroscopia de reflectancia diferen-
cial con el objetivo de detectar anisotropias Opticas, tanto de interfaces como de
superficie ocurrentes durante el crecimiento epitaxial de dicho sistema mencio-
nado. Adicionalmente, se emple6 difraccion de electrones de alta energia como
una guia para establecer las condiciones 6ptimas del crecimiento epitaxial. Los

resultados de este trabajo se pueden resumir de la siguiente manera:

I. A pesar de que en la interfaz AlAs/GaAs(001) es nominalmente fuerte-
mente anisotrépica (debido al cambio del tipo de cationes; i.e. Ga—:>Al),
se encontré que no domina los espectros de reflectancia anisotrépica en-
contrados en los experimentos. Esta conclusion se deriva en base a la mo-

delacién usando un sistema de multicapas y considerando una regién de
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IL.

II1.

IV.

transicién anisotrépica asociada a la interfaz.

Se extendi6 el andlisis basado en descomposicién en valores singulares
(SVD) a nuestros resultados experimentales, encontrdndose tres espectros
bases dominantes en amplitud; uno asociado fuertemente a los procesos
superficiales y uno que, aunque dominante, permanece constante, inde-

pendientemente del espesor de la pelicula de AlAs.

Para las primeras etapas del crecimiento de AlAs se encontraron marcadas
anisotropias que aparecen en los puntos criticos E{), Ej + Aj, E1 y E1 + A1,
las cuales sugieren que tienen origen de bulto modificadas por la superfi-
cie méas que por la interfaz. Por lo tanto, se utiliz6 un método perturbativo
basado en el modelo de Pikus-Bir que toma en cuenta deformaciones elas-
ticas de un material semiconductor ctibico; en este caso, una deformacion
ortorrémbica. En relacién a esto tiltimo, se propone que dicha deformacién
puede ser debida a dos factores: a) al pequefio desacople reticular entre
AlAsy GaAs y b) a que la reconstruccion superficial de AlAs esta fuerte-
mente deformada por dicho campo eldstico. A partir de la consideracién
del rompimiento de simetria asociado a la deformacién se usaron formas
de linea para la anisotropia 6ptica en la funcién dieléctrica y se modelaron

los espectros de linea, encontrdandose una buena correlacién cualitativa.

Aunado al punto anterior, se consider6 ademads el fuerte contraste en la
longitud de penetracion del fotén asociado a los puntos criticos Ej), E/, +
A}, E1 y E1 + A (energias mayores que 3.4 eV) asociados a AlAs y se obtu-
vo una mejor correlacién con los resultados experimentales (fig. 3.17). Esto
refuerza la propuesta de que las anisotropias 6pticas observadas en dicho

rango de energias son enteramente debidas al rompimiento de simetria de
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la pelicula de AlAs, modificada por los campos de deformacién existen-
tes asociadas al GaAs. Sin embargo, al seguir aumentando el grosor de la
capa de AlAs se tiene el inconveniente de que las franjas de interferencia
asociadas al efecto de Fabry-Pérot complican el andlisis proveniente de la

pelicula misma.

V. Dados los puntos anteriores se propone que la reflectancia anisotrépica es
atil para el estudio de procesos superficiales fisico quimicos durante las

primeras etapas de la formacién de peliculas AlAs/GaAs.

VI. Del andlisis de los patrones RHEED se observé que la evolucién de la am-
plitud de las franjas con respecto al grosor de AlAs presenta coincidencias
respecto a los coeficientes de SVD por lo que nos da el indicio de que la
base pendiente de identificar (C3) contiene informacién respecto a la re-
construccion superficial asi como informacién proveniente del bulto. Sin
embargo, de momento no es factible atribuir un fenémeno fisico a esta ba-
se de modelo matemadtico ya que también es necesario hacer la formacién

de bases fisicas a partir de dichas bases matematicas.

Finalmente, se espera que con este trabajo se contribuya con el entendimiento de
la formacion de este sistema, para poder establecer ala RA como una sonda 6pti-
ca complementaria a fin de controlar la estequiometria durante la formacién del
sistema AlAs/GaAs. De manera particular es necesario realizar experimentos
similares tanto a diferentes temperaturas de crecimiento y variando velocidades
de crecimiento y flujos de Al y As. Asi mismo, es necesario obtener los patrones
RHEED de la otra componente de la reconstruccién para un estudio més deta-
llado. Por otro lado, con relacién a la presencia de la interface, queda abierta la

posibilidad de que debido al hecho de que ésta no se encuentre perfectamente
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formada, ésta cause que no presente anisotropia apreciable. Por lo tanto, al ser
dicha interfase abrupta es cuando sea observable y dominante la anisotropia.
Esto daria como indicio de la perfeccion lateralmente uniforme en una regién

macroscopica del sustrato.
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Apéndice A

Potenciales de deformacion:

Funciones de onda perturbadas

Mediante éste codigo empleado en Mathematica, fueron calculadas los elemen-
tos de matriz, funciones perturbadas y probabilidades de transicién en k=0 con

un estrés ortorrémbico siguiendo la teoria mencionada en el Capitulo 1.
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(* H=-2 (Exx+Eyy+€27) ~3b (sz—%Lz)exx+(Ly2—%LZ)eyy+(Lzz—%Lz)eZZ)—Z(Gd/\/?) (TLX,Ly}€xy)

i 3 k
L=ihFxV=1ih|{ x y z |=ih(1(y0z-2z0y) +J (z0x-x02) +k (x3y -yox))
ox 0y Oz

Ahora se considera lamanera en que actuaria el operador
de momento angular para cada variable usando la siguiente notaién :

X (4]
Lx{y}:{—jhz}

z ihy

X (] 0
sz{y}:Lx{—jhz}:{y}

z ihy z

De esta manera se obtienen todas las maneras en que actua el operador para cadavariable. x)

(%]
Lx=1h | -z |;

y

z
Ly=1h 0];

-X

-y
Lz=1ih| X |;

0

%]
LxS=1%|y |;

z

X

LySs=hn*|0o |;

N

x

LzS = h?

<
-

[

x

LS = 2 h?

<

N

X

y
0

AC = -1

)

HOC=-a (el +€2+€3);
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1 1 1 2 (6d) .
HOS =-3b LxS—fLS) el + (LyS—fLS) €2+ [LZS—fLS 63) - (AC e4) // MatrixForm;
3 3 3 V3
el =e2;
(xFUNCIONES DE ONDA OPERADAS CON EL HAMILTONIANO=)
1
KET1 = ——
V2
[(HOC*X+HOS[[1, 1, 11]) + ((HOC+z +HOS[[1, 3, 1]]) - (HOCxy + HOS[[1, 2, 1}]))J*U;
V2
KET2 ! (HOC HOS[[1, 3, 1]] + HOC HOS[[1, 2, 1]]) U !
= — * Z + y 2 + *Yy + y 2y *U ——
V3 Ve
HOC»x + HOS[[1, 1, 1]] + (HOC+z + HOS[[1, 3, 1]] - (HOC*y + HOS[[1, 2, 1]])) | = A;
V2
1
KET3 = —— (HOC+z +HOS[[1, 3, 1]] +HOCxy + HOS[ [1, 2, 1]]) »U +
Ve
! [HOC HOS[[1, 1, 1]] (HOC * ( ) +HOS[[1, 3, 1]] -HOS[[1, 2, 1]]) A
e * X + 5 N + * (Z-Y) + > > - > > *Aj;
V3 V2
(xFUNCIONES DE ONDA SIN OPERAR«)
1 i
BRA1l = — x(zy)J*U;
V2 V2
1 1 i
BRA2:(z+y)*U(x(zy)]*A,
V3 Ve U 2
BRA3 ! ( ) = U ! ( ! ( ) A
=—(Z2+Yy)*xU+ X-—(z2-Y *A;
Ve 3 V2
F1 ! ! ( )] u
=— | X-—(Z2-Y *Uj
V2 V2
F2 ! ( ) = U ! ! ( ) A
=—(Z2+Yy)*xU- — X+ zZ-Yy * Aj
V3 Ve V2
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1 1 i
F3=—— (z+y)*xU+ [x+ (z-Y)

Ve V3

AUX111 = BRAL « KET1;
AUX211 = AUX111 // Expand;

AUX311 = AUX211 /. {x*y >k, X%z >m, y*z—>n, UxA>R};
AUX411 = AUX311 /. {k>@, m>08, n >0, R>0);
AUX511 = AUX411 /. {x>1,y—1, z->1, U>1, A>1};

M11 = AUX511 // FullSimplify;

(*SE HACEN TODOS LOS ELEMENTOS DE MATRIZ CAMBIANDO LOS ULTIMOS DOS DIGITOS DE LOS "AUX"x)

AUX333 = AUX233 /. {xxy >k, x*z->m, yxz->n, UxA->R};
AUX433 = AUX333 /. {k>0, m>0, n>0, R>0};
AUX533 = AUX433 /. {x>1,y—>1,z-51,U=>1, A51};

M33 = AUX533 // FullSimplify;

M11 M12 M13
M21 M22 M23
M31 M32 M33

M=

k)

{A1, A2, A3} = EVAL = Eigenvalues [M];
EVEC = Eigenvectors [M];

Print ["ELEMENTOS DE MATRIZ"]
M // MatrixForm

Print ["EIGENVALORES"]
EVAL // MatrixForm

Print ["EIGENVECTORES"]
EVEC // MatrixForm;

M21

F1P = F1 + *F2 +
A2 -21 A3 -21

= F3 // Unevaluated;

M12 M32
F2P=F2+ ——— «F1+ ——— %« F3 // Unevaluated;
Al - a2 A3 - 22
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M13 M23
F3P=F3+ —— «F1+ ——— xF2 // Unevaluated;
Al - 23 A2 - A3

(*PROBABILIDADES DE TRANSICION=x)

1

EP = — {1, 1, 0}.{px, py, pz};
V2

F1C =S« U;

F2C =S+ A;

PROV111 = F1C = EP » F1P // Expand;

PROV211 = PROV111 /.
{U*A%@, SxpX*X—>P, Sxpy+y->P, S«xpX*xz2->5Q, SxpX*xz2->Q, Sxpx+xy->2Q, Zz*py*X%ZQ,
X apy«X >0, X2xpyxy >0, X2xpxxy >0, Z2xpy+«2-50, Z2xpx+2-50, Y2 «py+z -0,
Y24pxxy -0, X2xpyxz2-0, Z2xpyxy >0, Y xpx+«x—>08, Y xpy«x—>0, Z2xpx+Xx-0};

PROV311 = PROV211 /. {U->1, A>1, Q>0} // FullSimplify;

PROV411 = CoefficientRules [PROV311, {P, Q}]

Print ["CONDUCCION 1 - VALENCIA P. 1"]

PROV511 = P« FullSimplify [PROV411[[1, 2]]] + @« FullSimplify [PROV411[[2, 2]]];

Abs [P x FullSimplify [PROV411[[1, 2]]]]?

PROV112 = F1C « EP » F2P // Expand;

PROV212 = PROV112 /.
{U*Ae@, S«*pX*X—>P, Sxpy«y—->P, Sxpxxz2->Q, S«px+xz2->Q, Sxpx+y->72Q, Zz*py*XQZQ,
X2xpy«x—0, X2upysy >0, X2xpx+y—>0, Z2«py*z2-50, Z2xpx+«2-0, Y2 xpy»2z-0,
Yz*px*yae, Xz*py*zae, Zz*py*yae, YZ*pX*x»e, Yz*py*xae, ZZ*pX*xee};

PROV312 = PROV212 /. {U->1, A->1, Q> 0} // FullSimplify;

PROV412 = CoefficientRules [PROV312, {P, Q}]

Print ["CONDUCCION 1 - VALENCIA P. 2"]

PROV512 = P »x FullSimplify [PROV412[[1, 2]]] + @« FullSimplify [PROV412[[2, 2]]];

Abs [P x FullSimplify [PROV412[[1, 2]]] 12

PROV113 = F1C « EP » F3P // Expand;

PROV213 = PROV113 /.
{UxA>0, SxpxsX—>P, Sxpyxy—>P, S«px+2-Q, Sxpx+2->Q, Sxpx*y->2Q, Z2xpy+x->Z2Q,
X2 apy xXx >0, X2xpyxy >0, X2«px+y >0, Z2«py«z2-0, Z2«px+2-0, Y2«py«z -0,
Y2upxxy 50, X2xpy*250, Z2xpy*xy >0, Y2 upx*xx—>0, Y2xpy x>0, ZZ*pX*xee};

PROV313 = PROV213 /. {U—>1, A>1, Q> 0} // FullSimplify;

PROV413 = CoefficientRules [PROV313, {P, Q}]

Print ["CONDUCCION 1 - VALENCIA P. 3"]

PROV513 = P « FullSimplify [PROV413[[1, 2]]] + @ « FullSimplify [PROV413[[2, 2]]];

Abs [P + FullSimplify [PROV413[[1, 2]]]]?
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PROV121 = F2C » EP » F1P // Expand;
PROV221 = PROV121 /.
{U*Ae@, S«pX*X—>P, Sxpy+y—->P, SxpX+x2-5Q, S*xpx+xz2->Q, Sxpx+xy->72Q, Zz*py*XQZQ,
Xapy xX >0, X2xpyxy >0, X2xpxxy >0, Z2«py*2-0, Z2«px+2-0, Y2 xpyxz-0,
Y2 xpxxy >0, X2 xpyxz-0, Z2xpy*y -0, Y xpX*Xx >0, Y xpy«x >0, Z2xpX«Xx-0};
PROV321 = PROV221 /. {U>1, A>1, Q- 0} // FullSimplify;
PROV421 = CoefficientRules [PROV321, (P, Q)]
Print ["CONDUCCION 2 - VALENCIA P. 1"]
PROV521 = P+« FullSimplify [PROV421[[1, 2]]] + © « FullSimplify [PROV421[[2, 2]]];
Abs [P « FullSimplify [PROV421[ [1, 2]]]]2

PROV122 = F2C = EP « F2P // Expand;

PROV222 = PROV122 /.
{U*Ae@, SxpX*xX->P, Sxpy+y—->P, S«xpx+*z2-5Q, SxpX*xz2->Q, SxpXxxy->27ZQ, Zz*py*vaQ,
X2 apy«x—0, X2xpy sy >0, X2apx+«y >0, 22«py«2-0, Z>+px+2-0, Y2 xpy+2-0,
YZ*pX*yee, Xz*py*zee, Zz*py*yee, Yz*pX*X%O, Yz*py*XeQ, ZZ*pX*xee};

PROV322 = PROV222 /. {U->1, A>1, Q- 0} // FullSimplify;

PROV422 = CoefficientRules [PROV322, {P, Q}]

Print ["CONDUCCION 2 - VALENCIA P. 2"]

PROV522 = P xx FullSimplify [PROV422[[1, 2]]] + @« FullSimplify [PROV422[[2, 2]]1];

Abs [P x FullSimplify [PROV422[ [1, 2]]]]°

PROV123 = F2C » EP « F3P // Expand;

PROV223 = PROV123 /.
{U*Ae@, SxpX*X->P, Sxpyxy->P, S«xpx+*z2-5Q, S«xpX*x2->Q, Sxpx+xy->2ZQ, Zz*py*erQ,
X apy«Xx—0, X2xpyxy >0, X2xpx«y >0, Z2«py+«2-0, Z>xpxx2-0, Y2 xpy«z -0,
YZ*pX*y%B, Xz*py*zae, Zz*py*yae, YZ*pX*XAG, Yz*py*xee, ZZ*pX*XaQ},‘

PROV323 = PROV223 /. {U>1, A>1, Q> 0} // FullSimplify;

PROV423 = CoefficientRules [PROV323, {P, Q}]

Print ["CONDUCCION 2 - VALENCIA P. 3"]

PROV523 = P xx FullSimplify [PROV423[[1, 2]]] + @ » FullSimplify [PROV423[[2, 2]]];

Abs [P » FullSimplify [PROV423[[1, 2]]]]?
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Apéndice B

Reflectancia de un sistema multicapa

El ajuste de reflectancia anisotrépica se realiz6 en Mathematica utilizando va-
riables manipulables para encontrar los valores de ajuste correctos. El codigo

usado fue el siguiente:
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SetDirectory["C:\\Users\\Rodolfo Martinez\\Documents\\MBE\\Reflection And Transmition"];

Cl1l = Import ["AlAs.txt", "Table"]; (%)
C2 = Import["Comp.txt", "Table"];

C3 = Import["Comp.txt", "Table"]; (*=x)
C4 = Import["GaAs.txt", "Table"];

DA = Import["DAlAs.txt", "Table"];

Ref = Import["Ref.txt", "Table"];

ER = Re
RR = Re
N1=C1
N2 = C2
N3 =C3

£ [ALL,
.F
[
[
[

N4 = C4[
[
[
[
[
[
A

All,

I

Bl

[
[

[

[

[All,
[All,
[All,
[All,
[All,
[All,
[All,
[All,
[All,
[

e e

. e

K1=-C1
K2 =C2
K3 =0C3
K4 = C4
EV=C1
DAL =D

[

A
A
A
A
[All,

[

[

P W w w wNNNDNDN
| NG Yot i v i i Y NS Y
U U VR U
-

e we
[

ND = Length [EV];
Ne = {};
For[i=0, i <ND, i++,
AppendTo[N@, 1];
]

CRI1 =N1 - i *K1;
CRI2 = N2 - i »K2;
CRI3 =N3 - 1 xK3;
CRI4 =N4 - i »K4;

WL = 1239.8 / EV;

NO - CRI1
r=— - ——;
NO + CRI1
CRI1 - CRI2
r2= ———;
CRI1 + CRI2
CRI2 - CRI3
r3i= —;
CRI2 + CRI3
CRI3 - CRI4
r4g = —

CRI3 + CRI4’
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r={rl, r2, r3, rd};

ADer = 0.00000001;
CRI1P = (N1 + ADer) - i = (K1 + ADer) ;
CRI2P = (N2 + ADer) - 1 = (K2 + ADer) ;

N@ - CRI1P
riP= ————;

N@ + CRI1P

CRI1P - CRI2
r2P = H

" CRI1P + CRI2’
rP = {r1P, r2P, r3, r4};

CRI1 - CRI2P

0] )T ———
CRI1 + CRI2P

o CRI2P - CRI3
" CRI2P + CRI3’

rPP = {rl1, r2PP, r3PP, r4};

AUX = ListPlot [Transpose[ {ER, RR} ], PlotRange —» All, Joined - True, PlotStyle - Orange];

Manipulate [Show [Listplot [Transpose [ {ER + OF2, A xRR + OF1} ],

Joined - True, PlotStyle - Orange, PlotRange » {-2.5, 3}], ListPlot |DATOSREF =

25 .
2 iy (R -2i+2% d2+ (CRI2)

r3+rd«e
" Ler3ardse i O ) " 2142 d1s (CRIL
3« YL
Tr‘ansposeHEV, a*Re{ 1/ rl+ - w @ 21x dbx (CRIL)
21+ 27 43+ (CRI3) . 2n
14 P2y M3irde v o2 ]L*t‘T d2« (CRI2)

27
~2i% =" d3«(CRI3)
1+r3+«rdxe WL

2
21+ 27 d3+ (CRI3)

B an

r3+rdxe WL -2 ix = d2« (CRI2)

r2 21427 434 (RI3) € "

1er3ardse - ~21+2" d1« (CRI1)

1+rlx * @ WL
2m
“2ix-" d3« (CRI3) .2
142 s r3erde v @ 21% 5 d25 (CRI2)

27
~2ix = d3x (CRI3)
1+r3xrdxe WL

2
ix " d3« (CRI3)
WL

r2 4 r3irdie -2 1*%412*(@12)

* @
2
~2i+ " d34 (CRI3) .2
Conjugate rl o+ 1+r3xrdxe N: . e—Z ]L*Wdl*(CRII) /
~2ix 2" d34 (CRI3) .
14 P2 5 M3erdse M v o2 1*%%2* (CRI2)

2m
214" d3+ (CRI3)
1+r3xrdxe We
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27
i« " d3« (CRI3)

r s r3erdee ” *efzmi{dz*(c»zn)
2
1401« 1er3srdse - w PR ve? ix27 d1+ (CRID) . 1
2
1412« r3erdee 2w B re? %22 2 (CRI2) ADer
T 2»
Ler3ardre 2t 3¢ (CRI3)
rerdse i B O 242" d24 (CRI2)
“ Z2i%20 d2
r2P + - * e [
-2 i»—— d3« (CRI3) b3
Re 1P + 1er3urdse 2w 3 () o @2 %5 dle (CRITP) /
2
14+ p2p 4 _M3rrdxe 2 iy 93 (CRI3) e i*i‘%dZ*(CRIZ)
Ler3era efzu%dz«{cms,
P
L2
rop + r3ipdse 2w 4RI ve2 ix27 d2x (CRI2)
2m
- «— d3x
14 p1P « 1er3ardre o BT ve? ix 2 dl« (CRI1P)
BEL . -
1 pop . e 2:.2% 43, (R13) . e—Zi*%dZ*(CRIZ)
2 K
1ir3xrdre Zlfﬁd3x (CRI3)
ijleBx(CRIB\ 2
pop 4 r3erase "W P 2u 3 a2 (cRI2)
2m
. Ler3urdse * w7 (1) ~2 i+ 27 d1x (CRI1P)
Conjugate riP + - * € [
~2i+ 2" d34 (CRI3) 27
1 4 p2P & _M3irdxe m” 5 @ 2 i* iy d2x (CRI2)
1+r‘3*r‘4*e72 i e d3x (CRI3)
2
P . P3ardre 2t 3 (CRID) . e—Zi*%dZ*(CRIZ)
2
~21ix d3« (CRI3) L2
1+ 1P « 1+r3xrdse W @ 2%y dlx (CRIIP) ] ]

2n
ix " d34 (CRI3)
WL

-2
1+ r2py Birdre M xe
ZJH:NL\ d3« (CRI3)

-2 fui’{ d2x (CRI2)

1+r3srdse

2
-2 i»— d3« (CRI3) .2
py 4 _r3erdre " « @2 i d2 (CRI2)

2
1r3urdse 21w 93 (R 2 %22 d1x (CRI1) /
*e Ty

rl+
1027 434 (CRI3)
WL

-2
r3+rixe
1+r2x o *
-2 i»— d3« (CRI3)
WL

~2ix 2% d2+ (CRI2)
e WL

1+r3xrdxe
25427 d34 (CRI3) 2
r3+rdxe W ’ ~2ix=" d2« (CRI2)
P2 + - e 2t
~2i% = d3x (CRI3) .o2m
1+r3xrdxe WL _ kil
14rl« +r3xrdx *QZI*WLd1*<CR11)

27
2ix—d3x (CRI3)
WL

r3+rixe
1+r2x — * @
fZJHIdS«(CRIS)

~2 %22 d2+ (CRI2)
WL

1+r3xrdxe

27
i+ — d3« (CRI3)
WL

pp 4 _r3irdse ’ ~2i+2% d2« (CRT2)

. * @
—2ix——d3«
1er3srdse 2w BT * 672 jl*i:: d1x (CRI1) /

27
2 1% =~ d3« (CRI3)
WL

1+0r2« r3+rixe - e
andB*(CRB)

Conjugate rl+
-2 i*% d2+ (CRI2)

1+r3+rdxe 2

27
~2ix d3« (CRI3)
r3+rdxe WL
r2 + * @

2m
2ix=" d3« (CRI3)
1+r3xrdxe WL
1+rl« * @

2
14124 r3irdie 2w (R re? ix27 d2+ (CRI2)

27
-2 ix—d3« (CRI3)
WL

2 EL" d2+ (CRI2)

-2 n*i—[ d1x (CRI1)

1+r3«rdxe
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81

2427 d3. (cr13) 2
r3srdie WL ~2ix" d2« (CRI2)
r2+ *e WL
-2+ d3. (cRI3) L2
N ! - * *
rl + 1:r3srdse WL % e 21 W dlx (CRI1)
25427 434 (cRI3) 25
r3irdee WL ~2ix>" d2« (CRI2)
1+r2x *e WL
27
. e d3s (cRT3)
16 1+r3srdse
(c1 DAL + c2 «N1) e'© -
2527 434 (cRi3) 2
r3irdse WL ! 21+ d2« (CRI2)
r2+ *e WL
24227 434 (cRi3) L
1+ rl«* 1ir3«rdse b;L « e—Z ix g 1« (CRI1)
—Zn—fdzo}(RH;
Lapgy IErae

2
~2 i« d3s (CRI3)
r3srdxe WL
r2+ *€

rl +

27
~2ix=—d3« (CRI3)
1:r3srdse WL

2
214" d2s (CRI2)
*@ WL
2
~2is— d3«(CRI3)
1+r3+rdxe WL

21027 2. (CR12)
WL

2m
2527 3. (eR13)

r3irdse WL

1+r2x

*€

Conjugate

27 K
~2ix = d3« (CRI3)
1+r3xrdse W

-2 %27 d1x (CRI1)
* @ WL
PETELITN (CRI2)

WL

2
2627 g34 (cR13)
r3irdse WL
r2+

3 *e
~2i+°" d34 (cRI3)
1+r3+rdse WL

1+rl«

27
2% d2« (CRI2)
WL

2
21+ d3« (CRI3)
r3:rd«e WL

1+r2%

21
2% d3x (CRI3)
1er3srdve WL

Joined - True, PlotStyle - Pur‘ple] ] ,

2
-2 ix— d2« (CRI2)
*e [

vo2 i*% d1x (CRI1)

Button["Export", Export["RDANTMAN_DR1.txt", DATOSREF, "Table"]], ,
{{d1, 750}, 1, 1000}, {{d2, 1}, 1, 1000, 1}, {{d3, 10000}, 1, 10000},

{{c1, 1}, -50, 50}, {{c2, 1}, -50, 50}, {{6, 0}, -, }, {{a, 1}, -10, 10},
({A, 1860}, 1, 10000}, [{OF1, -0.05}, -2, 2}, {{OF2, @}, -2, 2}
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