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Esta tesis presenta un estudio experimental sobre la sintesis de una heteroestructura de
hilos cuanticos de GaAs entre barreras de Alo:sGaossAs, utilizando un sistema de epitaxia
de haces moleculares y la auto-organizacion generada por el uso de substratos de alto
indice de GaAs (631). En paralelo, se realiz6 un estudio tedrico de la interaccion de muchos
electrones dentro de los hilos teniendo en cuenta las especificaciones de las muestras
crecidas. Para ello, se resolvié la ecuacion de Schrodinger considerando el potencial de
Yukawa mediante el método de elemento finito utilizando el software COMSOL
Multiphysics. El objetivo de este estudio es la fabricacion de hilos cuénticos con las
caracteristicas necesarias para explorar fendmenos fisicos tales como el transporte
electrénico, la formacion de un cristal de Wigner y proponer sus posibles aplicaciones.

El contenido de la tesis esta dividido en 5 capitulos. En el primer capitulo, para clarificar la
motivacion y objetivos de esta tesis, se da una breve descripcion del estado del arte del
tema de hilos cuanticos, resaltando su importancia y sus potenciales aplicaciones
tecnolégicas. En el capitulo 2 se presentan antecedentes sobre diversos tépicos utilizados
en el desarrollo de este trabajo, tales como fundamentos tedricos sobre semiconductores,
del crecimiento epitaxial sobre substratos de alto indice, del cristal de Wigner y la
descripcion del modelo de potencial efectivo de Yukawa para tratar el problema de muchos
cuerpos. El capitulo 3 esta dedicado a describir las técnicas experimentales de crecimiento
y caracterizacion utilizadas: sistema de epitaxia por haces moleculares para la sintesis de
los hilos cuanticos, microscopia de fuerza atémica para el andlisis morfol6gico de la
superficie de las muestras, analisis por fotoluminiscencia y fotorreflectancia. En el capitulo
4 se describen los pormenores sobre el disefio de la heteroestructura de hilos de
GaAs/AlGaAs con las condiciones adecuadas para realizar eventuales experimentos, las
condiciones de crecimiento y se describe también la interfaz fisica disefiada en COMSOL
Multiphysics que fue utilizada para resolver numéricamente la ecuacion de Schrédinger-
Yukawa. En el capitulo 5 se presentan y discuten los resultados obtenidos tanto del estudio
experimental como del estudio tedrico y, finalmente, se describe el trabajo a futuro de esta
tesis.



litracs

This thesis presents an experimental study about the synthesis of a GaAs quantum wires
heterostructure between Alp3s Gaoes AS barriers, using a molecular beam epitaxy system
and the self-organization generated by the use of high GaAs index substrates. (631). In
parallel, a theoretical study of the interaction of many electrons within the wires was carried
out taking into account the specifications of the grown samples. For this, the Schrédinger
eguation was solved considering the Yukawa potential utilizing the finite element method
using the COMSOL Multiphysics software. The objective of this study is the manufacture of
guantum wires with the necessary characteristics to explore physical phenomena such as
electronic transport, the formation of a Wigner crystal and propose their possible
applications.

The content of the thesis is divided into 5 chapters. In the first chapter, to clarify the
motivation and objectives of this thesis, a brief description of the state of the art of the subject
of quantum wires is given, highlighting its importance and its potential technological
applications. Chapter 2 presents background information on various topics used in the
development of this work, such as theoretical foundations on semiconductors, epitaxial
growth on high index substrates, the Wigner crystal, and the description of Yukawa's
effective potential model to treat the problem of many bodies. Chapter 3 is dedicated to
describing the experimental growth and characterization techniques used: molecular beam
epitaxy system for the synthesis of quantum wires, atomic force microscopy for the
morphological analysis of the surface of the samples, analysis by photoluminescence, and
photoreflectance. Chapter 4 describes the details about the design of the GaAs / AlGaAs
heterostructure of wires with the appropriate conditions to carry out eventual experiments,
the growth conditions, and also describes the physical interface designed in COMSOL
Multiphysics that was used to solve numerically the Schrédinger-Yukawa equation. In
chapter 5 the results obtained from both the experimental study and the theoretical study
are presented and discussed and, finally, the future work of this thesis is described.



A

Quiero agradecer especialmente al Dr. Esteban Cruz Hernandez por su dedicacion,
confianza, consejos y por su excelente asesoria brindada para el desarrollo de este trabajo.

A mis sinodales: el Dr. Miguel Angel Vidal Borbolla, el Dr. Hiram Joazet Ojeda Galvan, el
Dr. Maximo Lépez Lopez y al Dr. José Adrian Martinez Gonzalez por la revision de la tesis.

Al Dr. Edgar L6pez Luna y al Dr. Irving Eduardo Cortes Mestizo por su ayuda y por las
facilidades otorgadas en el laboratorio de espectroscopia.

A la Dra. Reyna Méndez Camacho por sus consejos en la parte teérica del trabajo.
A CONACYT por la beca otorgada para realizar mis estudios.

Al Departamento de Fisica del CINVESTAV por la ayuda brindada para el desarrollo de esta
tesis.

A mis padres y hermanos que siempre me mostraron su apoyo incondicional.

A mis amigos Carlos, Robert, Sergio, Enrique, Valentina y Perea por los consejos y por la
convivencia que volvia mas amena la estancia en CIACyT.



Indice

Capitulo 1. Introduccién

1.1 Aplicaciones tecnoldgicas de hilos cuanticos

1.2 Fabricacion de hilos cuanticos

1.3 Compuestos semiconductores IlI-V

1.4 Objetivo del trabajo de tesis

Capitulo 2. Fundamentos tedricos

2.1. Materiales semiconductores

2.2. Crecimiento epitaxial

2.3. Auto-organizacion

2.4. Confinamiento cuantico

2.5. Cristalizacion de Wigner

2.6. COMSOL Multiphysics (método de elemento finito)

2.7. Antecedentes

2.7.1 Substrato GaAs (631) — Nanoestructuras 1D

2.7.2 Modelo de potencial efectivo de Yukawa

Capitulo 3. Técnicas experimentales

3.1. Sistema MBE

3.2. Microscopia de fuerza atédmica

3.3. Fotoluminiscencia

3.4 Fotorreflectancia

Capitulo 4.- Condiciones experimentales y Diseno de la interfaz fisica

4.1. Disefio propuesto de la heteroestructura

4.2. Condiciones experimentales

4.3. Proceso del crecimiento

4.4. Interfaz fisica Schrodinger-Yukawa

Capitulo 5.- Resultados y Discusion

5.1. Diagrama de bandas de la heteroestructura delta dopada

5.2. Microscopia de fuerza atomica

5.2.1. ACF-2D

16
19
22
26
26
29
33
37
39
40

41
41
42

49
49
53
56
58
63
63
66
66
69
74
75

78
80



5.3. Fotoluminiscencia 83

5.4. Fotorreflectancia 91
5.5. Aproximacion tedrica de la interaccion electronica 94
Conclusiones 98
Trabajo Futuro 99
6. ANEXO 104
6.1. Determinacion de velocidades de crecimiento 104

6.2. Desorcion de oxidos 105




Capitulo 1. Introduccion

Desde hace unas décadas, el desarrollo tecnoldgico se ha acelerado y ha sido clave en la
mejora de la calidad de vida del ser humano. El &rea tecnoldgica de los materiales, que
abarca desde pequefios componentes electrénicos hasta aspas de un aerogenerador,
juega un rol muy importante en este acelerado avance, lo que conlleva un dinamico campo
de investigacién que busca ya sea para modificar propiedades de estos materiales o
mejorar alguna cualidad de estos. Algunos ejemplos incluyen continuar con el proceso de
miniaturizacion de circuitos eléctricos, fabricar materiales mas resistentes, aumentar la
eficiencia de celdas fotovoltaicas, entre otros muchos. Mas recientemente, se han
investigado y aplicado materiales semiconductores los cuales son de gran importancia en
la ciencia y la tecnologia por los nuevos fendmenos fisicos que presentan y por sus
aplicaciones en diferentes tipos de dispositivos electrénicos y optoelectronicos. En afios
recientes, la mayoria de los avances cientificos relacionados con este tipo de materiales
han sido logrados en el rea de la nanotecnologia.

La nanotecnologia es una rama de la ciencia que se encarga del estudio de la materia, pero
a una escala nanométrica ya que a esta escala se manifiestan propiedades diferentes a las
gque se observan a escalas usuales. Una definiciobn comun es la siguiente:

La nanotecnologia se dedica al estudio, disefio, sintesis, manipulacién y aplicacion de materiales
que tienen al menos una de sus dimensiones dentro del intervalo de 1 a 100 nandémetros (nm).
“Nano” es un prefijo griego que significa “enano” y nanémetro es una unidad de longitud equivalente
a la millonésima parte de un milimetro (10° metros), por lo tanto, el anteponer el prefijo nano a varios
términos significa que estamos tratando con una escala muy diminuta [1].

Una parte fundamental relacionada con esta rama de la ciencia es la investigacion de
nanoestructuras semiconductoras que presentan confinamiento cuantico, este
confinamiento puede ser en una dimensién (pozo cuantico), en dos dimensiones (hilo
cuantico) o en tres dimensiones (punto cuantico). A partir del primer trabajo realizado por
L. Esaki y R. Tsu en 1970, en torno al estudio del confinamiento cuantico en materiales
semiconductores [2], se generd un incremento en el interés cientifico por este tipo de
nanoestructuras. En el capitulo 2 abordaremos con mas detalle estos fundamentos fisicos.
A continuacion, se describen algunos trabajos clave relacionados con la sintesis de hilos
cuanticos y de su potencial tecnoldgico.

1.1 Aplicaciones tecnolégicas de hilos cuanticos

Los hilos cuanticos semiconductores han sido objeto de numerosos estudios tanto teéricos
como experimentales debido a su potencial aplicacion en nuevas tecnologias debido a los
efectos cuanticos que presentan. En especifico, estas nanoestructuras tienen potenciales
aplicaciones en el &rea de dispositivos electronicos y optoelectronicos [3], por ejemplo, en
transistores de
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efecto de campo (FET) de alta movilidad [4, 5] (donde el hilo cuantico actia como el canal
de unién entre la fuente y el drenador), laseres semiconductores de bajo umbral [6] y diodos
p-n [7]. Otra aplicacion de gran interés es la implementacién de compuertas logicas
cuanticas para computacion cuantica a partir de los cubits cuya diferencia principal con los
bits es que los cubits pueden tener los dos estados simultaneos 0 y 1 al mismo tiempo, esto
debido a la superposicion cuantica [8, 9]. También el conmutador electrénico es una
potencial aplicacion para hilos cuanticos de union-Y, la fabricacion de este conmutador se
ha realizado a partir de litografia de haz de electrones sobre heteroestructuras
GaAs/AlGaAs [10]. A continuacion, se presentan extractos de algunos trabajos
representativos relacionados con las aplicaciones tecnoldgicas de hilos cuanticos [11, 12].

1.1.1. Transistores de efecto de campo reconfigurables
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Figura 1.1. FET de nanohilo reconfigurable. (a) Imagen SEM de un inversor
integrado con dos FET reconfigurables en un solo nanohilo. (b) Esquema del circuito
del inversor complementario. (c) Diagrama de bandas esquematico del inversor
complementario. (d) Caracteristicas de salida dependientes del tiempo del inversor
complementario. (e) Respuesta transitoria simulada del inversor. (f) Transferencia
caracteristica del inversor [11].
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1.1.2. Fotodetectores
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Figura 1.2. Fotodetectores construidos sobre NWs horizontales autoalineados de ZnSe y CdS. a) Una
ilustracion esquematica del crecimiento epitaxial en el plano de NWs de ZnSe en sustrato de zafiro, asi
como la configuracion del dispositivo fotodetector. Las caracteristicas I-V medidas bajo diferentes
intensidades de iluminacion de 405 nm y condiciones de oscuridad se muestran a continuacion, junto
con el comportamiento de respuesta dinamica bajo iluminacién modulada. b) SEM del dispositivo tri-
gate FET fabricado sobre nanoparedes o NWs de CdS, asi como la propiedad de transferenciay la
respuesta de fotocorriente bajo una iluminacion laser modulada de 405 nm [12].
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1.1.3. FET de nanohilo de un solo electrén
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Figura 1.3. a) Esquemas (arriba) y circuito equivalente (abajo) de un FET de un solo electron
construido por una isla aislada que se conecta a electrodos con dos barreras de tunel. (b)
Diagrama esquematico de energia de un bloqueo de Coulomb para un FET de un solo
electrén en los estados OFF (izquierda) y ON (derecha). (c) Esquemas (arriba) e imagen
SEM (abajo) de un FET de un solo electrén fabricado con un nanohilo NiSi-Si-NiSi, donde el
punto cuéntico de Si aislado estéa definido por las barreras tanel Schottky NiSi / Si. (d) I-V
caracteristicas de un dispositivo InAs en un estado de bloqueo de Coulomb (Vg =23 mV)y
un estado conductor (Vg = 31 mV). (e) Conductancia diferencial (dl / dVq) del dispositivo en
funcion de Vg. (f) Diagrama bidimensional tipico de In |dI / dVq4| versus Vd y Vg [11].
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1.1.4. Diodos de nanohilos cruzados
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Figura 1.4. Diodos de nanohilos p—n cruzados. (a) Imagen SEM de una unién tipica de
nanohilos cruzados de p-InP y n-InP. (b) I-V caracteristicas de la unién p-n
correspondiente, donde las curvas azul, verde y roja corresponden al comportamiento
de un nanohilo tipo p individual, un nanohilo tipo n individual y una unién p-n,
respectivamente. (c) SEM, HRTEM e imagenes simuladas de la union ramificada Si /
GaAs. (d) Comportamientos |-V de uniones p-n con uniones ramificadas p-Si / n-GaAs
(rojo), p-Si/ n-Ge (azul) y p-Si/ n-CdSe (naranja) [11].
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1.1.5. i. FET de nanohilos cruzados
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Figura 1.5. FET de nanohilos cruzados. (a) llustracién esquematica e imagenes SEM de un FET de
nanohilos cruzado, con una capa de 6xido alrededor de los nanohilos. (b) Comportamientos I-V
dependientes de la compuerta del FET de nanohilos cruzado. (c,d) Propiedades (I-Vg) de
transferencia dependientes de la compuerta y las imagenes HRTEM correspondientes de FET a
nanoescala codificadas con uniones ramificadas (c) p-Si/SiIO2/Ge y (d) p-Si/SIO2/Au. (e)
Representacion estandar e ilustracion esquematica de un inversor complementario formado a partir
de FET de nanohilos cruzados de tipo ny tipo p. (f) Curva Vou VS Vin para el inversor complementario.
El recuadro son las curvas |-V dependientes de la compuerta del FET tipo p en el inversor [11].
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ii. FET de nanohilos autoalineados de ZnO
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Figura 1.5.1. Crecimiento epitaxial de arreglos ordenados de nanohilos (NW) horizontales
de ZnO en zafiro plano-R para dispositivos FET. a) Imagenes SEM de los arreglos NW
con intervalos de 2 y 6 um, y sus correspondientes distribuciones de longitud. b)
Fabricacién de dispositivos y conexiones eléctricas en el arreglo de NW. c) Curvas de
salida de un transistor ZnO-NW con compuerta superior (recuadro: la curva de
transferencia). d) Diagrama esquematico de un decodificador de direcciones de arbol de
tres niveles y caracterizacion del dispositivo. El recuadro inferior izquierdo es la imagen
SEM del decodificador NW, compuesto por 14 FETs ZnO-NW interconectados. Las barras
de escalaen (b) y (¢c) son 8 ymy 6 um, 50 nm, 200 nm, 1 nm, 10 nmy 10 nm,

respectivamente [12].
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1.1.6. Circuitos logicos basados en nanohilos
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Figura 1.6. Circuitos légicos basados en nanohilos. (a) Diagrama esquematico, imagen
SEM vy circuito electrénico simbdlico para un circuito AND l6gico, que se construye a
partir de arreglos de nanohilos ensamblados cruzados de 1x3. (b) Voltaje de salida (Vo)
versus las cuatro entradas de nivel de direccion légica de (Vi1, Vi2). El recuadro muestra
las caracteristicas del voltaje de entrada y salida (Vo — V). (c) llustracion esquematica,
SEM y circuito electrénico simbdlico para un circuito NOR légico. (d) Vo versus las
cuatro entradas de nivel de direccién logica para el NOR logico. El recuadro muestra la
relacion Vo — Vi[11].
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1.1.7. Interruptores de memoria de barra transversal de nanohilos
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Figura 1.7. (a) llustracién esquemética de la memoria de barra transversal de nanohilos,
donde el bit de memoria proviene de una unién biestable configurable entre dos
nanohilos cruzados. (b) Curva | — V esquematica de una unién configurable, que puede
simularse como una resistencia histerética de dos terminales. (c) Histéresis
esquematica de la corriente FET dependiente de la compuerta (I1) en una barra
transversal basada en FET, donde el nanohilo de control aplica el voltaje de puerta
cambiado (V2). (d) llustracion esquematica del dispositivo no volatil de barra transversal
activada por moléculas, donde la union biestable configurable esta formada por
moléculas activas redox en la superficie de 6xido de los nanohilos. (e) llustracion
esquemaética de un interruptor de memoria formado en el punto de cruce de un nanohilo
de metal-Ag y un nanohilo de nucleo/capa de silicio/silicio amorfo (Si/a-Si), donde las
islas de Ag en la capa a-Si forman el filamento conductor para el estado "encendido". (f)
Paneles izquierdos: imagenes SEM de memoria de barra transversal de 1 x 6 y
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memoria de barra transversal de alta densidad, que se fabrican con nanocables
cruzados de Ag y Si/ a-Si. Paneles derechos: estados de memoria de puntos cruzados
gue se pueden escribir y leer de forma controlable desde un arreglo representativo de 1

X 6 y un arreglo de 2 x 2 [11].

1.1.8. i. Nanoprocesador basado en nanohilos
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Figura 1.8. (a) llustracion esquemaética del transistor de nanohilos programable no
volatil, donde la concentracion de carga en el transistor de nanohilos puede controlarse
mediante los estados de captura de carga en la capa de ZrO2. (b) Caracterizacion de
un dispositivo multigate con transistores acoplados de nanohilos - nanohilos. (c) Disefio
de circuito de un sumador completo de un bit con PNNTA (por sus siglas en inglés;
arreglos de transistores de nanohilos programables y no volatiles). (d) Niveles de voltaje




%@li‘({/ﬁ 7/

de salida (S, Cou) del sumador completo con seis estados de entrada tipicos. (e) Panel
izquierdo: esquema de un sumador completo de n bits construido a partir de sumadores
completos en serie de 1 bit. Panel derecho: disefio de circuito especifico para un
sumador completo de 2 bits con dos placas. (f) Panel izquierdo: diagrama légico de la
maquina de estados finitos (FSM). Panel derecho: ilustracion esquematica del circuito
de tres placas del nanoFSM [11].

ii. Nanoprocesador de nanohilos Si/Ge
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Figura 1.8.1. Nanoprocesadores construidos sobre los nanohilos (NW) nucleo-capa de
Si/Ge en el plano. a) Esquematicamente la configuracion del dispositivo NW FET, b)
con una imagen TEM de seccion transversal. c) Propiedades de transferencia y
memoria del dispositivo FET bajo diferentes condiciones de programacion. d) La
disposicién de placas de dos bloques de los arreglos NW, donde las lineas cyan
representan los NW Ge/Si con electrodos azules, violeta para capas dieléctricas y gris
para las compuertas metalicas. e) La distribucion de la Vi, de 70 NW FET nodos en el
bloque 1 en la primera placa. f) Niveles de voltaje de salida para seis estados de
entrada tipicos. g) Disefio de circuito para implementar un sumador completo de un bit.

11
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h) Funcion de transferencia de voltaje para S (rojo) y C out (azul) para estados de
entrada de (0, 0, 0) a (1, 1, 1). i) Tabla de verdad de sumador légico para los seis
estados de entrada [12].

1.1.9. Transistores hibridos de alta frecuencia 1D/2D
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Figura 1.9. Transistores hibridos 1D / 2D de alto rendimiento. (a, b) llustracion
esquematica de un transistor de grafeno con una compuerta de nanohilos
autoalineados. (c) Imagen SEM de un transistor de grafeno de alta velocidad con
compuerta de nanohilo. El recuadro muestra una fotografia de microscopio 6ptico de
todo el disefio del dispositivo. (d) Imagen SEM de seccidn transversal de un transistor
tipico con compuerta de nanohilo. (e) Caracteristicas de transferencia del transistor con
compuerta de nanohilo en Vds = -1 V. (f) Ganancia de corriente de pequefa senal |hzi|
frente a la frecuencia de un transistor de grafeno con compuerta de nanohilo con una
frecuencia de corte intrinseca de 300 GHz. El recuadro muestra la extraccion de fr
mediante el método de Gummel. (g) llustracién esquematica de un arreglo de
transistores de grafeno con compuerta de nanohilo. (h) Diagrama de circuito de un
duplicador de radiofrecuencia basado en transistor de grafeno. (i) Sefales
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experimentales de entrada (negro) y salida (rojo) del duplicador, que muestran la
frecuencia de entrada de 1.05 GHz y la frecuencia de salida de 2.10 GHz. (j) llustracion
esquematica del transistor MoS; de canal ultracorto, donde el canal se forma al
despegar el nanohilo. (k) Caracteristicas de salida para un transistor MoS, de 80 nm a
varios voltajes de compuerta a temperatura ambiente. (I) llustracion esquemaética del
dispositivo de heterounion de fésforo negro-ZnO sobre sustrato de vidrio [11].

1.1.10. Circuitos de sensores de imagen integrados

= —
a yay e - V@

4 " 4
& .

HfO,

Substrate

Figura 1.10. Circuitos integrados de sensores de imagen. (a) llustracién esquematica de
circuito del sensor 6ptico ordenado basado en arreglos de nanohilos de Ge/Siy CdSe.
(b) Diagrama de circuito del fotosensor. (c) Imagen en perspectiva del conjunto de
circuitos con la funcién de formacién de imagenes. (d) Respuesta de salida del conjunto
de circuitos a un punto de luz. (e) Imagen 6ptica de arreglos de fotosensores flexibles
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fabricadas sobre un sustrato de plastico. (f) Imagenes de salida de los arreglos de
fotosensores flexibles para detectar la letra "F" [11].

1.1.11. Piel artificial basada en nanohilos

(@)

PSR/ground electrode
Vias —.ons

AlL0; gate = = W Gate
insulator _ electrodes
Source-drain___

NWs on polyimide

Defective

g “pixel

Figura 1.11. Dispositivos de macroescala basados en nanohilos para piel artificial. (a)
llustracion esquematica de la piel artificial a base de nanohilos con capas pasivas y
activas. (b) Imagen de microscopio Optico y estructura de circuito de un pixel sensor
en el arreglo. (c) Imagen SEM de un FET basado en un arreglo de nanohilos. (d)
Fotografia de una piel artificial fabricada bajo flexion. (e) Fotografia de una piel
artificial fabricada para detectar la presion, con un molde PDMS en forma de "C"
aplicado en la parte superior. (f) Perfil de intensidad bidimensional correspondiente de
la presion conformada, que se obtiene del mapeo experimental de las sefiales de
pixeles [11].
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Ademas, para estos tipos de sistemas 1D se presentan efectos Unicos, interesantes para el
ambito cientifico, tales como la fuerte correlaciéon de Coulomb [13], la supresion de la
dispersién de electrones [4, 14], cristalizacion Wigner de electrones [15] y comportamiento
liqguido de Tomonaga-Luttinger. Este Gltimo es un modelo tedrico que emerge como la
descripcion adecuada del sistema en el que en lugar de cuasiparticulas fermidnicas, las
excitaciones elementales son bosones. Esto es, a diferencia de los sistemas de
dimensiones superiores, en una dimension las propiedades de baja energia de los sistemas
de electrones en interaccion no estan descritas por la teoria de liquidos de Fermi [3], es
decir, el modelo Tomonaga-Luttinger trata las interacciones entre electrones de tal manera
gue puedan modelarse como una interaccion bosonica.

En este trabajo estaremos particularmente interesados en la cristalizacion de Wigner, la
cual recientemente ha sido observada utilizando la configuracion mostrada en la figura 1.12
[16].

A Scan B
direy
Probe NT _g i
— Yum Charge pum
e — -
Detector

system NT

Figura 1.12. Plataforma experimental para obtener imagenes de electrones que
interactdan fuertemente. (A) Configuracion de la sonda de escaneo que consta de dos
dispositivos de nanotubos de carbono (NT): un dispositivo -sistema NT- (parte inferior)
gue aloja los electrones que se van a fotografiar (elipse verde) y un dispositivo de
sonda-NT (superior) que contiene los electrones de sondeo (rojo). En el experimento, la
sonda NT se escanea a lo largo del sistema NT (flecha negra). (B) El sistema NT esta
conectado a contactos (amarillo) y esta suspendido por encima de 10 compuertas (azul)
gue se utilizan para crear un pozo de potencial (mostrado esquematicamente en gris)
gue confina unos pocos electrones a la parte media del NT suspendido (verde), lejos de
los contactos. La adicion de estos electrones se detecta usando un detector de carga,
un punto cuantico separado formado en un segmento lateral del mismo NT (violeta). El
detector esta polarizado por un voltaje, Vcp, aplicado a un contacto externo, lo que lleva
a una corriente, lcp, que fluye solo entre los contactos del detector de carga (flecha
azul), de manera que no pasa corriente a traves de la parte principal del sistema NT.
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en donde se pudo observar la distribucidn electronica presentada en la figura 1.13 [16].

A . B
55 28 45 gy
—, __}
s &
3 o
21" /’_\\_ x
' £ N N, (¢
4 // \\_\T\:
0 X - 0 A e
=400 400-400 400-400 400 -400 400 <400 600
X o0 [(NM] Xirape (NM] Koo (MM Xirape [MM] Xorape [NM]

Figura 1.13. (A) dlcp / dVg en funcion de Vg Y Xsonda. La resonancia de carga traza una
curva que da la densidad de carga del electrén convolucionado con la funcién de
dispersién de puntos de la sonda para diferentes cargas de sonda desde Qprone = Oe a 3e.
(B) Las trazas extraidas del panel (A), representadas juntas.

Que, como se explicard mas adelante, concuerda bien con los resultados obtenidos por
nuestro modelo

1.2 Fabricacion de hilos cuanticos

En cuanto al tema sobre la sintesis de los hilos cuanticos semiconductores (QWRS),
siempre se busca tener una calidad estructural lo suficientemente alta como para permitir
la investigacién de sus propiedades; lo cual a veces se torna una tarea complicada, por
consiguiente, esto ha provocado que a lo largo de los afios se hayan desarrollado varias
técnicas para su fabricacion. Estas técnicas pueden ser de arriba hacia abajo (Top-down)
o de abajo hacia arriba (Bottom-up). Primero, el enfoque de arriba hacia abajo, que se basa
en tener un material de partida en bulto de alta calidad, desde donde es posible grabar
selectivamente el material y dar forma a la estructura. Uno de los primeros estudios
experimentales utilizando este enfoque para la fabricacion de QWR fue mediante litografia,
grabado quimico y finalmente un proceso de regeneracion o post-crecimiento [17]. Sin
embargo, esta técnica tiene sus desventajas tales como dafios en las superficies inducidos
por el grabado quimico y por la técnica de litografia, que involucra irradiacion de haz de
iones altamente energéticos, ademas de dimensiones de QWRs limitadas por la longitud
de onda utilizada en la litografia.

Por otro lado, el enfoque de abajo hacia arriba, que se basa en un material de partida que
se autoensambla al proporcionarle las condiciones adecuadas tales como, temperatura,
velocidad de crecimiento y orientacion cristalogréfica del substrato. Mediante esta técnica,
es posible crecer y combinar materiales que son dificiles o imposibles de formar cuando se
inicia en bulto. Sin embargo, un desafio clave es ensamblar las nanoestructuras con el
tamafio, la forma y la calidad cristalina necesarios para la aplicacion prevista.
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Algunas de las técnicas epitaxiales utilizadas en el tipo de sintesis Bottom-up son:

o

Sintesis por solucién-liquido-solido (SLS) [18]

Sintesis por vapor-liquido-solido (VLS) [19]

c. Epitaxia en fase de vapor organometalico (MOVPE, por sus siglas en inglés)
[20]

d. Deposicion de vapor quimico (CVD, por sus siglas en inglés) [21]

e. Epitaxia de haces moleculares (MBE) [22]

=3

La siguiente figura 1.14 muestra el amplio panorama de técnicas que existen para la sintesis
de hilos cuéanticos, para méas informacion puede consultar la referencia [11].
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Figura 1.14. Métodos explorados en la sintesis de NWR semiconductores
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Es importante mencionar que, aun cuando muchos de los métodos de fabricaciéon de NWRs
esta enfocado en hilos perpendiculares a la superficie, en las aplicaciones estos hilos deben
ser transferidos a una geometria paralela al substrato o superficie de dispositivo [12]. En la
Figura 1.15 se muestra como es que las aplicaciones e investigaciones de NWRs paralelos
a la superficie (linea amarilla) representan alrededor del 58% del total de publicaciones
recientes.

27500 60.0
25000 i - Semuconductor nanowires 1
- - In-plane/lateral semiconductor nanowires 57.5
22500
20000 %0
17500 £9 5
Z 15000 5
= e
E - 50.0 o
= 12500 [ ;j
10000 47.5
7300 I 45.0
5000
I 425
2500
40.0

0
2000 2002 2004 2006 2008 2010 2012 2014 201G 2018

Year

Figura 1.15. Evolucion de los trabajos de investigacién publicados que se buscaron con
las palabras clave de "semiconductores o nanohilos semiconductores” con (azul) o sin
(rojo) las restricciones adjetivas de "en plano o plano u horizontal" en Google Scholar,
mientras que la parte de los articulos, el crecimiento o la integracién de nanohilos
semiconductores dedicada a la disposicién plana, se visualiza como la linea amarilla.

Partiendo de una disposicién perpendicular, existen varias estrategias para transferirlos a
su geometria plana, tal como se muestra en la figura 1.16 [12].

18



Coprtuten 1

(a) Contact Printing (c) Blown Bubble Film

Controlled
the bubble
expansion

/ he films
transferved

to substrate

| aensqns

[ | aeusqns

Arbltrary substrate

Nanowires I

(d) Langmuir-Blodgett
Langmuir film Nanowires
7. o 1%

i

(e) Electric Field Assisted
Nanowlres
Electrode

Figura 1.16. Varios enfoques de sintesis y luego ensamblaje para transferir NW en
superficies planas de sustrato. a) NW alineados por impresion de contacto. b) NWs
paralelos posicionados por flujo de microfluidos con la ayuda de microcanales
predisefiados. c) Transferencia de NW paralelos desde la superficie de la burbuja
inyectada al sustrato objetivo. d) Montaje Langmuir-Blodgett de NW. e, f) Disposicion de
NW polarizados utilizando una guia de campo eléctrico (e) o campo magnético (f).

Sin embargo, como los hilos crecidos mediante la técnica que manejamos es de origen
paralela a la superficie, tiene entonces la ventaja inicial de no requerir procesamientos extra

para su potencial aplicacion.

1.3 Compuestos semiconductores IlI-V

En esta tesis se presenta un estudio del disefio y crecimiento de hilos cuanticos
autoensamblados de compuestos semiconductores IlI-V, los cuales tienen propiedades
muy utiles en la fabricacion de dispositivos electronicos y optoelectronicos (véase las

figuras 1.17,1.18 y 1.19) [23].
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Figura 1.17. Movilidad de electrones y huecos de compuestos semiconductores IlI-V. La
mayor movilidad a temperatura ambiente de los electrones (rojo) y los huecos (azul) en
las capas de inversion y los pozos cuanticos se muestra como una funcién de la
constante de red de los semiconductores (longitud lateral de una celda unitaria cubica
de un cristal semiconductor). Las movilidades se informan para cualquier concentracion
de portadores. Para capas relajadas, sin tension, la constante de red es la natural,
como se muestra en la escala. Para capas pseudomorficas, que estan perfectamente
deformadas sobre un sustrato con una constante de red diferente, la constante de red
es la del sustrato. Como resultado, los puntos marcados con la misma etiqueta pueden
aparecer en diferentes ubicaciones en la figura. El impacto de la deformacién biaxial se
indica mediante una flecha que representa el aumento de la deformacion biaxial
compresiva. Existe una amplia brecha entre las movilidades de electrones y huecos
entre los semiconductores compuestos Ill-V en cualquier constante de red, y la
deformacioén biaxial compresiva juega un papel importante en reducir esta brecha.
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Figura 1.18. Velocidad de inyeccién de electrones en HEMT IlI-V. La velocidad de
inyeccion de electrones, viyj, se muestra para InGaAs e InAs HEMT con diferentes
composiciones de canal y para MOSFET de silicio en funcion de la longitud de la
compuerta. Los HEMT IlI-V se miden a un voltaje de drenador-fuente (Vps) de 0.5V,
los MOSFET de silicio a un Vps de 1.1-1.3 V. A pesar de esta discrepancia en el
voltaje, la velocidad de inyeccién de los canales de InGaAs es mas del doble que la de
los MOSFET de silicio. La tendencia a la saturacion de la velocidad de inyeccién de los
canales de InGaAs sugiere que se esta produciendo un transporte balistico (libre de
colisiones); esto es confirmado por simulaciones balisticas de Monte Carlo que caen
justo en el punto experimental.
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Figura 1.19. Corrientes altas "ON" en IlI-V HEMT. El grafico muestra como la corriente
"activada", lon, varia con la longitud de la compuerta para HEMTs de InAs y MOSFETs
de silicio a 0,5 V para una corriente "desactivada" fija de 100 nA um~2. Los datos de
silicio corresponden a 0,5 V y se obtienen de modelos de datos experimentales
publicados a voltajes mas altos. Los puntos de datos etiquetados como ITRS
representan proyecciones para el escalado futuro de la Hoja de ruta tecnolégica
internacional para semiconductores. El cuadrado rojo corresponde a un MOSFET de
InGaAs; el hecho de que ya supere el rendimiento de los MOSFETSs de silicioa 0,5V es

muy alentador.

Asi, es claro que el estudio de QWRs es un tema de investigacién actual y muy dinamico,
el cual promete futuras aplicaciones tecnoldgicas de gran impacto y el descubrimiento de
nuevos fenédmenos fisicos unidimensionales.

1.4 Objetivo del trabajo de tesis

Disefar y realizar la sintesis de hilos cuanticos auto-organizados de compuestos IlI-
V, con las caracteristicas necesarias para realizar estudios experimentales de la
interaccion electronica en ellos. Ademas, implementar una interfaz fisica en el
software comercial COMSOL multiphysics que permita describir la interaccion
electronica de muchos electrones en hilos cuénticos con las caracteristicas
particulares de las muestras crecidas, teniendo especial interés en el estudio de la
cristalizacion de Wigner y sus posibles aplicaciones.
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Capitulo 2. Fundamentos tedricos

En el presente capitulo se describiran fundamentos de diversos topicos relacionados con
el desarrollo en esta tesis, tales como;

2.1. Materiales semiconductores

2.2.  Crecimiento epitaxial

2.3.  Auto-organizacién como medio para la formacién de hilos cuanticos
2.4.  Confinamiento cuantico

2.5.  Cristalizacién Wigner

2.6.  Descripcién de COMSOL Multiphysics (método de elemento finito)

En la seccion 2.7 se describiran, ademas, algunos antecedentes especificos directamente
relacionados con este trabajo.

2.1. Materiales semiconductores

Los materiales semiconductores, entre los que se encuentran los compuestos IlI-V, tienen
dos propiedades importantes que los vuelven interesantes y que se tienen que considerar
al momento de disefiar una heteroestructura, estas son el valor de la energia prohibida o
“band gap” (Eg) y el pardmetro de red. El band gap es una zona que se encuentra entre las
bandas de energia, que no puede ser ocupada por los electrones. La magnitud de este
ancho de banda prohibida es la diferencia de energia (del orden de eV) entre la parte
superior de la banda de valencia y la parte inferior de la banda de conduccion [1]. La
constante de red se refiere a una dimension fisica de la celda unitaria en una red cristalina,
es decir, la longitud a lo largo de cada eje cristalografico. La importancia del parametro de
red en el disefio de una heteroestructura se debe a que en el crecimiento epitaxial es una
medida de la compatibilidad estructural entre diferentes materiales, la combinacién de la
constante de red es importante para el crecimiento de capas delgadas de materiales sobre
otros materiales; cuando las constantes difieren considerablemente, se introducen
tensiones en la capa que pueden provocar defectos indeseados.

La figura 2.1 muestra una distribucion de varios materiales semiconductores de acuerdo a
los pardametros de red y sus anchos de banda prohibida. Las lineas que conectan los puntos
que representan los materiales binarios de semiconductores IlI-V y II-VI indican las
aleaciones ternarias.
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Figura 2.1. Materiales semiconductores y sus valores de parametro de red y bandgap [2].

La informacibn que proporciona la figura 2.1 permite elegir adecuadamente los
semiconductores a utilizar dependiendo de las caracteristicas que se desean obtener. Las
cinco lineas verticales negras discontinuas indican sustratos cominmente utilizados para
el crecimiento epitaxial de Si, GaAs, InP, InAs y GaSb.

En el caso particular de esta tesis se utilizaron compuestos llI-V (GaAs y AlkGai-x As) los
cuales son ampliamente utilizados juntos, debido a su casi coincidencia del parametro de
red ademas de que la aleacion AlyGai-x As permite variar el ancho de banda prohibida a
partir de que una fraccion x de los atomos de galio sea sustituida por aluminio, la variacion
de la brecha con la proporciéon de aluminio x, para x<0.4, esta dada por la expresion:

Eq(x) = 1.42 + 1.087x + 0.438x2 eV

Es importante mencionar que si x>0.4 entonces se tendrd un bandgap indirecto. Toda
aleacion AlGai-x As tiene un bandgap mayor que el compuesto GaAs, permitiendo asi
mediante una heteroestructura GaAs/AlGaAs generar un pozo de potencial para electrones
en la banda de conduccion o para huecos en la banda de valencia. La tabla 2.1 muestra
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algunas propiedades importantes de los compuestos GaAs (bandgap directo), AlAs
(bandgap indirecto) y AlxGai-x As [3].

Tabla 2.1. Algunas propiedades de los compuestos semiconductores utilizados en este trabajo.

AlGai-x As,
Semiconductor GaAs AlAs AliGai-—x As
con x=0.35
Constante de red (A) 5.65 5.66 5.6533+0.0078x 5.6560
Estructura cristalina | zincblenda | zincblenda zincblenda zincblenda
Eq (eV) 1.42 2.16 1.42 + 1.087x + 0.438x%2 1.85

Este tipo de semiconductores binarios conformados por atomos del grupo lll y V presentan
una estructura cristalina conocida como zincblenda, la cual consiste en dos subredes
interpenetradas cubicas centradas en las caras (ver figura 2.2).

Figura 2.2 En naranja el elemento del grupo lll, en azul el elemento del grupo V.

También es importante afiadir la siguiente informacion sobre semiconductores intrinsecos
y extrinsecos ya que a nuestra muestra se le afiadio un dopado tipo n mediante el uso de
zonas ricas en Si bien localizadas, llamadas “delta doping”.

En los semiconductores intrinsecos, a muy bajas temperaturas, la banda de conduccién
esta vacia y la banda de valencia llena por lo que al aumentar la temperatura algunos
electrones de valencia pueden ser excitados a la banda de conducciéon. Es decir, los
semiconductores suelen comportarse como conductores o aislantes dependiendo de varios
parametros, como temperatura, Eg, radiacion incidente, etc.
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Los semiconductores extrinsecos son aquellos semiconductores intrinsecos que se le
afladen impurezas. A este proceso se le conoce como impurificacién y sirve para tener
portadores eléctricos que pueblen la banda de conduccion. A las impurezas cuyos atomos
entregan electrones se les conoce como donadores y entonces tendremos un
semiconductor dopado tipo n con preponderancia a la conduccién. En el caso contrario,
cuando se afladen impurezas para “arrancar” a los electrones mas débilmente vinculados
de los &tomos del semiconductor y provocar la creacién de huecos, se obtiene un
semiconductor tipo p. A tales impurezas dopantes se les conoce como aceptores. En la
teoria de bandas la impurificacion influye de la siguiente manera; si es tipo n, se crea una
banda de energia permitida inmediatamente debajo de la banda de conduccién, formada
por los electrones libres que facilmente pueden pasar a la banda de conduccién. Por otro
lado, si el dopaje es tipo p, de igual manera se crea una banda de energia permitida
justamente por encima de la banda de valencia. Asi mismo, el nivel de Fermi
correspondiente a estos materiales cambia: en el semiconductor intrinseco el nivel de fermi
se encuentra en el centro de la banda prohibida y en un semiconductor extrinseco
dependiendo del tipo de dopaje estara mas cerca de la banda de valencia (tipo p) o de la
banda de conduccién (tipo n) [4].

2.2. Crecimiento epitaxial

El término epitaxia (del griego “epi”, sobre y taxis, “orden”) se refiere al crecimiento de capas
o peliculas cristalinas sobre un sustrato cristalino, en el que las capas formadas tienen la
misma estructura cristalina que el sustrato. Si la pelicula es del mismo material que el
sustrato, se denomina homoepitaxia, y si es de un material diferente, heteroepitaxia. Como
ya se menciong, en la heteroepitaxia es importante el parametro de red, tanto del sustrato
como el del material depositado, la diferencia entre estos no debe exceder el 10% para que
se produzca el crecimiento epitaxial [5]. El término autoensamble se usa generalmente para
la formacién espontanea de estructuras epitaxiales tales como QWRs o0 puntos cuanticos

[6].

En el caso de la epitaxia de haces moleculares (MBE), técnica utilizada para el crecimiento
de las nanoestructuras presentadas en esta tesis, hay tres zonas donde se presentan
diferentes fendmenos fisicos, la primera zona es donde se produce la generacion de los
haces moleculares a partir de la sublimacion de la fuente sélida, la siguiente zona es donde
ocurre la transferencia via fase de vapor hacia el area del sustrato el cual es calentado a la
temperatura necesaria y aqui en el substrato es la tercera zona en donde ocurre el proceso
de cristalizacion [7]. En esta tercera zona es donde ocurre el crecimiento epitaxial como
consecuencia de un proceso cinético superficial, podemos resumir el crecimiento epitaxial
de la siguiente manera (figura 2.3):

e Llegada de los atomos sobre la superficie del sustrato

e Adsorcién/desorcion de los atomos sobre la superficie

29



%Yd/élill/dg
o Difusién superficial de los d&tomos adsorbidos sobre la superficie (son libres de
moverse hasta encontrar una posicion energética favorable)
e Nucleacion

e Crecimiento de la pelicula

Fuente de vapor
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Figura 2.3. Proceso del crecimiento epitaxial [8].

La nucleacion es importante en el proceso de crecimiento epitaxial ya que es el paso
anterior a la formacion de la pelicula o isla, para explicar la nucleacion utilizaremos el
modelo del cristal de Kossel (figura 2.4).

escalon

terraza

posicion de 1}
unidad de crecimiento

Figura 2.4. Cristal de Kossel, terraza-escalén-rincén [9].

Cada cubo representa una unidad de crecimiento con seis posibles enlaces (lineas rojas),
un escalén puede ser definido como el limite entre una region de la superficie y otra region
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adyacente a la primera cuya altura difiere por una unidad de crecimiento, cada unidad de
crecimiento puede ocupar los siguientes sitios en la superficie:

Adsorbido en un escalon (sitio a)
Sobre un hueco en la cara del cristal (sitio b)
Localizado sobre la superficie de la terraza (sitio c)

Localizado sobre el escaldn (sitio d)
Localizado en el rincon del escaldn (sitio e)

YV V VVY

Dependiendo del sitio que ocupe la unidad de crecimiento, esta tendra diferente nimero de
enlaces saturados, por ejemplo, el sitio “a” tiene 4 enlaces saturados de sus 6
correspondientes, el sitio “d” tiene 2 enlaces saturados, por lo tanto, habra una variaciéon
energética superficial en relacion a la energia de enlace. Los sitios energéticamente

(1]

favorables serian el “a” y el “b”, ya que tienen mas enlaces saturados, sin embargo, estas
posiciones no generan el crecimiento cristalino al ser limitadas. Las posiciones “c” y “d” son
muy inestables y energéticamente no viables al saturar menos enlaces. El sitio favorable
energéticamente es el llamado posicion de rincén “e” o posicion de cristal medio ya que se
mantiene el equilibrio energético al tener 3 de sus 6 enlaces saturados, y a partir de este
sitio se puede continuar con el crecimiento [9], este tipo de crecimiento se conoce como
propagacion de escalones, para esto, es necesario que la longitud de difusion de las
especies atdmicas sea la requerida para que se incorporen al borde de los escalones y esto
se logra con una temperatura del sustrato relativamente alta (500-600°C para GaAs) [5]. La
generacion de escalones ocurre debido a la nucleacion bidimensional sobre la superficie
cristalina a altas sobresaturaciones, los bordes de los nucleos bidimensionales son
escalones que poseeran posiciones de rincén, asi que la formacion capa a capa se puede
dar ya sea por propagacion de escalones o a partir de la coalescencia de varias islas
bidimensionales.

2.2.1 Tipos de crecimiento epitaxial

Existen tres modos bien conocidos de crecimiento heteroepitaxial, en la figura 2.5 se
muestra un esquema de estos tres modos de crecimiento.
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Figura 2.6. Tipos de crecimiento en funcion de la cobertura 6 en monocapas (ML): (a) Volmer-
Weber; (b) Stranski-Krastanov; (c) Frank van der Merwe. Para mas informacion sobre estos tipos
de crecimiento consultar la referencia [10].

a) El crecimiento Volmer-Weber (VW) en el que ocurre una formacion de islas
tridimensionales sobre el sustrato debido a que los atomos depositados estan mas
fuertemente ligados uno de otro que al sustrato [11].

b) El crecimiento Stranski-Krastanov (SK), el cual es un caso intermedio, capa-mas-
isla, en la fase inicial se forma una capa y entre mas material se deposite se
empiezan a formar islas tridimensionales sobre esta capa [11].

c) El crecimiento capa por capa o Frank van der Merwe (FvdM), este tipo de
crecimiento bidimensional se da debido a que hay una interaccién mas fuerte de los
atomos del material a crecer con el sustrato que entre ellos, hasta que se termina
de crecer una capa empieza la formacion de la otra [11].

La cobertura “0” es el espesor que la capa epitaxial tendria si fuera uniformemente
distribuida sobre el sustrato. Los principales factores que determinan el tipo de crecimiento
son: el desajuste del parametro de red y la energia superficial. En el caso del desajuste o
no coincidencia del parametro de red, si la diferencia del pardmetro de red entre el sustrato
y la capa epitaxial es menor que 2-3% se esta tratando con el denominado régimen
pseudomorfico, esta condicion favorece el mecanismo de crecimiento capa por capa o
FvdM [5]. En el caso del crecimiento SK'y VW el desajuste del parametro de red por encima
del 2-3% provoca la deformacion elastica de la capa epitaxial acumulandose energia
elastica la cual se libera en forma de islas tridimensionales, especificamente en el caso SK,
conforme avanza el crecimiento capa por capa hasta que se llega a un determinado espesor
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“@” también conocido como espesor critico y este es excedido entonces ocurrira la
formacion de islas 3D [5].

2.3. Auto-organizacion

El proceso de auto-organizaciébn que se produce espontdneamente en el crecimiento
epitaxial bajo las condiciones experimentales adecuadas permite obtener QWRs de alta
calidad. Se trata de una aproximacién bottom-up y su principal ventaja es que en esta
técnica el substrato no esta expuesto a procesos en los cuales se puedan introducir
defectos o contaminantes.

Los mecanismos fisicos que gobiernan los fendmenos fundamentales de la auto-

organizacién de nanoestructuras son la cinética y la termodinamica, los cuales desempefian
papeles complementarios en cierta medida. Si un sistema se puede aproximar como
cerrado (experimentos donde ocurre el recocido o la interrupcion del crecimiento introducida
en el proceso de crecimiento) y evolucionando hacia el equilibrio termodindmico, su estado
final solo se puede alcanzar en el experimento si la cinética es suficiente, es decir, que la
difusividad de los &tomos no sea demasiado baja. Por otro lado, la cinética de evolucién en
un sistema cerrado se dirige hacia su estado de equilibrio determinado por la
termodinamica, esto es, hacia el estado que cumple las condiciones del minimo de energia
libre [6]. El teorema dado por Herring [12], dice: si una superficie macroscépica dada de un
cristal no coincide en orientacion con alguna porcién del limite de la forma en equilibrio,
siempre existird una estructura colina y valle que tenga una energia libre menor que una
superficie plana, en cambio si la superficie ocurre en la forma en equilibrio, no habra una
estructura colina y valle que pueda ser mas estable.

Consideremos una superficie de orientacion 7 (orientacion pasiva) que es llevada al
equilibrio, por lo tanto, esta superficie se dividira en facetas, el facetamiento ocurre debido
a la relajacion de la superficie hacia el equilibrio en escalas de longitud determinadas por la
movilidad atébmica y que producira la estructura colina-y-valle (véase la figura 2.7).

Figura 2.7. Representacion de la estructura colina-y-valle con sus vectores normales de
orientacidn tanto de la superficie plana (A ) como de las caras de las facetas ( 7;) [13].

El &ngulo de la orientacion superficial siempre es conservado y las areas de las facetas son
determinadas a partir de ello, esto se puede formular (ecuacion 1) de acuerdo con Jeong y
Williams [13], como sigue:

(1)
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Z Aiﬁi = Aﬁ
i

Donde el area de la superficie inestable original es A y las normales de las caras
correspondientes a las facetas en la forma del cristal en equilibrio son 7; y sus areas son
A;, la energia de la superficie facetada es menor que la energia de la superficie plana a
pesar del incremento superficial (>A), asi que la estructura colina-y-valle debe cumplir la
siguiente relacion (ecuacion 2) [13]:

zhyh<YA (2)
i

Por lo tanto, como ya se menciond, la estructura colina-y-valle surge a partir de la
minimizacion de la energia superficial en el que ocurre un reordenamiento de los 4&tomos
para dar lugar a esta estructura, la energia de esta estructura de acuerdo con Shchukin [6],
se puede escribir como la integral superficial sobre las facetas (ecuacion 3).

Youp = j@ dA 3)

m-i

El término y(m|T) se refiere a la energia libre superficial por unidad de area, m es el vector
unitario dependiente de la direccién cristalografica, normal a la superficie facetada en cada
punto, y 71 es el vector unitario constante normal a la superficie plana inicialmente. El
producto escalar indica que el elemento superficial dA de la faceta es normalizado por
unidad de area proyectada de la superficie plana, las superficies laterales fijas del cristal
implican que la normal promedio a la superficie superior coincide con la normal a la
superficie plana, es decir, (ecuacion 4):

~[m dA=n (4)

El minimo de la energia superficial (ec.3) nos dara la orientacién de las facetas, asi como
la fraccion de la superficie plana dentro de la cual cada faceta es proyectada [6].

En este punto sabemos los factores que implican la formacién de las superficies facetadas
pero aun tenemos que describir la periodicidad de estas estructuras.

Si una superficie cristalina es inestable y se reorganiza en un sistema de facetas inclinadas,
la conservacion de la orientaciéon promedio de la normal a la superficie implica la
coexistencia de facetas alternas (ver la figura 2.8). En la interseccion de las facetas vecinas
aparecen bordes puntiagudos o partes estrechas redondeadas de la superficie, estos
defectos lineales dan una contribucion de corto alcance a la energia libre superficial y una
contribucién de largo alcance debido a la energia de deformacion elastica.

La energia libre por unidad de &rea proyectada de una superficie facetada con un periodo
unidimensional de acuerdo con Marchenko [14], es como se muestra en la ecuacion 5, la
estructura se muestra en la figura 2.8.

(5)
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F= Esup+Ebordes+AEeléstica

F es la energia libre total por unidad de area proyectada, Es,p es la energia libre de las
facetas inclinadas, Enordes €S la energia de corto alcance de los bordes y AEeisica €S la
energia elastica.

F

Figura 2.8. Superficie facetada periédicamente. Fuerzas efectivas de signo opuesto aplicadas en
los bordes [6].

La energia de las facetas inclinadas por unidad de &area proyectada solo depende de la
orientacion de las facetas y no del periodo de la estructura “D”. La energia de corto alcance
de los bordes por unidad de area proyectada es (ec.6) [6]:

£ _n(p) _n"(p) +n (p) (6)
bordes — D = D

Donde n*(¢) es la energia de corto alcance de un borde convexo por unidad de longitud
del borde y n~(¢) indica la misma energia pero del borde céncavo.

En el caso de la energia de deformacion elastica la cual es cero en la ausencia de
deformacioén conlleva a que en el equilibrio sea negativa lo cual corresponde a la relajacion
del esfuerzo superficial en los bordes del cristal, esta energia elastica negativa es conocida
como energia de relajacion elastica. La deformacion elstica causante de esta energia se
propaga en el cristal a una distancia del orden de “D” y decae a distancias mayores desde
la superficie. Dado que el campo de deformaciéon se genera por defectos lineales en la
superficie, es decir, por los bordes lineales del cristal, la dependencia de la energia de
relajacion elastica con el periodo de la superficie facetada se muestra en la figura 2.9, “Dopt”
se refiere al periodo de facetamiento 6ptimo [6], se observa claramente que el periodo
Optimo ocurre en la maxima minimizacion de la energia.
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Figura 2.9. Energia de una superficie facetada periédicamente por unidad de &rea superficial vs
el periodo “D” [6].

Para dejar en claro la relacion entre facetamiento e hilos recurriremos al trabajo de Notzel
[15], véase la figura 2.10 la cual indica que la formacion de los hilos ocurri6 a lo largo de la
direccion [233] sobre un sustrato de alto indice de GaAs (311), la heteroestructura esta
compuesta de estructuras multicapa GaAs/AlAs

!' m_z,&
5‘3311

- 324 3
"“‘ [011| aum

Figura 2.10. La superficie plana con alta
energia superficial se dividié en facetas
correspondientes a los planos (313) y (331)
con menor energia superficial [15].

El rango de superficies en las cuales ocurre el facetamiento periédico espontaneo no se
limita solo a crecimientos heteroepitaxiales, en la referencia [16] se realiz6 un crecimiento
homoepitaxial sobre un sustrato GaAs (631) y se obtuvieron hilos cuanticos bifurcados a
partir de una superficie facetada. Tampoco se limita solo a superficies de alto indice, uno
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de los casos mas estudiados de superficies de bajo indice es el facetamiento en TaC (110)
[17]. Es importante sefalar que las superficies de alto indice al ser més inestables hay
mayor probabilidad de observar el facetamiento [6], ademas al tener este tipo de superficies
un comportamiento anisotrépico la difusion de los 4tomos en una dimension favorece a la
formacion de los hilos cuanticos.

Podemos concluir que la auto-organizacion ocurre en el quasi-equilibrio y que ademas es
el resultado de un sistema que tiende a minimizar su energia superficial provocando el
facetamiento, a partir de la superficie facetada y mediante la difusion unidimensinal de los
atomos adsorbidos se logra la formacién de hilos cuanticos.

2.4. Confinamiento cuantico

El confinamiento cuantico ocurre cuando el movimiento de los portadores (electrones y
huecos) esta restringido en una o mas direcciones por barreras de potencial, una manera
de inducirlo es rodeando una nanoestructura con materiales de gap mayor, por ejemplo, se
intercala un material como el arseniuro de galio (GaAs) entre dos capas de otro material
con una banda prohibida mayor, como el arseniuro de galio-aluminio (AlGaAs), el
confinamiento cuantico se logra cuando el tamafio de las nanoestructuras semiconductoras
es comparable o menor que la longitud de onda de De Broglie A (ec.7) de los portadores:

h (7)

J3IM KT

AB:

En la expresion h es la constante de Planck, ks es la constante de Boltzmann, T es la
temperatura y m’ es la masa efectiva de los portadores. Por ejemplo, para electrones en el
caso de GaAs a 300°K y considerando una masa efectiva de 0.067mg se obtiene una
longitud de = 24nm.

Asi que en los puntos cuanticos los portadores estan confinados en las tres direcciones, en
el hilo cuantico los portadores estan confinados en dos direcciones por lo tanto los
portadores solo se pueden mover en una dimensién, en el caso del pozo cuantico los
portadores son libres de moverse en un plano ya que solo estan confinados en una
direccion, esta diferencia en el confinamiento da lugar a cambios en la densidad de estados
electronicos, tal magnitud representa el numero de estados disponibles por unidad de
volumen y energia, en estas nanoestructuras los electrones ocupan estados cuanticos
discretos en lugar de una distribucién continua como en el caso del material semiconductor
en bulto, de acuerdo con el tipo de estructura la densidad de estados varia, véase la figura
2.11.

Para un semiconductor en bulto, la densidad de estados viene dada por:

dN 8m/2
Ds3p = E = h3

m*3/2\/ E— Emin
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Para un pozo cuantico, la densidad de estados es la siguiente:

Para un hilo cuantico la densidad de estados es:

_dNyp  [2mm” 1

Dip =
v dE h? vV E— Emin

En el caso del punto cuantico se representa por deltas de Dirac:

Dyp = dE =

6(E - Emin)

Emin<E

Donde m* es la masa efectiva y Enin €S la energia minima del electrén, es decir, la energia
de la parte inferior de la banda de conduccion.

Bulk Pozo cuantico Hilo cuantico  Punto cuantico
3D 2D 1D oD

Energia

., —

Densidad de estados

Figura 2.11. Densidad de estados en funcién de la energia para estructuras con diferente grado
de confinamiento.

Comparando la densidad de estados para bulto, pozos e hilos cuanticos se puede ver la
reduccion sucesiva en grados de libertad para el movimiento del electron, lo que conlleva

a la reduccion de la densidad "D = (dN/dE)" en factores de E/2.
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2.5. Cristalizaciéon de Wigner

El cristal de Wigner es un fendmeno fisico que ocurre en sistemas cuénticos
bidimensionales y unidimensionales, Wigner demostré que, como consecuencia de que la
interaccion de Coulomb domina sobre la energia cinética, a bajas densidades electronicas
puede ocurrir que por la minimizacion de la energia del sistema los electrones formen
arreglos periédicos analogos a un cristal [18]. El régimen en el que es posible determinar
de una manera general la formacion del cristal de Wigner puede ser parametrizado usando

el radio de Wigner-Seitz “rs”, el cual se define como la distancia promedio entre electrones

. . . —_ 1
en unidades del radio de Bohr. Para sistemas 2D su valor es g = aolﬁ , donde n es la

densidad de electrones por unidad de areay ao es el radio de Bohr [19],

4meh?
aO =

m*e?

En la férmula de ao, la masa efectiva es m” y € es la permitividad del vacio. Estimaciones
numeéricas [20] sitian el umbral para la transicion hacia la cristalizacion de Wigner en rs >
40 para sistemas 2D formando una red hexagonal.

Para el caso de sistemas en 1D (donde los electrones estan confinados en dos direcciones),
la transicion hacia la formacion del cristal de Wigner ocurre parar, = (n;pa,)”~! > 4, donde
nip €s el niumero de electrones por unidad de longitud [21]. La figura 2.12 muestra la forma
del cristal de Wigner para este sistema, sin embargo, el inciso b) es para un sistema quasi-
unidimensional ya que corresponde al de un dispositivo conocido como contacto de punto
cuantico (véase la figura 2.13) el cual se basa en un gas de electrones bidimensional que
se hace pasar por la constriccidn aplicando un voltaje negativo a dos compuertas, lo que
obliga a los electrones a fluir de un lado de la muestra al otro a través de un canal muy
estrecho [22].

(a) (b)

Figura 2.12. (a) Un cristal Wigner unidimensional formado en un hilo cuantico a baja densidad de
electrones. (b) El cristal de Wigner en zigzag se forma en un cierto régimen de densidades cuando
los electrones estan confinados por un potencial superficial [22].
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Constriccion

Figura 2.13. Representacion esquematica de un contacto de punto cuantico.

En el caso de un sistema tridimensional (3D) para alcanzar densidades tan bajas en un
material es extremadamente dificil, especialmente debido a las inevitables impurezas y
defectos que interrumpirian la fase cristalina del electron. Por lo tanto, hasta ahora no ha
habido evidencias directas de un verdadero cristal 3D Wigner [23]. Una vez que ya hemos
definido rs podemos dar una explicacion mas completa sobre la cristalizacion de Wigner, la
interaccion de Coulomb disminuye al aumentar la separacion promedio entre electrones en

un factor 1/r, ya que U, = é[RY] donde Ry es la constante de Rydberg = 13.6 eV y € es
N

la constante dieléctrica del medio, mientras que la energia cinética disminuye en un factor
. 1 . -
1/r2 debido aque K = mﬂr—z [Ry], donde m¢ es la masa efectiva y m es la masa del electrén
e’'s

en el vacio [23], por lo tanto en el limite de baja densidad cuando rs excede el valor critico,
las interacciones de Coulomb se vuelven dominantes sobre el factor cinético y los
electrones logran minimizar su energia organizandose en un cristal [24].

El cristal de Wigner ya ha sido observado experimentalmente en un sistema electrénico
bidimensional en la superficie de helio liquido [25], ademas se ha podido determinar
experimentalmente en sistemas semiconductores 2D [26,27] y en hilos cuanticos [28-30].
Para estos casos en relacion al sistema 2D un campo magnético es aplicado
perpendicularmente al gas electronico bidimensional para inducir la formacion del cristal
utilizando espectroscopia de radio-frecuencia (la técnica de radio-frecuencia hace uso de
resonancia magnética), para el caso de los hilos cuanticos se determina la formacion del
cristal mediante el uso de espectroscopia de tunelamiento en donde se obtiene un mapa de
conductancia diferencial dl/dV.

2.6. COMSOL Multiphysics (método de elemento finito)

COMSOL Multiphysics [31] es un software que utiliza el método por elementos finitos (FEM,
por sus siglas en inglés) de forma automatizada para la resolucion de ecuaciones
diferenciales parciales (PDE, por sus siglas en inglés) para aplicaciones fisicasy
de ingenieria, especialmente fendmenos acoplados, o multifisicos. también contiene varios
mddulos adicionales que amplian las capacidades del software en las siguientes areas de
aplicacion: AC/DC, acustica, ingenieria quimica, transferencia de calor, y mecanica
estructural, entre otros. Dentro de cada modulo se encuentran las distintas interfaces
fisicas, estas son plantillas de ecuaciones, variables, condiciones de frontera asociadas a
cada tipo de problema fisico. Ademas, COMSOL contiene un entorno de programacion
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grafica en el que se pueden disefiar interfaces fisicas personalizadas, esta herramienta se
llama Physics Builder y fue utilizada en este trabajo de tesis para implementar la aplicacion
especifica de la ecuacién de Schrddinger mas el potencial de Yukawa.

El método de elemento finito es uno de los mejores métodos numéricos para resolver PDE
de forma aproximada, dados los valores de frontera, sin importar el tipo de geometria ni la
forma de las fronteras. El procedimiento de calculo FEM comienza con la divisién de la
geometria del problema en varias subdivisiones (de aqui el nombre del método). Este paso
del proceso se denomina mallado, los elementos pueden ser formas geométricas simples
como se muestra en la figura 2.14, como triangulo, cuadrilatero, hexagono, etc. Entonces,
la variacion de la cantidad en cuestion que se rige por la PDE / ODE (por ejemplo,
desplazamiento, temperatura, presion de fluido) se aproxima usando funciones simples con
los valores de las variables dependientes en los nodos de elementos [32].

Figura. 2.14. Ejemplos de elementos de mallas y nodos [32].

Después del mallado para encontrar la soluciéon aproximada, las PDE se transforman en
ecuaciones algebraicas para cada elemento. Las soluciones son los valores nodales de la
cantidad en cuestién (es decir, desplazamiento, temperatura, presion). Estos valores
nodales se pueden utilizar para calcular los valores de una cantidad en cualquier punto
dentro de cada elemento y, por lo tanto, en todo el dominio geométrico del problema. La
solucidon aproximada u para una variable u en un elemento de una dimensién, con n nodos,
se expresa de la forma:

n

ulx) = u(x) = Z u;N; (x)

j=1

Donde se asigna una funcién de forma Nj(x) a cada valor nodal, las funciones de forma
suelen ser polinomiales y estan en funcion de la variable de posicién x [32]. En general el
proceso que se lleva a cabo para realizar una simulacion en COMSOL es el siguiente: (i)
eleccion del médulo fisico (por ejemplo, electroquimica o el médulo de transferencia de
calor), (ii) creacion de una geometria, (iii) asignacion de una malla, (iv) especificacion de
una fisica o mas, (v) eleccion del tipo de estudio (estacionario, dependiente del tiempo) vy,
(vi) la visualizacion de los resultados.

2.7. Antecedentes

2.7.1 Substrato GaAs (631) — Nanoestructuras 1D

Dentro de los trabajos de investigacion realizados con el substrato de alto indice de
arseniuro de galio con orientacion cristalografica (631), el dado por la referencia [33] genera
un interés particular debido a los resultados reportados, los cuales muestran el crecimiento
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por MBE de hilos con un alto de grado de correlacién en funcion de las condiciones de
crecimiento. Como se puede ver en la imagen 2.15, los crecimientos son muy sensibles a
los pardmetros experimentales utilizados, pero mediante la adecuada eleccién de ellos, el
substrato de GaAs (631) resulta ser una plantilla efectiva para la auto-organizacion de
nanoestructuras 1D.

a)

UL Tesole

3.4 yTorr

Figura 2.15. a) Imagenes AFM de 1um?2 de los crecimientos, y la escala vertical va de 0 (negro) a
2nm (blanco), el inset corresponde al 2D-ACF. b) Longitud de correlacion & en funcion de la
presion de haz equivalente de arsénico y de la temperatura [33].

Estos crecimientos homoepitaxiales de GaAs sirvieron como guia en relacion a los
parametros experimentales para la fabricacion de la muestra de esta tesis sin embargo en
nuestro caso se trata de un crecimiento heteroepitaxial para provocar el confinamiento
cuantico GaAs/ AlGaAs con un dopaje delta de silicio, el disefio se muestra a detalle en el
capitulo 4.

2.7.2 Modelo de potencial efectivo de Yukawa

Varios estudios teoricos han sido realizados con el fin de explorar el cristal de Wigner en
sistemas de confinamiento cuantico, el modelo de potencial efectivo [34] tiene la
particularidad de tratar con el problema fisico de muchos cuerpos con un coste
computacional menor comparado con el enfoque Hartree-Fock y el funcional de densidad.

De acuerdo con [34] se resuelve la ecuacion de Schrodinger que tiene acoplado el potencial
de Yukawa “Vy’, el cual esta dado por:
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2

e exp|—kr]

V=
V' 4meey, T

Donde r es la distancia de separacion electron-electrén, e es la carga del electron, € es la
constante dieléctrica del hilo cuantico, € es la permitividad del vacio y k es el parametro de
apantallamiento dado por:

2e?n

eeoksT

Donde n es la densidad electrénica, Kg la constante de Boltzmann y T la temperatura.

El pardmetro de apantallamiento es el que contiene la informacion de las densidades
electronicas, que pueden ser del orden de dopajes que se utilizan experimentalmente (1022
cm?) lo cual es una de las principales ventajas de este modelo. La figura 2.16 muestra los
resultados que se obtuvieron en [34] utilizando el potencial efectivo. En tal referencia,
llegaron a la conclusion de que la formacion del cristal de Wigner depende fuertemente de
la dimensionalidad de la estructura y de la concentracion electrénica. En la imagen se
determina el cristal de Wigner a partir de que en la distribucién electrénica se identifiquen
perfectamente los dos picos, como es el caso del inciso (c) para kp y Kc.
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Figura 2.16. Perfiles de la densidad de
probabilidad del estado base a lo largo
del eje z de la nanoestructura, para k.
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100nm™t 'y kyp =5000nm™1, para
diferentes longitudes del hilo: (a) 10 nm,
(b) 30 nm, (c) 400 nm, (d) 1pm, (e) 2um,
y (f) 10 pum. Imagen obtenida de [34].

En el siguiente capitulo describiremos las técnicas experimentales llevadas a cabo en el
desarrollo de este trabajo de tesis.
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Capitulo 3. Técnicas experimentales

En este capitulo abordaremos las técnicas utilizadas para el desarrollo de esta tesis,
explicaremos el fundamento fisico y el arreglo experimental de cada técnica, desde el
sistema MBE para la sintesis de los hilos cuanticos hasta las técnicas de espectroscopia,
fotoluminiscencia y fotorreflectancia; también describiremos la técnica de microscopia de
fuerza atobmica para determinar la morfologia superficial de la muestra. Este capitulo esta
dividido en cuatro secciones.

3.1. Sistema MBE
3.2. Microscopia de fuerza atomica
3.3. Fotoluminiscencia

3.4. Fotorreflectancia

3.1. Sistema MBE

La técnica de epitaxia por haces moleculares (MBE, del inglés: molecular beam epitaxy)
fue desarrollada por J. R. Arthur and A. Y. Cho [1,2] para el crecimiento de estructuras de
GaAs y GaAs/Aly Gaix As, actualmente se utiliza para el crecimiento de diferentes
compuestos. Esta técnica consiste en la interaccién de flujos de haces moleculares con la
superficie de un sustrato cristalino, el cual es calentado a varios cientos de grados
centigrados provocando la formacién de peliculas o nanoestructuras a partir de crecimiento
epitaxial. Una de las ventajas de la técnica MBE es que permite depositar peliculas con alta
precision, de modo que se pueden producir interfaces abruptas a nivel atbmico entre capas
de diferentes compuestos. Para lograr este nivel de control, se utilizan tasas de depdsito de
alrededor de una monocapa por segundo. Los sistemas de MBE trabajan en condiciones
de ultra alto vacio (UAV), del orden de 10 Torr, que garantiza una longitud del camino
libre medio de las moléculas del haz, mayor que la distancia entre la fuente y el sustrato
evitando asi la colisién entre las moléculas y permitiendo la transferencia de masa [3].
Ademas, el UAV permite tener acoplado al equipo MBE varias técnicas de caracterizacion
in situ tales como RHEED, XPS, entre otras. Todas estas caracteristicas permiten obtener
por MBE materiales y compuestos con la mas alta calidad cristalina y pureza.

El disefio experimental de un sistema MBE varia en funcion de los materiales a crecer y del
proposito, ya sea investigacion o produccién, a continuacion, describiremos un sistema
MBE tipico de investigacion para crecimientos de materiales IlI-V.
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El sistema MBE (véase la figura 3.1 y 3.2) esta compuesto por tres camaras: camara de
introduccion, cdmara de andlisis y camara de crecimiento. La camara de introduccion
permite introducir el sustrato al sistema MBE sin romper el UAV, mediante el traspaso de
muestras a la cdmara de crecimiento via una barra de transferencia. Una camara de
analisis es la camara intermedia, se encuentra entre la camara de introduccién y la de
crecimiento, puede estar equipada con técnicas de caracterizacion in situ tales como:
espectroscopia de electrones Auger (AES, del inglés: Auger electron spectroscopy),
espectroscopia de fotoemisibn de rayos-X (XPS, del inglés: X-ray photoemission
spectroscopy), etc. La camara de crecimiento se compone de celdas que producen los
haces moleculares, de obturadores (shutters) que permiten activar y desactivar los haces
moleculares, de un soporte de molibdeno para montar el sustrato y que a su vez permite
elevar su temperatura. La temperatura de crecimiento es medida a través de un termopar
colocado atras del soporte. Con el fin de mejorar la homogeneidad de los flujos de haz sobre
el sustrato, el soporte del sustrato se mantiene en rotacion acimutal continua. También en
esta camara es donde se encuentra instalada la técnica de difraccion de electrones
reflejados de alta energia (RHEED, del inglés: high-energy electron diffraction in reflection),
la cual permite monitorear el crecimiento en tiempo real. Dentro de esta camara también se
encuentran criopaneles enfriados con nitrégeno liquido, los cuales se localizan alrededor
de las celdas y del soporte del sustrato, y sirven para el aislamiento térmico de las celdas y
para atrapar contaminantes tales como CO, CO; y H,O [4].

‘_;._| Cafion RHEED

Celdas TN
de
efusion Criopaneles
Soporte del i
____:‘*—\Jf /' sustrato gﬁ;hsdor de \— \ =
=/ il /
Ventana =, [ ] !_! >\
— B
— — \ '}
=
= = W“[’fj{; Obturadores | | C d
oldas amara de
de analisis
efusion

- Manipulador
:! k?‘ de oblea
Pantalla

fluorescente RHEED

Figura 3.1. Vista esquematica de una camara de crecimiento de un sistema MBE [4].
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Las celdas acopladas al sistema MBE se les conoce como celdas Knudsen y los materiales
a depositar ya sea en su estado sélido o como evaporante liquido estan contenidos en
crisoles, generalmente hechos de nitruro de boro pirolitico de alta pureza. Los crisoles son
calentados por radiacion mediante filamentos de Tantalio, los cuales a su vez son
calentados por efecto Joule. La medicién de la temperatura se realiza a través de un
termopar en contacto con la base de la celda. La variacion de temperatura de las celdas se
controla mediante el ordenador y es importante debido a que un cambio en la temperatura
madifica el flujo proporcionado por las celdas. Este flujo se expresa en unidades de presion,
en especifico presiéon de haz equivalente (BEP, del inglés: Beam-Equivalent Pressure). La
medicion adecuada de los flujos conlleva a un mayor control de composicién y de perfiles
de dopaje del crecimiento; el método mas usado para la medicién de los flujos esta basado
en un medidor de iones el cual esta colocado en la posicién de la oblea [4].

En algunos casos, las celdas pueden ser del tipo cracker, la cual contiene un area a mayor
temperatura que disocia molecularmente al material (proceso quimico importante para
cuando se desea depositar arsénico o fosforo), donde los tetrameros evaporados se
convierten parcialmente en dimeros. Este proceso se logra mediante interacciones de
tetrameros con la superficie de la celda cracker mantenida a varios cientos de grados
centigrados. La temperatura de la zona de disociacién determina las cantidades relativas
de As; y As,; suministradas a la superficie de crecimiento. Las primeras investigaciones de
MBE en sistemas llI-V revelaron que a temperaturas de sustrato relativamente bajas, todos
los atomos de un elemento del grupo lll tienen un coeficiente de adherencia de la unidad a
la superficie del sustrato. También se ha encontrado que los &tomos o moléculas del grupo
V no se adhieren a la superficie en ausencia de un flujo de atomos del grupo I, por lo tanto,
la tasa de crecimiento se rige completamente por la tasa de llegada de los atomos del grupo
lll en la superficie del sustrato y el exceso de atomos del grupo V se desorben de la
superficie. En contraste con los elementos del grupo Il que llegan a la superficie en forma
de atomos, los elementos del grupo V pueden alcanzar la superficie en forma de varios
tipos de moléculas. Por ejemplo, en el caso del crecimiento por MBE de GaAs, el arsénico
puede llegar a la superficie en forma de tetrameros As. si la fuente del haz es arsénico
metalico, en forma de moléculas diméricas As; si la fuente es GaAs cristalino o, si se utiliza
una celda cracker de As4, 0 en forma de atomos de As si la fuente es arsina AsHs; [5].

La cinética superficial que ocurre con las moléculas diméricas y con los tetrameros de
arsénico se muestra en la figura 3.3. El As, adsorbido al principio migra sobre la superficie
de GaAs (100) en un estado precursor fisisorbido débilmente unido; si la temperatura del
sustrato es superior a 300 °C, los dimeros pueden disociarse (figura 3.3, panel izquierdo) y
los atomos de As resultantes pueden (i) incorporarse a la fase sélida mediante la unién con
atomos de Ga adsorbidos en la superficie o (ii) desorcién como dimeros o tetrameros.

Para el caso de Ass y Ga en superficies de GaAs (100) (figura 3.3, panel derecho) los
tetrameros adsorbidos experimentan un proceso mas complejo que el descrito para As.. De
hecho, las moléculas de As, son fisisorbidas en la superficie en estados precursores
moviles que migran a la superficie con una energia de activacion de aproximadamente 0,25
eV. Cuando dos tetrameros de As; encuentran cuatro atomos de Ga libres en
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configuraciones de superficie adecuadas, experimentan una interaccion de segundo orden
por pares; como consecuencia, cuatro atomos de As se incorporan a la fase solida y los
cuatro restantes se desorben como una molécula de Ass [4].
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Precursor

surface
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Ga —» Ga —*
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surface

Figura 3.3. Incorporaciéon de atomos de As en una superficie de GaAs (100) de haces incidiendo
como As2 (panel izquierdo) o As4 (panel derecho). Los paneles muestran esquematicamente (i)
la migracién superficial de las moléculas adsorbidas, (ii) la disociacion, (iii) la incorporacién en
sitios de red energéticamente favorables y (iv) la desorcion en forma de dimeros o tetrameros de
As [4].

v;urpuratlm

3.2. Microscopia de fuerza atémica

El microscopio de fuerza atémica (AFM, del inglés: Atomic Force Microscope) fue inventado
por IBM en 1982. AFM es una técnica de caracterizacibn que nos permite obtener
informacién topografica de la muestra y se basa principalmente en la interacciéon de una
punta con la superficie de la muestra que puede ser conductora o aislante. Las imagenes
AFM se obtienen basicamente de la medicién de la fuerza generada entre la punta creada
por la proximidad a la superficie de la muestra. Mas especificamente, durante un barrido de
la superficie la fuerza que actla entre la micropalanca y la superficie de la muestra causa
diminutas desviaciones en la micropalanca que se detectan mediante un sistema 6ptico, el
cual esta compuesto por un haz de luz laser que es reflejado desde la punta de la
micropalanca hacia un fotodiodo que detecta el movimiento de la punta. La lectura de salida
del fotodiodo controla la fuerza que se aplica en la punta de tal manera que esta
permanezca constante. Lo anterior se logra a partir de un escaner (movimiento en la
direccion x, y, z) piezoeléctrico acoplado a la muestra que causa el movimiento hacia arriba
y hacia abajo para mantener constante la fuerza entre la punta y la muestra, proporcionando
la informacion topogréfica de la superficie [6].

Esta fuerza punta-muestra tiene contribuciones de largo y corto alcance (véase la figura
3.4). Podemos clasificar las contribuciones por su alcance y fuerza. En el vacio, existen
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fuerzas quimicas de corto alcance (fracciones de nm) y fuerzas de van der Waals,
electrostaticas y magnéticas con un largo alcance (hasta 100 nm). En condiciones
ambientales, las fuerzas de menisco formadas por las capas de adhesion en la punta y la
muestra (agua o hidrocarburos) también pueden estar presentes [7].

Punta
o ® Q

A
v

e V “ Muestra
T2 T F o7 0 7®

Figura 3.4. Vista esquemética de una punta AFM cerca de una muestra. Las fuerzas quimicas de
corto alcance actuan cuando la punta y los orbitales de la muestra (medias lunas) se superponen.
Las fuerzas de largo alcance (indicadas con flechas) se originan en todo el volumen y la superficie
de la punta y son una funcién critica de la forma mesoscoépica de la punta [7].

La figura 3.5 muestra el disefio tipico de un equipo de AFM el cual consta de tres partes
principales:

a) Sonda del microscopio, que corresponde a la micro-palanca, en cuyo extremo se
fija una punta que experimentara fuerzas de interaccion.

b) Escaner, que consiste en un desplazador XYZ, el movimiento en Z sirve para realizar
la aproximacioén de la punta a la superficie y el XY para realizar el barrido sobre la
superficie.

c) Electrénica de control e interfaz con el ordenador.

Fotodetector

Interaccion entre Is superficie de la muestra y Iz
punta de la micropalanca

€~ Haz taser

Micropalanca

Atomos de Iz punta

‘ Fuerzas de atraaccion

t o repulzion

Superficie de Iz musstra

'Punta

Muestra

Piezoeléctrico o escaner

Figura 3.5. Disefio caracteristico de un microscopio de fuerza atdbmica

[8].
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La siguiente figura 3.6 muestra una micro-palanca tipica con la punta integrada que se
utiliza en el microscopio de fuerza atémica.

Figura 3.6. Micrografia electrénica de barrido de un voladizo de silicio micromecanizado con una
punta integrada apuntando en la direccion del cristal [100]. Longitud, 120 um; ancho, 30 um;
espesor, 2.8 um [7].

A continuacion, se describen los modos de operacion de un equipo AFM;

Modo contacto: En este caso, la punta mantiene un contacto constante con la superficie de
la muestra. El inconveniente de este modo es que durante el proceso de escaneo las
muestras pueden atrapar cargas electrostaticas, las cuales pueden incrementar la fuerza
de atraccion entre la punta y la muestra. Esto puede ocasionar fuerzas de friccion
adicionales a medida que la punta se desplaza sobre la muestra, lo cual achata la punta y
dafia la muestra. Este problema se puede evitar utilizando el modo dinAmico también
conocido como tapping [6].

Modo dindmico: En este modo el contacto es intermitente, de manera que se hace oscilar
a la micropalanca a partir de una fuerza externa constante. El modo dinamico tiene dos
métodos de operacion: modulacién de amplitud (AM) y modulacién de frecuencia (FM).

En AM se mantiene constante la amplitud y la frecuencia en tanto la punta no toque la
muestra, cuando la punta se acerca a la muestra, las interacciones elasticas e inelasticas
causan un cambio tanto en la amplitud como en la fase de la micropalanca. Estos cambios
se utilizan como la sefial de retroalimentacion y por lo tanto generan la informacién
topogréfica de la superficie. En FM los cambios en la frecuencia de oscilacion proporcionan
informacion sobre las interacciones entre la punta y la muestra, la frecuencia se puede
medir con una sensibilidad muy alta y, por lo tanto, el modo de modulacion de frecuencia
permite el uso de micropalancas muy rigidas. Las micropalancas rigidas proporcionan
estabilidad muy cerca de la superficie [7].

Modo no-contacto: En este caso la punta esta suspendida a unos cuantos nanémetros por
encima de la superficie de la muestra, de igual manera se hace oscilar a la micropalanca
para detectar los cambios en la amplitud debido a las fuerzas de Van der Waals, para
mantener constante la amplitud de oscilacion el escaner piezoeléctrico ajusta la distancia
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de la punta a la superficie de la muestra en cada conjunto de datos (x,y) generando asi la
informacién topografica de la superficie [6][7].

Durante el desarrollo de este trabajo se ha utilizado un equipo AFM modelo multimode 8-
HR utilizando el modo dinamico. Ademas, ha sido empleado el software de libre acceso
Gwyddion para procesar y analizar la imagen mostrada en este trabajo de tesis. Una vez
obtenida la imagen AFM de la muestra, se pueden obtener pardmetros cuantitativos como
la rugosidad superficial (rugosidad cuadréatica media y la rugosidad promedio), la longitud
de correlacién ademas se pueden obtener perfiles topogréaficos de la superficie.

3.3. Fotoluminiscencia

La técnica espectroscopia de fotoluminiscencia es un método de no-contacto, no destructivo
que permite sondear la estructura electronica de la muestra, consiste en excitar la muestra
haciendo incidir energia mediante una fuente luminosa, normalmente un laser, provocando
la absorcion fotdnica, teniendo en cuenta que la excitacion se realiza a energias superiores
a los niveles presentes en la muestra. A continuacion, se describe mas a detalle este
mecanismo para un semiconductor intrinseco, consta de los siguientes tres procesos fisicos
principales (figura 3.7) [9]:

1. Excitacién: un foton externo con energia Aw’, que normalmente es mayor que la
banda prohibida de energia del semiconductor entra en él para excitar un electron
para que transite desde su estado de banda de valencia inicialmente ocupado a un
estado de banda de conduccion vacio, formando un par electrén-hueco.

2. Relajacion energética: el electron fotogenerado y el hueco del proceso de excitacion
se encuentran en general en estados excitados en las bandas de conduccion y de
valencia. Pasan por varios procesos de relajacién de energia, como interacciones
electron-fondn, para relajarse a sus respectivos estados fundamentales, es decir,
los estados de borde de la banda de conduccion y de valencia.

3. Recombinacién radiativa: el electron y el hueco relajados energéticamente se
recombinan, es decir, el electron en el estado de borde de banda de conduccién
pasa al estado de borde de banda de valencia vacio, emitiendo radiativamente un
fotdén con una energia Aw.
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Figura 3.7. Esquema del proceso de fotoluminiscencia en un semiconductor intrinseco. Un fotén
de sondeo Aw’ incide en la muestra para fotoexcitar un electrén para que transite desde un estado
de banda de valencia a un estado de banda de conduccion (proceso 1); El electrén excitado vy el
hueco se relajan a sus respectivos estados fundamentales, (proceso 2); el electron y el hueco
relajados energéticamente se recombinan radiativamente para emitir un foton aw (luminiscencia,
también llamada fluorescencia) [9].

Hay que tener en cuenta que la informacion obtenida en este tipo de medida procede de
una profundidad de aproximadamente la longitud de absorcion de la luz de excitacion,
puesto que Unicamente en esta zona se generan pares electron-hueco. La profundidad de
penetracion del laser es = 1/a donde “a (m™)” es el coeficiente de absorcion que varia de
acuerdo con la longitud de onda del laser empleado y dependiendo del material en el que
este incidiendo.

La siguiente figura 3.8 muestra el montaje experimental tipico para la medicion de
fotoluminiscencia. Para realizar mediciones en funcién de la temperatura la muestra se
coloca en un criostato también conocido como dedo frio conectado a una bomba de vacio,
con el que se puede bajar la temperatura hasta casi los 10 °K. Frente al laser se encuentra
una lente que permite focalizar el haz sobre la muestra. De igual manera la emision radiada
por la muestra se focaliza por medio de lentes ademas con el fin de hacer incidir sobre el
detector un haz monocromatico y evitar la incidencia de longitudes de onda provenientes
del plasma del laser, se coloca un filtro correspondiente a esta longitud de onda en la
entrada del monocromador. Dicho aparato dispersa la luz en las longitudes de onda que la
componen y selecciona una banda estrecha de longitudes de onda que es la que llega al
dispositivo de carga acoplada (CCD, Charge Coupled Device) para ser registrada y este se
conecta a una computadora que controla todo el sistema.

57



%‘a/z?«/a 51

Dedo frio y
muestra

Lentes B

Laser

Figura 3.8. Arreglo experimental para fotoluminiscencia.

3.4 Fotorreflectancia

La técnica de espectroscopia de fotorreflectancia (PR), es una técnica de modulacién, en
la cual se generan pares electrén-hueco por medio de los fotones (laser interrumpido
mecanicamente como fuente de modulacién), cambiando los campos eléctricos internos los
cuales se detectan por el cambio de los coeficientes de reflectividad. Consideremos la figura
3.9 para explicar el mecanismo fisico que se lleva a cabo en esta técnica.

a) Laser off b) Laseron

B 2=

&k & F
Donadores
ionizados

©QOOO

Vi

z=1) — |aser off
{superficie)  ---=" laser on

Figura 3.9. Representacion esquematica del efecto fotorreflectancia para un
semiconductor tipo n [10].
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La superficie de un cristal semiconductor es inestable debido a sus enlaces libres, esto
provoca una reconstruccion superficial del material que conlleva a no tener un cristal
perfecto (discontinuidad en la estructura cristalina del sélido) y a tener estados energéticos
dentro del bandgap (estados trampa) estos estados superficiales ocupados por electrones
del interior del cristal crean una barrera de potencial, esto hace que las bandas de
conduccién y de valencia se curven cerca de la superficie. La presencia de una alta
densidad de estados superficiales hace que se modifique el nivel de Fermi para mantenerlo
constante en la interfase semiconductor —aire, acercandolo a energias mayores (para tipo
n) y a energias menores (tipo p). fig. 3.9 (a), cuando se hace incidir el haz laser hacia el
material con una energia foténica mayor que el bandgap se crean pares electrén-hueco los
cuales son separados por el campo eléctrico incorporado Fpc (este campo se genera debido
a laregiéon de agotamiento formada por los estados trampa), con los portadores minoritarios
(huecos en este caso) dirigidos hacia la superficie y los electrones hacia la regién de
agotamiento, esto se manifiesta en una disminucion en la ocupacién de los estados
superficiales provocando una reduccién en la barrera de potencial y en el campo eléctrico
incorporado, Fpc — Fac, donde Fac es el cambio en el campo eléctrico incorporado. Fig.
3.9(b) y 3.9(d) [10, 11]. De acuerdo con [12] entre m&s ancha sea la region de agotamiento
el campo eléctrico es menor. En la fig.3.9. (c) se observa que, si el laser esta encendido la
poblacion de los estados superficiales es reducida, disminuyendo el doblamiento de las
bandas.

Como ya se mencion6 el campo eléctrico disminuye debido a la excitacién luminica y
aumenta cuando el laser se apaga, es decir cuando el “chopper” bloquea el haz, esto se
traduce en cambios en el coeficiente de reflectividad los cuales son medidos de acuerdo
con la siguiente ecuacion:

E _ Roff — Ron
R Rors

Donde Ron ¥ Roff son los coeficientes de reflectividad cuando el laser esta encendido y
apagado respectivamente.

El arreglo experimental tipico se muestra en la figura 3.10, dentro de las ventajas que tiene
esta técnica, es que no requiere de aislar la muestra, es decir, se puede medir a temperatura
ambiente y sin necesidad de vacio.

El funcionamiento inicia a partir de una lampara que puede ser de filamento de tungsteno.
La luz proveniente de la lampara entra a un monocromador el cual funciona como un prisma
que separa la luz en diferentes longitudes de onda, de alli a través de un arreglo de lentes
se hace incidir la luz sobre la muestra. La luz del laser es interrumpida mecanicamente por
un obturador mecanico o “Chooper” a una frecuencia generalmente en el rango 130 a 260
Hz y se hace incidir sobre la muestra en el mismo punto que la luz proveniente de la
lampara. La luz reflejada por la muestra es enfocada a un fotodetector que convierte la
sefial de luz en corriente o voltaje y que esta conectado a un amplificador lock—in. La
luminiscencia generada por el laser debe eliminarse a la entrada del detector, para ello se
usa un filtro. Finalmente, la computadora divide la sefial AC = I,AR por el componente DC
= |oR dando el espectro de fotorreflectancia AR/R.
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Figura 3.10. Esquema de un equipo de fotorreflectancia [11].
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Capitulo 4.- Condiciones experimentales y Disefio de la interfaz fisica

En este capitulo se describe el disefio empleado en el crecimiento de la heteroestructura
GaAs/AlGaAs con el fin de explicar la importancia de cada parte que conforma la muestra.
También se presentan las condiciones experimentales y el proceso del crecimiento llevado
a cabo. Ademas, en la parte tedrica se muestra la interfaz fisica personalizada en COMSOL
Multiphysics que se implement6 para la simulacién del hilo cuantico. Este capitulo esta
dividido en cuatro secciones.

4.1. Diseiio propuesto de la heteroestructura
4.2. Condiciones Experimentales
4.3. Proceso del crecimiento

4.4. Interfaz fisica Schrédinger-Yukawa

4.1. Disefo propuesto de la heteroestructura

Es importante mencionar que en el capitulo 5 se reporta la fracciébn molar de aluminio
presente en la muestra calculada a partir de mediciones de fotoluminiscencia, la cual
corresponde a x = 0.34. A continuacion se muestra en la figura 4.1 el disefio utilizado que
se compone de:

= Substrato orientado de alto indice GaAs (631).

= Un buffer compuesto de una super-red (SL, del inglés: superlattice) de 60 capas
alternadas (30 de GaAs y 30 de Alo.saGao.esAS), la capa o pelicula correspondiente
a Alo3sGao.esAs fue de 9.6nm de espesor. La pelicula de GaAs fue de 8.9 nm de
espesor. En total se crecieron 555 nm de SL.

= Dos barreras de Alo.3aGao.esAs con espesor de 278 nm.

= Un doble dopaje delta (delta doping) de Silicio.

= Dos capas espaciadoras de Alo.saGao.ssAs con espesor de 9.6 nm.

= Dos capas de GaAs facetadas con espesor de 13.3 nm.
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Figura 4.1. Disefio de la heteroestructura estudiada en esta tesis.

La idea de proponer este disefio se basa en dos objetivos, el primero, proveer de una
estructura adecuada para sintetizar hilos auto-organizados, el segundo objetivo con vista a
un trabajo futuro es el tener una muestra con las condiciones necesarias para hacer
mediciones eléctricas.

Substrato de GaAs (631). - Como se menciond en el capitulo 2 la eleccion de este tipo de
substrato de alto indice se debe a que funciona como una base para la auto-organizacién
de hilos cuanticos debido a la naturaleza del tipo superficie vecinal que presenta (véase la
figura 4.2 [1]) ademés teniendo en cuenta que debido a la inestabilidad energética que
presenta este tipo de superficies de alto indice tienden a facetarse para lograr el equilibrio.

Buffer. - Se decidié crecer una capa buffer de 555 nm debido a que en el proceso de
crecimiento, la primera etapa que corresponde a la desorcién de 6xidos de la oblea, cuando
finaliza, la superficie cristalina de la oblea a nivel mesoscépico suele quedar dafiada asi
gue la capa buffer sirve para la planarizacién de la superficie, es decir, para tener una
interfaz atbmicamente abrupta, ya que la calidad superficial es crucial para el crecimiento
de capas epitaxiales. Otro efecto favorable que tiene la super-red AlGaAs-GaAs es que
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detiene la migracion de las impurezas hacia las partes centrales de interés de la muestra,
ya que las impurezas que estan presentes en el sustrato tienden a migrar hacia las capas
epitaxiales durante el proceso de crecimiento [2].

Barrera de Alo31GaossAs y delta doping de Si (8-Si). - Las barreras de AlGaAs de 278
nm contienen a las estructuras dopadas (dopadas tipo n) mediante las llamadas “delta
doping”. Se eligié este tipo de dopaje ya que presenta ventajas en comparacién con el
dopaje convencional, las cuales son: mayor movilidad, mayor densidad electrénica, menor
dispersion por impurezas y una distribucion uniforme electronica. Este tipo de dopaje dobla
la banda de conduccion de tal manera que forma un pozo de potencial en forma de V [3][4].
Por estas ventajas se eligid el &-doping ademas se eligieron dos 0-Si dispuestos
simétricamente debido a que se tiene una movilidad electrénica més alta que en el caso de
un &-Si individual [2][3]. Estas barreras son las encargadas de donar los electrones que se
encontraran confinados en el hilo cuantico de GaAs. La eleccion del silicio como dopante
fue debido a su difusividad relativamente baja y su alto grado de activacion ademas de que
es uno de los dopantes que mas se manejan en semiconductores [2].

Capa espaciadora (Alo34GaossAS). - Se crecieron dos capas espaciadoras de 9.6 nm de
grosor dispuestas simétricamente, la funcion de esta parte de la heteroestructura es
aumentar la separacion entre las impurezas ionizadas y la capa activa en donde se realizara
la conduccidn de electrones, en este caso el hilo de GaAs, mejorando asi la movilidad de
los portadores. Entre menos ancha sea esta capa mayor densidad electrénica habra en el
pozo, ya que un aumento en el grosor de esta capa implica un decaimiento del potencial V.
La literatura nos indica que a menor grosor de la capa espaciadora mayor densidad de
portadores en el pozo [2][3]. Ademas, estas capas sirven para provocar el confinamiento
cuantico en la capa facetada de GaAs.

Capa de GaAs facetada. — Esta etapa del crecimiento es de las mas importantes ya que
es donde se llevara a cabo la auto-organizacion de los hilos cuanticos. Las dos capas de
GaAs fueron crecidas cada una con diferentes objetivos. La primera capa fue crecida para
tener un pozo de potencial provocado por la unidon de esta capa entre dos materiales
semiconductores (AlGaAs.- Capas espaciadoras) con bandas prohibidas mas grandes y asi
mismo provocar un confinamiento cuantico. La segunda capa de GaAs se creci6 con el fin
de evitar la oxidacion de la barrera de AlGaAs y también para determinar la morfologia de
la primera capa de GaAs, ya que al tratarse de un crecimiento epitaxial y al utilizar los
mismos parametros de crecimiento, se espera que ambas superficies sean idénticas.

O As
®Ga

Figura 4.2. Vista lateral de la estructura atdmica del plano (631) donde se observan escalones y
terrazas [1].
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4.2. Condiciones experimentales

En la tabla 4.1 se muestran los parametros experimentales utilizados para la sintesis de la
muestra, (presion de haz equivalente “BEP, por sus siglas en inglés”, temperaturas de las

celdas de efusion de los semiconductores utilizados, entre otros parametros).

Tabla 4.1. Parametros experimentales del crecimiento, relacién V/III =28

BEP AS - Tcelda

3.23x10° Torr — 125°C

BEP Ga. = Tcelda

1.16x107 Torr — 900°C

BEP Al - Tceida 4.27x10® Torr — 1015°C
Temperatura del substrato 590°C
Temperatura del substrato para la etapa 690°C

de la capa de GaAs facetada

Velocidad de crecimiento GaAs 0.31 um
7 hr

Velocidad de crecimiento AlGaAs 0.48 um
" hr

La relacién V/III es importante tanto en la cinética del crecimiento como en la conversion
del tipo de dopaje. Contrario a lo que es cominmente observado para crecimientos sobre
planos singulares, la longitud de migracion superficial de moléculas de As. sobre planos de
alto indice aumenta con un incremento de la tasa de flujo V/Ill [1,5]. Para el caso de AlGaAs
dopado con Silicio en un crecimiento que se lleva a cabo con tasas de flujo V/IlI altas, los
atomos de silicio ocupan los sitios del grupo lll actuando como donador (tipo n) debido a
que el incremento de la incorporacién de As (> BEP As) al crecimiento resulta en una
reduccion de presencias de vacancias de As, por consiguiente, provoca la aparicion de
vacancias de Ga [6,7].

4.3. Proceso del crecimiento

En esta seccién se da a conocer el procedimiento llevado a cabo durante la sintesis de la
muestra, para el crecimiento se utilizé un sustrato epi-ready, este tipo de substratos tienen
superficies preparadas para ser utilizadas directamente en una camara de crecimiento sin
ninguna limpieza adicional. Este tipo de substratos son obtenidos mediante un conjunto de
pasos de limpieza destinados a eliminar la contaminacion y crear capas de carbono y éxido
gue se pueden eliminar mediante un tratamiento in situ en la camara de crecimiento
(tratamiento térmico). El proceso de sintesis inicia llevando a cabo el tratamiento térmico.
El siguiente mapa conceptual muestra el proceso resumido y enseguida se da una
descripcion mas detallada.
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1. Tratamiento térmico: Primero se introdujo el sustrato de GaAs (631) a la caAmara de
crecimiento, para posteriormente elevar la temperatura del sustrato moderadamente.
Cuando la temperatura alcanz6 los 480°C se abri6 la celda de As (Tcelda= 125°C) bajo
flujo constante (BEP= 3.23x10° Torr) debido a que a esta temperatura ocurre la
desorcion del arsénico, ademas cada 5 minutos de estar en una cierta temperatura se
hacia incidir un haz de galio. Como se menciond en el capitulo 3: el arsénico no se
adhiere a la superficie en ausencia de atomos del grupo Ill. Cuando la temperatura del
sustrato alcanzé los 590°C ocurrio la desorcion de los Oxidos superficiales (véase la
seccion de resultados). Se mantuvo esta temperatura durante 14 minutos y enseguida
se inici6 la capa buffer. (véase el anexo).

facetada . Espaciadora

2. Buffer: Enseguida, para formar la super-red (Tsusrato= 590°C) se abrié la celda de Galio
por 1 minuto 43 segundos logrando una capa de 8.9 nm de espesor. Acto seguido se
abri6 la celda de aluminio durante 1 minuto 12 segundos para formar una capa de
AlGaAs de 9.6 nm de espesor después se cerr6 esta celda y se mantuvieron los flujos
de arsénico y galio para crecer la siguiente capa de GaAs (1° 43”); de esta manera se
crecieron las 60 capas alternadas GaAs/ Alg3GaoessAs (empezando con GaAs y
terminando con Alp3:GaoesAS) hasta tener una super-red de 555 nm.

3. Barrera de Alp3:sGaoesAs: Inmediatamente que se terminé el crecimiento del buffer se
continué con la barrera con un tiempo de crecimiento de 34 minutos 48 segundos,
logrando asi una capa de 278 nm de espesor.

4. Delta doping (8-Si): Este tipo de dopaje consiste en el crecimiento de una monocapa de
silicio, para lograrlo se interrumpe el crecimiento y solo se mantiene el flujo de arsénico
proporcionando asi una superficie aniénica estabilizada debido a que el silicio (anion)
sustituye en algunos sitios al galio (cation) y la elevada electronegatividad del arsénico
logra dar mas estabilidad al anion [3]. Para este tipo de perfil de dopaje el tiempo de
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10.

interrupcion del crecimiento (es decir, el tiempo de depdsito del ©-Si) se calcula
2D

. - o N
mediante la siguiente ecuacion [3]: T = Noo
g

Donde N?° es la densidad bidimensional de dopantes deseada, N es la concentracién
tridimensional de dopante obtenida a una temperatura especifica de la celda de efusion
y Vg es la tasa de crecimiento. Sustituyendo los siguientes valores N?° = 5x10%2 e/cm?,
de acuerdo con el sistema MBE empleado tenemos que N = 2.6x10'® e/cm?® con una
temperatura de la celda de silicio igual a Tceisa= 1180°C, = 1 uym/hr = 2.7x10® cm/seg.
Con estos datos, se obtiene T = 71 segundos, el cual fue el tiempo utilizado para la
obtencion de los dos 8-Si.

Capa espaciadora Alo3sGagessAs: Al finalizar los 71 segundos se cerré la celda de Siy
se abrieron las celdas de Ga y Al durante 1" 12” para formar la capa espaciadora con
espesor de 9.6nm.

Capa de GaAs facetada: En este punto se aumento la temperatura del sustrato. Cuando
se finalizé el crecimiento de la capa espaciadora se activd una rampa de aumento de
temperatura durante 1° 30” unicamente bajo flujo de arsénico (celdas de Al y Ga
cerradas). La temperatura del substrato paso de ser de 590°C a 690°C, acto seguido se
abrio6 la celda de Ga durante 2" 34” para formar una capa de 13.3nm de espesor.

Segunda capa espaciadora Alo34GagesAs: Una vez finalizada la capa de GaAs se cerré
la celda de Ga e inmediatamente se activo la rampa de descenso de temperatura
durante 1" 307, la temperatura del substrato paso de 690°C a 590°C. Cuando se llegd a
590°C se abrid la celda de Ga y Al durante 1" 12” para crecer la segunda capa
espaciadora de 9.6nm de espesor.

Segundo 0-Si: Acto seguido de finalizar la capa espaciadora se interrumpié el
crecimiento (celdas de Ga y Al cerradas) y se abrié la celda de silicio durante 71
segundos bajo flujo de arsénico constante.

Segunda barrera de Alp31GagessAs: Inmediatamente que se termind el segundo 6-Si se
continuo con la barrera con un tiempo de crecimiento de 34" 48”, logrando asi una capa
de 278 nm de espesor.

Capa de GaAs facetada superior: Para finalizar el crecimiento se siguié el mismo
procedimiento que el punto 6, se activd una rampa de aumento de temperatura durante
1" 30” posteriormente se realizd el crecimiento de GaAs durante 2° 34” y una vez
finalizado el crecimiento se activd la rampa de descenso de temperatura de igual
manera hasta 590°C unicamente bajo flujo de arsénico.
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4.4, Interfaz fisica Schrédinger-Yukawa

Para desarrollar esta interfaz, como ya se menciono, se utilizé COMSOL Multiphysics el
cual contiene un entorno de programacion gréfica en el que se pueden disefiar interfaces
fisicas personalizadas, esta herramienta se llama constructor de fisicas [8] y fue utilizada
en este trabajo para implementar la aplicacion especifica de la ecuacion de Schrédinger
independiente del tiempo mas el potencial de Yukawa.

La ecuacion de Schrodinger sirve para el estudio de sistemas cuénticos y es descrita por
una ecuacion diferencial parcial lineal, ecuacioén (1), sirve para describir la funcion de onda
en términos de posicion y energia, ademas describe como puede ser influenciada la funcién
de onda por factores externos. La funcion de onda es compleja, pero toma un sentido fisico
real cuando se trata con la densidad de probabilidad ||?> = y*y, donde y* es el complejo
conjugado de .

h2
——V2Y + VY = EY
2m

Para hacer frente al problema fisico de muchos cuerpos (este concepto suele encontrarse
en la literatura como many-body) se hace uso del potencial de Yukawa [9], por lo tanto,
ahora la ecuacion de Schrédinger, denominada ecuacién de Schrodinger-Yukawa
independiente del tiempo, tiene la siguiente forma, ec. (2):

2

h 2 —
— VAW AV, W = EY

Donde A= h /21, h es la constante de Planck, V es el operador nabla, m es la masa efectiva
del electrén y Ve es el potencial efectivo, que contiene el potencial de Yukawa Vy y el
potencial de la interaccién electron-pared Ve.w €l cual es cero dentro del hilo e infinito fuera
de el, asi que se tiene Ve = Vy + Veu. El potencial de Yukawa se define de la siguiente
manera, ec. (3):

2

e~ exp[—kr]

V' 4meey, T

Donde r es la distancia de separacion electron-electrén, e es la carga del electrén, € es la
constante dieléctrica del hilo cuantico, €o es la permitividad del vacio y k es el parametro de
apantallamiento dado por (4):

2e?n

eeokgT

Con n siendo el dopaje de la muestra o la densidad electrénica, Kg la constante de
Boltzmann y T la temperatura.
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A continuacion, se muestra el tratamiento matematico para expresar la ecuacién de
Schrédinger-Yukawa en formulacion débil (weak form) debido a que la formulacion débil es
el primer paso hacia la solucion aproximada mediante FEM (método de elemento finito).
La ecuacion (1) se puede definir de la siguiente manera (5):

hZ
v — _ — 5
Vv (2 vw>+veflp E¥Y =0 ®)

Considerando a C= h?/2m, posteriormente multiplicando la ecuacién (5) por u (funciones de
prueba) y aplicando una integral sobre el dominio Q, se tiene (6):

f—V-(CV‘P)udx+f Vef‘Pudx—fE‘Pudx=0 (6)
Q Q Q

u representa una clase completa de funciones de prueba donde cada una corresponde a
una ecuacién. Por supuesto, no podriamos considerar todas las funciones de prueba
posibles, ya que esto daria como resultado una cantidad infinita de ecuaciones. En la
practica, necesitamos un nuamero finito de funciones de prueba. Aqui es donde entran en
juego los elementos finitos.

Posteriormente se aplicd el teorema de la divergencia de Gauss a la primera integral de la
ecuacion (6);

CV‘P-Vu+f —CV¥ - nu
90

'[—V-(CV‘P)udx =f
Q

Q

Finalmente, la ecuacion (6) en su formulacion débil queda de la siguiente forma (7):

ICVLP-Vudx—f CV‘P-nudx+fVef‘Pudx—fELPudx=0 @
Q 90 Q Q

[T}

Con 9Q siendo la frontera del dominio Q y “n” el vector normal orientado fuera del dominio.
Teniendo en cuenta que la energia potencial es cero dentro del hilo e infinita fuera de él
entonces podemos asumir una condicion de frontera en la que hay cero probabilidades para
que la particula se encuentre fuera del dominio/hilo esta condicion de frontera se conoce
como condicion de Dirichlet, ademas, la herramienta constructor de fisica requiere que se
introduzcan las partes del dominio de la ecuacion en formulacion débil, mientras que las
partes de las fronteras estan disponibles automaticamente.

COMSOL contiene una sintaxis particular para expresar la formulacion débil, debemos tener
en cuenta que el software proporciona el operador de prueba, que se utiliza para expresar
las funciones de prueba “u”. El operador de prueba actua sobre la variable solucion W y sus
derivadas, es decir, u = test(¥). Continuando con la sintaxis es importante considerar la
siguiente notacion, la funcion de prueba es expresada como, ec. (8);
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u = test(¥) ®)

para la derivada de la funcion de prueba se tiene;

du
- = )
% test(Wx)

Similarmente la derivada para la variable dependiente es expresada como;

v

R 10
% Wx (10)

De acuerdo con lo anterior la ecuacién (7) toma la siguiente forma;
C* Vpsi « test(V psi)+ Ve*psi « test(psi) — lambda*psi « test(psi)

Donde lambda representa los eigenvalores, sustituyendo el valor de C y afiadiendo el
potencial de Yukawa en el que se considerd un dopaje de 1x10*® e/cm?, una temperatura
de 300°K y una constante dieléctrica correspondiente a GaAs con valor de 12.9 da como
resultado un parametro k= 1nm-*(ver ec.4) después de sustituir estos valores se obtiene la
ecuacion que se utilizé finalmente en el constructor de fisica:

-hbar_const"2/ (2*mu) *Vpsi - test(Vpsi) - (Ve-w
+((e_const"2/4*pi*epsilon0_const"2*12.9)*exp(-1*(g.coord.1)/(g.coord.1)-lambda) *psi
- test(psi)

No es necesario incluir el signo igual, ya que COMSOL establece la formulacién débil
automaticamente en cero, en cuanto a “g.coord.1” que ocupa la posicion de r en el potencial
de Yukawa corresponde a la coordenada x en la geometria. La formulacién débil es menos
estricta porque todos los términos involucrados son integrales sobre elementos de malla y
no necesitan estar bien definidos en cada punto del dominio. Este es el beneficio clave del
enfoque de elementos finitos, que permite que el software COMSOL obtenga soluciones
para distintas aplicaciones.

La figura 4.3 muestra la interfaz gréfica del software en el constructor de fisicas una vez
finalizado el modelo fisico Schrédinger-Yukawa.
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Constructor de Fisicas v X
- = @~ =tEl =~

4 Yukawa-schrodinger Equation (Schrodingertqg)
(=] Comentarios del programador
[ r5_|' Declaracidn de la variable dependiente 1 (dimensionless)
4 |55 Condicion de dominio 1 (SchrodingerEqu)
(=] Comentarios del programador
b F» Entrada del usuario 1 {parmu)
f F» Entrada del usuario 2 (par. V)
[+ fdw Ecuacion deforma débil 1 [weakT)
[+ wew Definicign de la variable dependiente 1 (dimensionless)
d (g Fero probability (ZercProb)
(=] Comentarios del programadaor
[+ r=0 Restriccion 1 (consitri)
4 p Wave function value (Wavefung)
[=] Comentarios del programador
& Entrada del usuario 1 (par.psid)
r=0 Restriccion 1 [constrd)
@, Grupo de entrada del usuario 1 (WoveFung_section)
Declaracién de variable 1 {probdens)
(=] Comentarios del programadaor
a= [Definicion de variable 1 (defl)
[} Resultados por defecto 1 {pdsfl)
F [['E Libreria de definiciones
4 [ Areas fisicas
[ ﬁ:i Area fisica 1 (pharl)

e Colarrimmar

[
| = = =

=

Figura 4.3. Interfaz Gréfica que muestra el constructor de fisicas con los nodos del modelo fisico
creado.
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Capitulo 5.- Resultados y Discusion

En el presente capitulo nos encargaremos de presentar y explicar los resultados
obtenidos de la sintesis a partir de las técnicas de caracterizacion empleadas ademas se
mostrara el resultado obtenido de la interfaz fisica Schrédinger-Yukawa disefiada en
COMSOL y el diagrama de bandas propio de la heteroestructura. El capitulo esta dividido
en las siguientes secciones.

5.1. Diagrama de bandas de la heteroestructura delta dopada
5.2. Microscopia de fuerza atémica

5.3. Fotoluminiscencia

5.4. Fotorreflectancia

5.5. Modelado teérico de interaccion electronica
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5.1. Diagrama de bandas de la heteroestructura delta dopada

Durante el disefio de una heteroestructura es importante realizar un andlisis para determinar
el comportamiento de sus bandas energéticas. En consecuencia, se llevé a cabo el calculo
autoconsistente de las ecuaciones de Poisson y Schrddinger utilizando el programa “1D
Heterostructure Tool” [1], el cual permiti6 introducir niveles de impurificacion y
concentraciones molares de materiales ternarios correspondientes a nuestras muestras. La
parte del disefio de la heteroestructura utilizada para la simulacion se muestra en la figura
5.1, la cual consiste en la parte central del crecimiento que es la zona de interés donde
ocurren los efectos del dopaje y de la formacién del pozo en la banda de conduccion. El
modelo de densidad utilizado fue el modelo cuéntico de masa efectiva ya que proporciona
las sub-bandas de energia. El comportamiento resultante de la banda de conduccién se
muestra en la figura 5.2, el cual fue obtenido a 300 °K y asumiendo que las impurezas estan
ionizadas. Los valores de la concentracion de portadores intrinsecos introducidos fueron:

GaAs= 1.8x10° cm3, Alp3sGaoesAs = 2.1x10% cm3 y para el dopaje 5-Si fue de 2.6x10'® cm-
3

Figura 5.1. Parte central del crecimiento que se utilizd para la obtencion del diagrama de
bandas.
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Figura 5.2. Banda de conduccion de la heteroestructura, donde las lineas de colores indicas las
sub-bandas energéticas ocupadas.

El comportamiento de este diagrama se traduce en lo siguiente; el ancho de banda
prohibida del ternario Alp34GaoesAS - capa espaciadora (1.84 eV) al ser mayor que el de
GaAs (1.42 eV) provoca la creacion de un pozo de potencial, el doblamiento de la banda
en forma de “V” en la zona del dopaje tipo delta-Si es provocado por los atomos donadores
ionizados debido a que se crea una placa de carga positiva. En esta parte se vuelve
importante la distancia entre el dopaje 3-Si y el canal de GaAs (pozo) donde se llevara a
cabo la conduccion de electrones. La capa espaciadora es la que provee esta separacion,
su importancia radica en que la densidad de electrones en el pozo y su movilidad depende
del grosor de esta capa, por lo tanto, fue necesario acudir a la literatura [2-4] para determinar
un espesor adecuado para esta capa que se ajuste a nuestras necesidades (transporte
electronico), el grosor utilizado fue de 9.6 nm el cual permite tener una alta densidad
electronica en el pozo y por lo tanto mayor movilidad debido al efecto de apantallamiento.
Un aumento en el espesor de esta capa implica un decaimiento del potencial “vV” en la zona
del dopaje y por consiguiente menor densidad electrénica en el pozo. En un caso contrario
en donde el grosor de la capa sea de aproximadamente = 5 nm habra mayor suministro de
portadores al pozo, pero mayor dispersion de los dopantes ionizados debido a la cercania
entre las impurezas y el pozo. Es importante mencionar que en nuestro caso en donde se
desea tener una muestra que tenga las propiedades adecuadas para medir el transporte
electrénico no es recomendable dopar directamente el canal de GaAs porque se generaria
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una elevada dispersion provocada por las impurezas. Ademas, el doble dopaje delta que
se encuentra en la heteroestructura dispuesto simétricamente entre si, presenta ventajas
en comparacion con el dopaje delta individual, el doble §-Si suministra mayor densidad de
electrones al canal de GaAs y también aumenta la movilidad de estos provocado por el
incremento de la distancia promedio de los electrones desde las capas dopadas lo que
conlleva a la reduccion de dispersion por impurezas [2, 5-7].

Continuando con el analisis del diagrama, se observa la formacién de tres sub-bandas
energéticas confinadas en el pozo. Las sub-bandas que aparecen en la posicion de las
impurezas se deben a que la dimensién del pozo delta que generan es comparable a la
longitud de onda de De Broglie de los electrones libres, las energias electronicas para el
movimiento perpendicular al plano dopado delta se cuantifican en una serie de bandas
discretas. En conclusion, al determinar que se tienen tres sub-bandas ocupadas en el pozo
de GaAs y 5 sub-bandas ocupadas en el pozo §-Si se tiene una heteroestructura con la
capacidad de realizar transporte electrénico, debido a que el electrén confinado en el pozo
de GaAs que se encuentra en el estado fundamental al ser arrancado por una fuente de
potencial externo provoca un decaimiento energético del electrén de la segunda sub-banda
para ocupar el estado fundamental vacio y el electron de la tercera sub-banda pasara a
ocupar la segunda por lo tanto los pozos delta servirdn de reservorio para proveer de
electrones al pozo de GaAs.
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5.2. Microscopia de fuerza atémica
Esta técnica permitié determinar la morfologia superficial de la muestra, laimagen AFM 3D
obtenida se presenta en la figura 5.3 donde se observa un maximo en el eje Z de 2.8nm.

2.8 nm
0,0 nm

Figura 5.3. Imagen AFM 1um x 1um en visualizacién 3D.

En la siguiente imagen AFM bidimensional (figura 5.4) se aprecia mas claramente la
topografia superficial de la muestra, en la que se confirma la presencia de hilos cuanticos
auto-organizados de GaAs, se realiz6 un andlisis en el que se trazaron dos perfiles de linea,
transversal a los hilos (perfil 1) y sobre un hilo (perfil 2) con el objetivo de comprobar las
variaciones de altura que generan entre si estos hilos, véase la grafica 5.1, estas
oscilaciones son caracteristicas de un perfil transversal a una muestra de hilos paralelos
entre si.

2.77 nm
2.50

2.00

1.50

1.00

0.50
0.00

Figura 5.4. Imagen de AFM (1x1um) del crecimiento, con los perfiles de linea 1y 2.
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Grafica 5.1. Perfil de linea 1 tomado a partir de una longitud de 0.5 um, las lineas moradas indican
la amplitud maxima.

Especificamente cada oscilacion de la gréfica 5.1 representa un hilo y la amplitud maxima
desde la superficie al hilo que mas sobresale en altura es 1 nm. A partir de esta grafica se
encontré que la periodicidad lateral aproximada es de 35 nm, lo cual se obtuvo a partir de
un promedio de la separacion entre los maximos de los 13 hilos, la figura 5.5 muestra la
separacion entre el quinto hilo y el sexto.

— Perfil 1

Figura 5.5. Perfil 1, la barra morada muestra la separacién entre hilos.
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A continuacion, se muestra la gréfica 5.2 correspondiente al perfil de linea 2 trazado sobre
el hilo
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Gréfica 5.2. Perfil de linea 2 realizado sobre el hilo, las lineas moradas indican la amplitud méaxima.

En la grafica anterior se observa de igual manera la presencia de variaciones de altura con
una amplitud maxima de 1 nm. Estos resultados nos indican que los hilos generados son
uniformes, ya que no se presentan variaciones pronunciadas en las graficas. Sin embargo,
se requiere de un analisis mas completo de la imagen AFM para determinar el grado de
uniformidad de los hilos presentes en la muestra ya que el perfil de linea solo da informacion
de una region especifica de la imagen topogréfica. En la siguiente subseccion se realiza
este analisis a partir de la imagen AFM de la figura 5.4.

5.2.1. ACF-2D

La funcién de autocorrelaciéon (ACF; por sus siglas en inglés) provee de informacion
cuantitativa que permite establecer el grado de ordenamiento de estructuras superficiales,
esta dada por (1):

I plx—x*y—y*) plx*,y*)dx*dy*
If p?(x, y)dxdy

Donde p(x,y) es una funcion de perfil definida en la superficie (x, y) y el denominador es
un factor de normalizacion, es decir ACF compara la altura en el punto (X, y) con la de algin
segundo punto (x*, y*) y asigna esta comparacion en funcién de la distancia entre ellos [8].
La tabla 5.1 que se presenta enseguida contiene la imagen ACF 2D obtenida.

ACF(x,y) =
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Tabla 5.1. Topografia e imagen ACF 2D de la muestra.

Topografia

Imagen ACF

La imagen ACF indica visualmente el grado de uniformidad y la anisotropia superficial, sin
embargo, es necesario establecer a partir de un perfil la longitud de correlacion, el cual es
un parametro cuantitativo que permite determinar el orden de corto alcance. El perfil para
la muestra fue tomado transversalmente (véase la gréfica 5.3). El perfil fue ajustado con la
funcion de autocorrelacion exponencial (2) que se muestra en seguida con el objetivo de
determinar la longitud de correlacion (§). Donde o se refiere a la varianza y t se refiere a la
distancia entre dos puntos t= X - Xz.

G(1) = aze_(%)
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Grafica 5.3 Perfil y ajuste, la imagen ACF 2D muestra la region de donde se obtuvo el perfil.

Las oscilaciones presentes en la grafica 5.3 indican la presencia de estructuras periddicas,
es decir, cualquier ondulacion en la superficie con una separacién aproximadamente
uniforme dard lugar a oscilaciones en el perfil ACF. El ajuste realizado en la grafica 5.3
proporciono una longitud de correlacién de = 24nm este parametro es obtenido a partir de
la disminucién inicial de la funcién exponencial, este valor y las oscilaciones presentes en
el perfil nos indican que los hilos tienen un orden local de corto alcance que se extiende
hasta una longitud de 48nm, también a partir de la distancia entre el maximo y la oscilacion
vecina (ver gréfica 5.4) se puede determinar una longitud promedio asociada con la
distancia entre los hilos , el valor obtenido fue de 35nm el cual coincide con el valor
generado aritméticamente del perfil 1 (grafica 5.1).

Entre mayor sea el valor de la longitud de correlacion (§) mayor sera la extension de
uniformidad de las nanoestructuras presentes en determinada superficie.
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Grafica 5.4. Perfil ACF, la longitud de separacion entre las dos lineas
moradas representa la periodicidad lateral promedio.

A partir de estos resultados se pudo comprobar que los pardmetros experimentales
utilizados fueron los adecuados para lograr la auto-organizacion de hilos cuanticos debido
a que, cinéticamente, la alta temperatura del sustrato (690°C) promovi6 la alta longitud de
migraciéon superficial de los adatomos de Ga, ademas, sabiendo que a partir de 620°C
ocurre la desorcién de arsénico y galio, este efecto fue contrarrestado por un flujo elevado
de arsénico (BEP= 3.23x10° Torr) lo que también contribuyé a elevar la tasa V/II
promoviendo ahora el incremento de la longitud de migracién superficial de As. Estos
procesos fisicos ya han sido investigados en sustratos de alto indice [9-12]. La importancia
de la alta longitud de difusién superficial radica en que ocurre una fuerte anisotropia de la
difusiébn la cual genera que los adatomos que llegan a las terrazas se difundan
unidimensionalmente hasta que se incorporan en un borde escalonado debido a que es un
sitio favorable energéticamente, posteriormente ocurre la coalescencia de estos escalones
produciendo facetas (este proceso es conocido como step-bunching o agrupamiento de
escalones), tal proceso es favorecido por la alta presencia de escalones en planos de alto
indice posteriormente entra en juego el aspecto termodinamico que lleva al sistema a la
minimizacion de energia mediante la formacién de facetas estables [13].

5.3. Fotoluminiscencia

Esta técnica no destructiva permiti6 determinar las emisiones presentes en la muestra,
también se utilizé para obtener la fraccién molar de aluminio contenida en el ternario AlxGaa-
xAs, para llevar a cabo las mediciones presentadas en esta tesis se utiliz6 un laser UV
(A=355nm) con energia de excitacién de 3.49 eV.
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La siguiente imagen, figura 5.6, muestra los espectros obtenidos en funcién de la
temperatura, desde 10°K hasta 40°K, los cuales fueron ajustados con la funcién Gaussiana.
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Figura 5.6. Espectros PL 10°K-40°K.

La primera emision, etiquetada como BcAc, ubicada en 1.49 eV (10°K) se debe la transicion
de la banda de conduccion al nivel aceptor de carbén. El carbon es una impureza tipica no
intencional cominmente observada en capas de GaAs y AlGaAs crecidas por MBE, esta
suele ser muy intensa a bajas temperaturas [14]. Las impurezas energéticamente estan por
debajo del band gap del material, en este caso GaAs, debido a que generan niveles de
energia, al ser aceptor, cercano a la banda de valencia (ver figura 5.7). La emisién asociada
a la recombinacion radiativa entra la banda de conduccién y la banda de valencia
correspondiente a GaAs se encuentra en 1.5385 eV (10°K).
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48.5mev {

Figura 5.7. Proceso de emision de la impureza de carbono en 10°K. 1- Excitacion desde el nivel
aceptor del carbono hacia la banda de conduccién. 2- Recombinacién radiativa donde ocurre la
emision foténica. El valor de 48.5 meV corresponde en el espectro a la separacion de los picos
verde y rojo (band gap de GaAs e impureza de carbono respectivamente).

La tercera emisién con una forma de linea que se caracteriza por ser ancha ubicada en
1.83 eV (10°K) corresponde a la vacancia de Galio [15] que es un defecto cristalino puntual
y de igual manera que las impurezas introducen niveles de energia dentro del bandgap y
que se relacionan con centros profundos en este caso del ternario AlGaAs, la cuarta emisién
ubicada en 1.91 eV (10°K) pertenece a la transicion debido a impurezas del carbon (Ec)
sobre sitios de arsénico del ternario AlGaAs, es decir, la impureza actuando como aceptor,
caso parecido con la figura 5.7, por ultimo, se presenta la transicion entre bandas
correspondiente al band gap de AlGaAs en 1.9598 eV [16,17].

La ecuacion que sirvié para la identificacién del carbon fue (0<x<0.4) [17]:
Ec (meV)=26.7+5.6x+110x34

Tomando en cuenta la energia de union del carbén en funcién de la concentracion molar
de aluminio, por consiguiente, fue necesario primero determinar x, mediante las siguientes
ecuaciones y utilizando el resultado de 1.9598 eV se calculd la fraccibn molar del ternario
AlGaAs [18]:

(5.41x1074)(T?)
(T + 204)

Eg(T) aicaas = Eg(0) aigaas —

Ey(0) ggans = 1.519 + 1.155x + 0.37x2

Se obtuvo una fraccién molar de aluminio con valor de x=0.34.

La grafica 5.4 muestra los espectros normalizados donde se ve més claro el efecto que
tiene la temperatura con la emision de fotoluminiscencia, cuando aumenta la temperatura
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ocurre la disminuciéon de intensidad y el corrimiento de las emisiones hacia energias
menores. Este comportamiento puede entenderse mejor si se considera que el espacio
interatdbmico aumenta cuando aumenta la amplitud de las vibraciones atémicas debido al
aumento de la energia térmica. Este efecto se cuantifica por el coeficiente de expansion
lineal de un material. Una modulacion directa de la distancia interatdbmica, como la
aplicacion de un alto esfuerzo de compresion (tensién), también provoca un aumento
(disminucion) de la banda prohibida. En el caso de la disminucion de la intensidad con el
incremento de la temperatura es atribuido a la interaccion de excitones y fonones.

En la siguiente gréfica 5.5 se muestra el comportamiento de las emisiones con respecto a
la temperatura, también se muestran los resultados generados por el modelo de Varshni.

2
Relacion de Varshni: Eg(T) = Eg(0) — %

Donde a= 5.41x10* eV/°K, B=204 °K, T es la temperatura y Eg(0) es el band gap tedrico
del material en el cero absoluto.
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Grafica 5.4. Espectros normalizados de PL.
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Gréfica 5.5. Comportamiento de la energia de emision vs temperatura.

Los resultados obtenidos en esta seccion nos permitieron determinar las impurezas y los
defectos cristalinos presentes en la muestra ademas se obtuvieron las emisiones del band
gap para GaAs y para AlGaAs, a partir de este ultimo se obtuvo la fraccion molar de Al
presente en el ternario. La no concordancia entre los valores teoricos de Varshni y los
valores experimentales obtenidos para la emisién de GaAs en el que el espectro presenta
mayor energia de emisién (blue-shift) puede deberse a varios factores fisicos. El corrimiento
del band gap hacia energias mayores se ha reportado en heterouniones que forman una
alineacion de banda del tipo Il (también llamada staggered) véase la figura 5.8. El
desplazamiento hacia el azul se explica de la siguiente manera: cuando el minimo de la
banda de conduccion y el maximo de la banda de valencia ocurren en lados opuestos de la
interfaz de un semiconductor, los electrones y los huecos quedan atrapados en diferentes
regiones de la heteroestructura. Debido a que los electrones y los huecos se atraen entre
si, se forman QW estrechos adyacentes a la interfaz, como se muestra en la figura 5.8. A
medida que aumenta la excitacién, los portadores se acumulan en estos pozos, lo que
aumenta la energia de confinamiento de los pozos y la energia del dipolo a través la interfaz
[19-21].
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Sin embargo, la alineacion de banda de tipo Il no se presenta en una interfaz GaAs/ AIGaAs,
en este caso se presenta el tipo |, que se podria decir que es la alineacion de bandas clasica
en donde el band gap de un semiconductor (GaAs) estd completamente contenido en el
band gap de otro semiconductor (AlGaAs).

interfaz

_

E.

foton

Energia

E,
Posicion 7

Figura 5.8. Alineacion de bandas de tipo Il donde los electrones y los huecos se acumulan en
lados opuestos de una interfaz de semiconductores. Los pequefios QW que se forman cerca de
la interfaz conducen a un desplazamiento al azul dependiente de la excitacion en PL [21].

También se explor6 la posibilidad de que el blueshift se debiera al pozo generado en la
intercara de GaAs superficial (corrugacién) con la barrera de AlGaAs, por lo tanto, se acudi6
a la literatura, en este articulo [22] en donde utilizan un substrato de GaAs (631) se reportan
emisiones de pozos de GaAs para diferentes grosores y en los cuales se tiene un arreglo
de hilos de GaAs como en nuestro caso (ver tabla 5.2). Acto seguido se hizo una gréfica
(gréfica 5.6) de los valores de energia de emision que reportaron versus el ancho del pozo
y se ajustaron con una funcién de decaimiento exponencial Y = y, + A,e~*/t1. El ajuste se
extendi6 hasta 13.3 nm que es el ancho de nuestra capa de GaAs corrugada y se obtuvo
un valor de 1.5505 eV.

Tabla 5.2. Energia de emisién y ancho del pozo correspondiente.

Energia 1.961eV | 1.874eV | 1.749eV | 1.623eV | 1.569 eV

Ancho del pozo 2.4 nm 3.6 nm 4.8 nm 7.2 nm 12 nm
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m EvslL (631)
2.0 5 Ajuste
Model ExpDec1
1.9 9 Equation y = Al*exp(-x/t1) + yO
Plot Energia
. ) 1.53085 + 0.04417
2 1.8 A1 0.88167 + 0.13071
o t1 3.49283 + 0.90275
= Reduced Chi-Sqr 7.59316E-4
2 1.7 R-Square (COD) 0.98602
w Adj. R-Square 0.97205
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1.5 — —
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Grafica 5.6. Ajuste del comportamiento de la energia de emisién con el ancho del pozo.

Ademas, el resultado obtenido del ajuste (1.5505 eV) se comparé con el valor obtenido de
la férmula de eigenvalores (1) de una particula de masa m* en un pozo de potencial infinito
con longitud “L” de 13.3 nm.

3 h°n?m? (1)

" 2mrL2

Donde m* es la masa efectiva de GaAs (0.067*my), h es la constante de planck reducida, L
es el ancho del pozo y n se refiere al eigen valor que en nuestro caso es 1, correspondiente
al primer nivel de energia confinado. Sustituyendo los valores se obtuvo un valor de 31.4
meV, sumandolo a 1.51875 eV (valor generado del modelo de Varshni en 10°K) se tiene
1.5501 eV el cual coincide con el valor obtenido del ajuste. Por lo tanto, al tener un valor
experimental de la emision de GaAs en 1.5385 eV (10°K) podemos concluir que el blueshift
no se debe a una emision energética de algun nivel confinado.

Asi que, en nuestro caso puede deberse a un esfuerzo compresivo (compressive strain) en
la capa superficial de GaAs, que se genera por una tension superficial intrinseca dado que
el entorno de los &tomos superficiales es diferente al del bulto [9], esto provoca la division
de las bandas de huecos ligeros (LH) y huecos pesados (HH) lo que conlleva a un blue-
shift del band gap [23-25].
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La emisién en el espectro debido a la vacancia de galio nos indica que se tiene una muestra

rica en arsénico e idénea para que los atomos de silicio ocupen los sitios del grupo IlI
actuando como donador. En el espectro no aparecen emisiones que se le puedan atribuir
al silicio, tales como recombinaciones o defectos anti-sitio, debido a que el laser UV-355nm
tiene una profundidad de penetracién de 14nm tampoco hubiera sido posible con un laser
rojo-632.8nm cuya profundidad de penetracion es de 252.5 nm. Por esta misma razén no
se obtuvieron las emisiones propias del pozo ya que se encuentra a 314.2 nm por debajo
de la superficie, el dopaje delta-Si se encuentra a 291.3 nm.

5.4. Fotorreflectancia

La medicién por fotorreflectancia fue llevada a cabo con un laser verde (A= 543.5 nm) como
fuente de modulacion a temperatura ambiente (300 °K) y a una frecuencia de chopper de
400 Hz, se utiliz6 una lampara de tungsteno como haz de sonda, esta luz fue
monocromatizada y enfocada en la muestra. La longitud de onda utilizada tiene una
profundidad de penetracion de 138.5 nm de manera directa, con una modulacién indirecta
se obtiene una profundidad de hasta 3 um [26]. La siguiente gréafica 5.7 muestra el espectro
obtenido, solo obtuvo sefial en ese rango energético debido a que el detector solo cubria
ese intervalo.

—(631)

0.000016

0.000014 +

1.48 4 = E wsF,
Ajuste lineal|
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Gréfica 5.7. Espectro de fotorreflectancia obtenido a temperatura ambiente. El inset corresponde al
ajuste lineal de los extremos (etiquetados como 1,2 y 3).

91




%)}é/f‘/{/a )

En el espectro obtenido se observan dos tipos de sefales, la correspondiente a la transicion
del band gap de GaAs =1.4 eV, y la otra senal se analiz6 suponiendo que correspondia al
régimen de campo intermedio, es decir, a oscilaciones tipo coseno amortiguadas
denominadas oscilaciones Franz—Keldysh (FKO, del inglés Franz—Keldysh oscillations) y
es asociada a campos eléctricos internos. Con el fin de aclarar si era una sefial FKO se
procedio a obtener la fuerza del campo eléctrico interno asociado con la sefial FKO, debido
a que el procedimiento que se lleva a cabo requiere de un ajuste lineal que nos indicara si
es una sefial FKO, a continuacion, empleamos la teoria de modulacién asintética de Franz-
Keldysh [27,28]. EI comportamiento oscilatorio de las FKO es modelado por la siguiente
ecuacion (3);

|4 E,-E, 3/2+ 3)
nm = CoS 3( 70 ) X

Donde Eg corresponde al band gap, En a la energia del extremo n-ésimo, X es un factor
de fase arbitrario y hQ es la energia electrodptica definida como (4);

1

(e? E2,h? /3

hQ =(———— (4)
2p

Eint corresponde al campo eléctrico interno y p es la masa efectiva.

De acuerdo con la ecuacion (3), los extremos de las oscilaciones (maximos y minimos)
FKO ocurren en energias dadas por (5):

3
Esta ecuacion (5) se puede reorganizar como (6):
E, = hQFE, + E, (6)
Donde F, = [%ﬂ (n — %)]2/3 n se refiere al extremo n-ésimo

La ecuacion (6) corresponde a una funcion lineal con pendiente AQ e interseccion con la
ordenada al origen Eg. Mediante un ajuste lineal de En vs Fn (véase la tabla 5.3) se obtiene
la pendiente y posteriormente utilizando la ecuacion 4 podemos evaluar la magnitud del
campo eléctrico, sin embargo, el ajuste lineal nos indica que no corresponde a una sefial
FKO.
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Tabla 5.3. Localizacion de los Extremos

n 1 2 3
Fn 1.115461 2.320254 3.26163
En 1.4260 eV 1.4443 eV 1.4929 eV

Al concluir que la forma de linea no corresponde a una oscilacion FKO se procedié a
analizar el espectro como una forma de linea de campo bajo, a continuacion, se muestra el
ajuste (gréfica 5.8) realizado con la formula (2) conocida como forma funcional de tercera
derivada.

AR .
— = Re[Ae™(E - Eg +i)™] (2)
—(631)
0.000016 - Fit-tercera derivada
1
0.000014 S
2

o 0.000012
i
<]
S 0.000010 A
=
w
3
= 0.000008

0.000006

0.000004

I I I J I I
1.35 1.40 1.45 1.50 1.55 1.60 1.65
Energia (eV)
Grafica 5.8. Espectro PR experimental obtenido a 300°K y ajuste.
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Después de realizar el ajuste se lograron identificar dos sefiales, la primera correspondiente
a la emision del band gap del GaAs en bulto en 1.4103 eV y la segunda correspondiente a
la transicién 1le- 1hh en 1.442 eV, es decir una transicion de la banda de huecos pesados
(1hh) hacia el primer nivel confinado del pozo de la banda de conduccion (1e) y se atribuye
al pozo cuantico en la region correspondiente a los hilos auto-organizados que se
encuentran en la parte central del crecimiento. Esta transicién 1e-1hh se puede corroborar
con los resultados reportados en el siguiente trabajo [29] en donde obtienen las transiciones
Opticas de hilos cuanticos sintetizados en un substrato de GaAs(631).

5.5. Aproximacion tedrica de la interaccion electrénica

En esta seccion se muestran los resultados obtenidos del enfoque Schrédinger-Yukawa
[30] (ec. 7,8 y 9) mediante la fisica que se disefi6 en COMSOL. La figura 5.9 muestra la
interfaz del constructor de modelo que es donde se llevé a cabo la creacion de una
geometria, la asignacion de una malla, la especificacion de una fisica(s), la eleccién del tipo
de solucién y la visualizacion de los resultados.

El analisis fue enfocado a la parte longitudinal del hilo, que es donde se puede presentar la
cristalizacion de Wigner debido a que en la parte transversal la limitante para este fenébmeno
fisico es la reducida dimension.

hZ
2 - (7)
VWAV, W = EY
_e? exp[—kr]
V' 4mee, 1 (8)
_ | 2e*n
~ |eeoksT (9)

94



%@é/f‘/{/ﬁ )

Constructor de modelo v R

— = STEL = o~

4 ([ Definiciones globales
Fi Pardmetros 1
== Mlateriales
4 — Componente 1 {comp 1)
[ = Definiciones
4 A Geometria 1
== |ntersalo 1 [i1)}
Formar unian (fin)}
=2 Materiales
= 'H',': Yukawa-schrodinger Equation (s
B Schrodinger equation model
B = Zero probability 1
E— Valores iniciales 1
4 Sx Malla 1

8 Tamafio
- Arista
EH Distribucién 1
4 ~do Estudio 1
-[Lul‘ Paso 1: Valor propio
I* [Tm. Configuraciones del resolvedor
4 [® Resultados

[ Conjuntos de datos

-85
-

: Walores derrvados

ER Tablas
T Grupo grafice 101

[~ Probability density

[
I
-

Figura 5.9. Interfaz del software Comsol donde se llevo a cabo la simulacion.

Se realiz6 un analisis 1D donde la geometria empleada se origin6 a partir de un intervalo
de longitud igual a 1pm ya que de acuerdo con nuestros resultados experimentales la
longitud de los hilos es equivalente a ese valor. Recordemos que el parametro k ya fue
asignado en la parte donde se disefié la fisica, seccion 4.4, (considerando un dopaje de =x1018
e/cm?, una temperatura de 300°K, y una constante dieléctrica correspondiente a GaAs con valor de
12.9 da como resultado un parametro k= 1nm-). Continuando con la etapa de la simulacion se
asignaron las condiciones de frontera, la primera se refiere a que hay cero probabilidades
de que el electron se encuentre fuera del hilo, esta condiciéon de frontera de probabilidad
cero es equivalente a una condicion de Dirichlet W = 0. Por lo tanto, la energia potencial se
considerd cero dentro del hilo e infinito fuera de él. La otra condicién de frontera que se
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utilizé fue implementar el valor inicial de la funcion de onda W evaluada en cero. Se hizo un
mallado del tipo borde y el estudio utilizado fue el de eigenvalores el cual nos permitié
resolver para los valores propios y posteriormente visualizar la funcién de densidad de
probabilidad (gréfica 5.9 y 5.10). En las imagenes 5.10 [30] y 5.11 [31] se muestran
resultados teoricos de la cristalizacion de Wigner para el estado base, en la imagen 5.12
[32] se muestra el resultado experimental en relacién con el cristal de Wigner en un
nanotubo de carbono. En estos trabajos de sistemas 1D se observa una forma de linea
como la obtenida en nuestro trabajo. Nuestra aproximacion representa la ventaja de no
tener un costo computacional alto y de no utilizar una programacién numérica compleja.
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Figura 5.10. Perfiles de probabilidad para el
estado base donde cada forma de linea
representa un dopaje diferente.

Figura 5.11. Densidad de electrones para el estado
base en nanohilos de longitudes de 70, 160 y 300

nm.
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Para el estado excitado (gréafica 5.10) se tiene una forma de linea que se aproxima a los
resultados de la imagen 5.13 [30] en donde cada linea representa un distinto dopaje.
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Gréfica 5.10. Densidad de probabilidad para el primer estado excitado a lo largo del hilo.

En ambos casos (gréfica 5.9 y 5.10) podemos observar una distribucion electrénica muy
localizada a lo largo del hilo, este modelo Schrédinger-Yukawa nos permitio tratar el
problema considerando una gran cantidad de electrones =x10'® e/cm3. De acuerdo con
estos resultados podemos verificar la formacion del cristal de Wigner ya que la
concentracion electrénica y por lo tanto el efecto de apantallamiento (parametro k) provoca
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que los electrones se mantengan mas cerca provocando que la interaccion de Coulomb de
largo alcance domine sobre la energia cinética para el estado base y para el estado
excitado. Sin embargo, aun es necesario optimizarlo para poder explorar distintos niveles
de dopaje y distintas longitudes de hilos cuénticos para tener resultados mas cercanos a
los reportados en la figura 5.10 y 5.13.

Conclusiones

En esta tesis se han expuesto los resultados obtenidos del estudio realizado sobre la
sintesis de QWRs de GaAs/AlGaAs y su estudio tedrico mediante un software comercial.
Podemos mencionar los siguientes puntos como conclusiones principales:

1.- Se disefid y se sintetiz6 una muestra de QWRs con las especificaciones necesarias para
realizar estudios experimentales de la interaccion electronica en ellas. Lo anterior implicd
disefiar un arreglo de impurificacion mediante deltas-Si fuera del hilo de GaAs, realizando
un calculo autoconsistente de las ecuaciones de Poisson y Schrédinger (lo cual permitira
realizar el estudio de portadores en el hilo sin que existan defectos en él). También implicd
ajustar los parametros de crecimiento para encontrar una muestra con una corrugacion
suficientemente uniforme para tener hilos de mas de una micra de longitud.

2.- Se caracteriz6 la superficie mediante AFM y se realizé un analisis ACF-2D. Lo anterior
nos permitid concluir que existe un amplio margen de mejora en la fabricacién de hilos
cuanticos para tener arreglos mas uniformes, es decir, con mayor longitud de correlacion
“€”. Los parametros a ajustar se tienen bien identificados, lo que nos permitird crecer
muestras con una mejor uniformidad cuando se cuente con un equipo MBE en
funcionamiento.

3.- De la caracterizacion Gptica, se determiné la fraccion molar de aluminio y se encontrd
un corrimiento hacia el azul en la sefial de GaAs, posiblemente provocada por una tension
superficial intrinseca que provoca una fuerza efectiva (esta deformacion elastica es la
misma causante de la periodicidad que se genera en el facetamiento que da lugar a los
hilos cuanticos [9, 33]). Ademas, se determind la emisién del pozo cuantico en la region
correspondiente a los hilos auto-organizados que se encuentran en la parte central del
crecimiento.

4.- Se realizé un desarrollo tedrico utilizando el software comercial COMSOL, en el cual se
logré incorporar la interaccion de muchos electrones, mediante un potencial tipo Yukawa,
en QWRs de 1um y un dopaje de = x10*8 e/cm?3. Los resultados obtenidos se aproximan a
modelos tedricos mas complicados y con las publicaciones sobre formacion del cristal de
Wigner que hay reportadas. Este modelo tiene la gran ventaja de tener herramientas
periféricas propias del software, que permiten realizar andlisis extras de manera
automatizada.
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Trabajo Futuro

Los resultados presentados en esta tesis son importantes porque con el avance
experimental que se tiene en la auto-organizacion de hilos cuanticos de GaAs para tener
arreglos uniformes y de acuerdo con las bases tedricas que predicen la cristalizacion de
Wigner en estas nanoestructuras [30,34,35] esto nos motiva a tener el objetivo de estudiar
experimentalmente el transporte electrénico en hilos cuanticos que presenten la
cristalizacion de Wigner, dado que no existen reportes de transporte electrénico que
presenten este fendbmeno ademas de que servira para corroborar las bases teéricas aqui
mencionadas. Ademas, se pretende optimizar el modelado tedrico realizado en esta tesis
para explorar otras longitudes y niveles de dopaje.

Las imagenes 5.11 y 5.12 muestran dos ejemplos de trabajos experimentales relacionados
con la exploracion del cristal de Wigner, en ambos casos utilizan el principio de
conductancia diferencial dl/dV. Para obtener el diagrama caracteristico de la imagen 5.11,
utilizaron la técnica de espectroscopia de tunelamiento en un nanohilo de InSb, en cambio
en la imagen 5.12 para obtener dichos espectros disefiaron un sistema que comprende un
microscopio de sonda de barrido, donde un nanotubo de carbono actia como la punta y se
encuentra perpendicular al nanotubo bajo estudio.

Figura 5.10. Esta imagen sirve para ejemplificar el concepto basico de transporte electrénico, cada
elipse dorada representa un cristal de Wigner.
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Figura 5.11. Conductancia diferencial en funcion
del voltaje de polarizacién (Vsd) y del voltaje de
compuerta (Vbg) [31].
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Figura 5.12. B. La derivada de la corriente del detector de carga, con respecto a Vg dlcp/dVg, medido en
funcién de Vg. C. dicp/dVg en funcidn de Vg y de la posicién de la sonda (x probe). Los inset muestran la
ilustracion de los dispositivos del sistema y de la sonda para diferentes posiciones de medicion [32].
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6. ANEXO

6.1. Determinacién de velocidades de crecimiento

La técnica de caracterizacion RHEED fue utilizada para monitorear el crecimiento e indagar
posibles reconstrucciones superficiales y también para determinar las velocidades de
crecimiento de los compuestos IlI-V.

Para obtener las velocidades de AlGaAs y GaAs, se crecieron peliculas de estos
compuestos sobre un sustrato GaAs(100) a la temperatura de 590°C; utilizando los
siguientes parametros: BEPas= 3.23x10° Torr, BEPga= 1.16x107 Torr, BEPa= 4.27x10%
Torr, Tas= 125°C, Tea= 900°C y Ta= 1015°C. El flujo del Arsénico se mantuvo constante
debido a que en la temperatura en la que se encuentra el sustrato (Tsus= 590°C) el Arsénico
se empieza a desorber de la superficie. Por lo tanto, para crecer GaAs solo se abri6 la celda
de Galio en cambio para crecer AIGaAs se abrieron las celdas de Ga y Al al mismo tiempo.
A partir de los patrones RHEED generados por estas peliculas se obtuvieron las gréficas
mostradas en las figuras 6.1 y 6.2 que muestran las oscilaciones (intensidad versus tiempo)
generadas durante el crecimiento epitaxial.
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Figura 6.1. Oscilaciones de intensidad del haz especular RHEED generadas durante el
crecimiento de la aleacion AlGaAs.
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Figura 6.2 Oscilaciones de intensidad del haz especular RHEED generadas durante el

Se observa que la velocidad de crecimiento del AlGaAs es mayor que la de GaAs debido a
que presenta mas oscilaciones en un mismo intervalo de tiempo. El analisis de los maximos
y minimos de las oscilaciones permiti6 determinar las velocidades de crecimiento con
exactitud, las velocidades obtenidas fueron: AlGaAs= 0.48 ML/s, GaAs=0.31 ML/s.

6.2. Desorcion de dxidos

La tabla 6.1 muestra los patrones RHEED obtenidos en la etapa de desorcién de éxidos.

Tabla 6.1. Evolucién de los patrones RHEED obtenidos en la etapa de desorcion

Temperatura

Muestra GaAs/AlGaAs
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520°C

550°C

570°C

580°C
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590°C

De acuerdo al patrén RHEED obtenido a una temperatura de 520°C nos indica la presencia
de una capa de 6xido que cubre el sustrato debido a la dispersion difusa generada cuando
el haz de electrones interacciona con el 6xido de caracter amorfo, posteriormente hasta
cuando se aumentd la temperatura a 570°C y 580°C aparecieron spots aln con un fondo
difuso lo cual era indicativo de que empezaba a ocurrir la difraccion generada por la
estructura cristalina del GaAs pero aun con presencia de Oxidos sobre la superficie
generando el fondo difuso. En cambio cuando se aument6 la temperatura a 590°C y
después de 5 minutos se observo un patrén de difraccion bien definido, en este caso se
trata de una reconstruccién superficial 2x, la cual es caracteristica de una superficie limpia
para sustratos GaAs(631) [1] [2]. Se utilizé como referencia y punto de monitoreo el &ngulo
azimutal (elegido por conveniencia como Az 0°) donde se presento esta reconstruccion.
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