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RESUMEN

Desde hace wvarios afios atras se han sintetizado aleaciones ternarias
(semiconductores) con elementos del grupo III, IV y V. Uno de ellos es el (GaAs) . (Si,)y
el cual tiene una gran importancia tecnologicamente hablando ya que puede ser utilizado,
por ejemplo, como barrera en laseres de pozo cuantico

En este trabajo de tesis se encuentra la dependencia con la temperatura (de 10 hasta
300 °K) de los puntos criticos E; y E+A, del compuesto ternario (GaAs), ySi,), para
diferentes valores de x, mediante las técnicas de electrorreflectancia modulada vy
fotorreflectancia modulada

Los espectros obtenidos experimentalmente se ajustaron mediante una expresion para
la energia (obtenida con ayuda de la funcion dieléctrica compleja) y se compara el resultado
experimental obtenido con el que genera la ecuacion de Varshni (teorico).

Se reportan por primera vez (dentro de la literatura especializada) las ecuaciones que
dan el comportamiento funcional de E, y E,+A, con respecto a la temperatura para cada
valor de x (0, 0.01, 0.04 y 0.27) de acuerdo a las muestras utilizadas
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INTRODUCCION

En la actualidad existe un gran interés por sintetizar materiales semiconductores a los
cuales se les pueda predeterminar el ancho de la banda prohibida con toda precision,
cubriendo los rangos espectrales desde el infrarrojo medio al UV, pasando por el visible
Como caso particular varios grupos han sintetizado aleaciones de (GaAs), ,(Si,)y , con la
esperanza de cubrir con éstas la region espectral de 1.12 eV (para el Si) a 1.42 eV (para el
GaAs).

Para determinar algunas de las propiedades oOpticas de los materiales
semiconductores se han implementado diferentes técnicas en la espectroscopia optica. Una
de ellas es la espectroscopia de modulacion, con la cual se puede medir e interpretar de
forma eficaz cambios en el espectro optico originados por alguna modificacion hecha a
proposito en las condiciones de medicion, las cuales se pueden provocar de forma directa o
indirecta segun sea el caso.

En este trabajo se hace uso de las técnicas de fotorreflectancia y electrorreflectancia
modulada aplicada al compuesto ternario (GaAs) . (Si,)y a diferentes concentraciones de
Si, con el fin de estudiar la dependencia con la temperatura del punto critico E, y E|+A, de

dicha aleacion en el rango de temperatura de 10 a 300 grados Kelvin.

El GaAs es un material semiconductor muy importante, tecnologicamente hablando,
asi como 1o es el Si. Por otro lado el (GaAs),, x(Si,)x es un compuesto semiconductor que
puede ser utilizado, por ejemplo como barrera de potencial en laseres de pozo cuantico o
emisores de luz de altas energias, de ahi el gran interés por tener caracterizado dicho
compuesto. A pesar de la gran importancia tecnologica de este compuesto ternario, no se le
a puesto el interes suficiente para ser completamente estudiado y como consecuecia se sabe

muy poco acerca de €l en comparacion con cualquier otro material semiconductor

Hay dos grupos que han sintetizado dicho compuesto ternario, el primero de ellos
encabezado por Noreika y Francombe! quienes usaron para crecer este material la técnica de
"Sputtering", siendo capaces de extender la solubilidad del Si en el GaAs desde su valor de



equilibrio de = 0.5 a = 0.55 % Sin embargo ellos no presentaron informacion acerca de la
microestructura de ésta aleacion. Por otro lado el grupo de J E Greene!? quien tambien ha
sintetizado ésta aleacion ( x=0 a x=053) mediante una tecnica hibrida de deposicion-
evaporacion (Sputtering) presenta una caracterizacion estructural, donde la composicion de
las peliculas se determind mediante microscopia electronica y la caracterizacion estructural
por difraccion de rayos X (30 arcsec 28)

Este material se ha venido estudiando paulatinamente y como consecuencia se han
logrado obtener algunas de sus caracteristicas fisicas al igual que las condiciones y técnicas
de crecimiento. Por ejemplo se sabe que para 0 < x < 0.12 se obtienen crecimientos de alta
aleacion sin defectos ! y para x > 012 se presentan ciertas evidencias de defectos
interfaciales asociados con defectos en la red. Sin embargo las aleaciones con x > 030 se
ven libres de defectos.

Ademas se ha encontrado que la constante de red obedece la ley de Vegard y decrece
linealmente conforme aumenta el valor de x (de 0 56531 nm para el GaAs a 0 55510 nm
para (GaAs) ¢0,(S13) 0 40))

En la literatura se encuentra reportado que a altos niveles de dopante (Si, 1x10”em )
se origina que la celda unitaria de (GaAs)(001)-(2x4) se reordene para formar
"retorcimientos” en las hileras con vacancias las cuales se consideran como superficies
aceptoras ya que la carga negativa se atrapa localizandose en dichos sitios retorcidos, lo cual
ocasiona que el mvel de Ferni se localice a la mitad de la banda prohibida 4467

Como se sabe el (GaAs),.y,(Siy)y es un material del tipo zinc-blenda y se ha
encontrado que en x = 0.37 ocurre la transicion zinc-blenda a diamante®, determinado por
mediciones de rayos X.

Las peliculas semiconductoras del compuesto ternario (GaAs),, \(S1,), con las que se
trabajaron fueron crecidas sobre un substrato de GaAs(001) mediante una tecnica hibrida de
deposicion-evaporacion (Sputtering, depositados en un substrato a una temperatura de S70+
10 °C), el grosor de las peliculas es del orden de 2-3 um_®

El contenido de este trabajo se presenta en dos partes el aspecto teorico y la parte
expenimental los cuales se encuentran divididos en varios capitulos de la siguiente forma



-Capitulo I - El arseniuro de galio y el silicio. En este capitulo se mencionan algunas de las
caracteristicas mas importantes del GaAs, Si, asi como del compuesto ternario (GaAs), .
%(Siy)x (lo poco que se sabe de el), tales como el tipo de estructura cristalina, forma de la
primera zona de Brillouin, estructura de bandas, etc. y para el (GaAs), \,(S1,), se menciona
como el Si va causando ciertas modificaciones en la estructura del GaAs

-Capitulo II - Espectroscopia de modulacion. Aqui se presentan las generalidades y
diferentes tecnicas de modulacion, de igual forma se realiza un analisis de la funcion
dielectrica compleja, y de los puntos criticos o singularidades de Van Hove de e(E,I')
Tambieén se hace notar la importancia del modelo de aproximacion parabolica simple para €
(E,T), la determinacion de los parametros de un punto critico, y el tipo de espectro optico
(tercera derivada en el limite de campo bajo)

-Capitulo III - Experimento. Se explican las tecnicas de modulacion empleadas en este
trabajo asi como el arreglo experimental utilizado para cada tecnica

-Capitulo IV - Resultados. Se discuten los tipos de espectros obtenidos experimentalmente
(para las diferentes concentraciones de Si) en funcion de la temperatura de 10 a 300 grados
Kelvin. Se obtiene la transicion de la energia E, y E,+A, en funcion de la temperatura y se
realizan los ajustes tedricos con ayuda de la formula de Varshni para obtener la forma
funcional del comportamiento con respecto a la temperatura del (GaAs), . (Si,)\ Se
presentan también las conclusiones del trabajo



PARTE |- TEORIA

CAPITULO |- EL ARSENIURQO DE GALIO Y EL SILICIO

1.1- SEMICONDUCTOR GaAs Y Si

El Galio (Ga) es un metal del grupo III, el Arsénico (As) y Silicio (Si) son
semimetales del grupo V y IV, respectivamente

El GaAs es un semiconductor binario, el cual tiene una estructura cristalina del tipo
zinc-blenda en la que los atomos se encuentran arreglados de forma tetraédricamente Esta
puede ser vista como dos estructuras fcc desplazadas una de la otra un cuarto de la diagonal
? La estructura zinc-blenda aparece cuando los atomos del Ga se colocan en una de las
redes fcc y los del As sobre la otra, donde las coordenadas de los atomos del Ga son 000,
0%la, Va0V2, V220 y del As: Va'ala, Va4, YaVa, %%  Como la red espacial es una fcc,
hay cuatro moleculas de GaAS por celda convencional (cubica) como se muestra en la
figura 1 9.

Fig.1. Estructura cristalina del diamante mostrando la
disposicion tetraedrica de los enlaces



Una zona de Brillouin es definida como una celda de Wigner-Seitz en la red
reciproca. Y la primera zona de Brillouin es el minimo volumen encerrado por planos que
bisectan perpendicularmente a los vectores de la red reciproca desde el origen

En la siguiente figura se muestra la primera zona de Brillouin (celda de Wigner-Seitz)
de un semiconductor tipo diamante y zinc-blenda (fcc), asi como la estructura de bandas del
diamante '0:

Fig 2 Zona de Brillouin de una red
cubica centrada en la cara
(estructura del diamante y

tipo zinc-blenda).
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Fig 3. Estructura de bandas del diamante



donde la direccion a lo largo de [100] se le denota como A, y al punto en esta misma
direccion pero en el borde de la ZB (x=27(100)/a) se le llama X, sobre [111] se les
conoce como direcciones Ay en el borde de la ZB (k= n(111)/a) se localiza el punto L,
en [110] se encuentra la direccion I y sobre el borde de la ZB el punto K. Al centro de la
ZB, [000], se le conoce como I

De acuerdo a lo dicho anteriormente se muestra en la siguiente figura la estructura de
bandas en la direccidon [100], [111], y en [000] del GaAs donde se resalta de forma
apreciable la banda de valencia y de conduccion !!

-——(Ell] [IOOi—-‘

Fig 4. Estructura de bandas del GaAs

de forma analoga se muestra la estructura de bandas del Si 1

LL A r A X UK T r
Fig 5. Estructura de bandas del Si



En muchos de los materiales del tipo zinc-blenda y diamante el minimo absoluto de la banda
de conduccion se localiza en la direccion de T (T')), estos estados son orbitales del tipo s y
en el punto mas alto del borde de la banda de valencia (T';) se encuentran los estados con
orbitales del tipo p (son triplemente degenerados). Al siguiente estado mas alto en la misma
direccion I' sobre la banda de conduccion se le denota I',;. Esta situacion fisica no se

cumple para el Si.

En la siguiente figura se muestra un diagrama simplificado de la energia contra el
vector de onda para semiconductores con ancho de banda prohibida directa o de transiciones
directas (I, y I',; se encuentran con el mismo valor del vector de onda K en la zona de

Brillouin) donde se muestra de forma simplificada la estructura real de bandas de un
semiconductor de este tipo '13

anda de conduccion

electrones

huecos

oyos pesados

andas de
Hoyos ligeros i
valencia

Banda Spiit-oft

Fig 6. Diagrama esquematico de la banda de valencia y de
conduccion para un semiconductor de transiciones
directas.

Cuando se excita a los atomos de un semiconductor con la energia necesaria para
lograr que los electrones pasen de la banda de valencia a la de conduccion, en la zona de
Brillouin se realzan transiciones asociadas a los pares de estados que tengan ciertas

singularidades conjuntas a las cuales se les llama puntos criticos ', y en la espectroscopia



optica de modulacion lo que se hace es inducir cambios en las propiedades Opticas del cristal
unicamente alrededor de dichos puntos criticos

Los puntos criticos de menor energia en el GaAs son los siguientes
1 - E,, define la transicionde I',; a T,
2- E,+ A, eslacomponente de £, del desdoblamiento espin-orbita
3 - E,, transicion entre ', y T
4 - E,, transicion interbanda de la banda de valencia a la de conduccion a lo largo de A
5.- E, +A,, desdoblamiento espin-orbita de E|.
6.- E,, transicion UV en X
En este trabajo se encuentran E, y E, + A, para el (GaAs),,_,,(Si,), mediante las técnicas

de fotorreflectancia y electrorreflectancia modulada

1.2- COMPUESTO TERNARIO (Gads), ,,(Si,),

Desde hace varios afios atras se han hecho aleaciones epitaxiales meta estables ' 21814

de los elementos del grupo IIlI, IV y V de la tabla periodica de los elementos,
(HI=VY_x,(IV)y, como  (Gads)_y,(Gey)y, (GaSb)y,_y,(Gey )y, (GuShy _¢ (SHy)y

(GaSh),_x,(Gey_y,Snyy )y . Ultimamente es de gran interes estudiar el (Gads)_y,(51,), ya
que éste se puede utilizar como pequefias barreras en GaAs/(Ga,A/)As en laseres de pozo

cuantico 0 emisores de luz de altas energias '

En este trabajo se utiliza como material de estudio el Arseniuro de Galio con
diferentes concentraciones de Silicio

De acuerdo a los calculos hechos '3y multiples resultados experimentales se encontro
que en equilibrio, el Si es un dopante amfotérico en Gads  Esto es, el Si puede ocupar los
sitios del Ga o del As con frecuencias comparables (predominantemente determinado por los
potenciales quimicos del As y Ga) Los resultados predicen que la solubilidad del Si esta de

acuerdo con el experimento '* y muestran que para altas concentraciones (2 Sx10" " ¢m ™) de



Si una fraccion significativa (mas del 10%) aparece en la forma de pares Si-Si a primeros
Vecinos.

En la siguiente figura se ve como un atomo de Si se acomoda en una supercelda de
GaAs

Fig 7. Vista superior de una supercelda donde se
muestra el GaAs (110) dopado por el Si

Cuando un atomo de Si reemplaza a uno de Ga en una superficie GaAs(110) surge un

cambio muy fundamental en la quimica de dicha superficie, porque de la carga extra de
valencia, el electron del Si prefiere la hibridacion sp® del atomo de Ga desplazado

Las modificaciones "ab initio" en la estructura electronica inducidas por el dopante
de Si son significantes
1- Los enlaces sueltos del As son ocupados por los del Si ocasionando que los estados que
tenian este tipo de enlaces desciendan 0 4 eV de su posicion normal (situados cerca del tope
de la banda de valencia)
2- El empate de estados superiores sobre los atomos de Ga abajo de la siguiente cadena del
dopante de Si son empujados O 1 eV hacia arriba en la banda de conduccion
3- Aparecen nuevos estados aproximadamente a 02 eV arriba de la mitad del ancho de la

banda prohibida asociado con el estado superior medio lleno de la superficie atomica del Si



CAPITULO Ill- ESPECTROSCOPIA DE MODULACION

2.1- GENERALIDADES Y TECNICAS DE MODULACION

En la espectroscopia optica hay varias ramas con tecnicas diferentes que se aplican
para saber ciertas propiedades fisicas de algunos materiales semiconductores '''7. Una de
ellas es la espectroscopia de modulacion, que permite medir e interpretar de forma eficaz,
cambios en el espectro optico de una muestra, originados por una modificacion (periodica)
hecha a proposito en las condiciones de medicion

Dichas modificaciones pueden ser causadas de forma directa (o interna) aplicando
alguna perturbacion (o un conjunto de perturbaciones) como un campo electrico o
magneético, tension uniaxial, pulsos de calor, etc. También se puede lograr de forma indirecta

(o externa), esto es, se varia el agente fisico perturbador en lugar de la muestra

Con la tecnica de espectroscopia de modulacion se puede obtener los cambios
directamente de la medicion y no de la diferencia de espectros absolutos como lo hacen las
demas técnicas 7' Esto conduce a tener varias ventajas como minimizar los errores
sistematicos en los resultados, la naturaleza derivativa (1" o 3* derivada) del espectro de
modulacion facilita la comprension de los datos obtenidos y ayuda a definir el tipo de
estructura que se tiene (modelo parabolico), evita corrimientos en las componentes del
espectro debidos a posibles cambios en la muestra, elimina efectos de fondo que carecen de
importancia, resalta la estructura localizada en energia (estructura débil) que pudiera estar
oculta en un espectro absoluto, etc., como se puede ver en la fig 8 '” Ademas, en
semiconductores, el rango de amplitud de la espectroscopia modulada 7 va de 10 " a 10}

(esto determina cambios relativos tan pequefios como una parte en 10°) la cual es mas facil
de medir con los detectores actuales

10
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Fig 8. Espectro de electrorreflectancia a campo bajo
del GaAs en T=300 K

Como se habia mencionado antes, el objetivo de la espectroscopia de modulacion es
el de cambiar algunos parametros de la muestra (modulacion externa) o del sistema de
modulacion (interna) para producir un cambio en el espectro de reflectancia o transmitancia
de la muestra. Debido a que los cambios producidos son tipicamente menores al uno por
ciento, siempre es necesario hacer uso de un procesamiento de la sefial obtenida. Para ello se
utiliza (tipicamente) un detector que sea sensitivo al cambio de fase.

Un gran numero de técnicas involucrando modulacion interna, externa o sus
combinaciones se han desarrollado para obtener diferentes tipos de informacion acerca de la
muestra. Usualmente estas técnicas se han clasificado de acuerdo a su tipo '7 escalar,
incluye todos los metodos internos y las perturbaciones externas no direccionales tales como
la temperatura y presion hidrostatica ( esto es usado principalmente en analsis de
espectroscopia general y para estudiar la dependencia del umbral de energia y parametros de
desdoblamiento de la estructura en funcion de la perturbacion especifica) El otro tipo se
conoce como tensorial; también se consideran aqui algunas de las perturbaciones externas
pero tomando en cuenta un eje de simetria, tal como un campo eléctrico 6 magnético y una
tension uniaxial. Estos tienen la ventaja de proporcionar informacion acerca de la simetria
(pero introduciendo un eje de simetria), por ejemplo en un material isotropico, pero este tipo
de perturbaciones tienen la desventaja de que pueden causar degeneraciones y producir un

espectro con desdoblamientos que sean caracteristicos de la simetria de transiciones dada
por la estructura.

11



En la espectroscopia modulada se utilizan mas comunmente las siguientes técnicas
1- Modulacion de la longitud de onda (MO) 0 Reflectancia derivada en la energia (RDE). Es
del tipo escalar-interno, los principales parametros que se determinan son £, y ' (parametro
de anchura), el parametro variable es A 0 hw, la linea espectral es del tipo 1* derivada, se
aplica a cualquier material, la muestra a analizar requiere el minimo de preparacion y es una
técnica muy rapida La principal desventaja es que el sistema de medicion puede generar la
aparicion de estructura intrinseca que no es facil de eliminar
2- Elipsometria espectroscopica (EE). Es del tipo escalar-interno y se puede determinar con
ella la funcion dieléctrica compleja &= &1 +i¢2, la linea espectral que se obtiene es de
caracter absoluto. La desventaja de esta técnica es que es influenciada fuertemente por la
preparacion de la muestra
3- Modulacion composicional (MC) Escalar-interna, sirve para determinar la presencia de
impurezas y tipo de aleacion, la muestra se compara con una muestra control, la linea
espectral obtenida es complicada La ventaja es que se obtienen diferencias de parametros
imposibles de variar ciclicamente. Por otro lado, la alineacion y preparacion de la superficie
son criticas
4- Termo modulacion (TM). Escalar-externa, con ella se puede obtener E,.T.dE;/dT vy
dl' / dT , la variable modulante es la temperatura ( con ella se afectan £; y los parametros de
anchura I'), la linea espectral es del tipo 1" derivada y es una técnica que se aplica a
cualquier tipo de material (permite identificar transiciones del nivel de Fermi en los metales).
Sin embargo, es de respuesta lenta y los espectros son muy anchos
5- Modulacion por presion hidrostatica (MPH). Escalar-externa, la vanable modulante es la
presion, se afecta al umbral E;, revela la magnitud del potencial de deformacion La linea
espectral es de 1* derivada y se aplica a cualquier material La desventaja es que no puede
ser facilmente modulada y tiene que ser aplicada junto con otra técnica
6- Modulacion por luz (ML) 6 fotorreflectancia (FR). Escalar-externa, el agente modulante
es la intensidad I de un haz secundario y con esto se afecta la concentracion de portadores 0
el campo electrico superficial de la muestra, se puede obtener E; y I' La linea espectral que
genera es de forma complicada pero se puede ajustar con linea del tipo de tercera derivada
Las ventajas que presenta es que es una técnica de alta resolucion, se aplica a cualquier
material y la muestra requiere un minimo de preparacion. El inconveniente es que los efectos
sobre el material no estan bien definidos.
7- Modulacidn por campo eléctrico (MCE) 6 electrorreflectancia (ER) Tensorial-externa, la
variable modulante es el campo eléctrico y lo que se afecta es la energia eléctrica E(x) Con
esta técnica se puede determinar E,.I',m* e impurezas. La linea espectral es del tipo tercera

derivada (campo bajo), presenta oscilaciones del tipo Franz-Keldysh (a campo alto) y es de

12



muy alta resolucion. La gran desventaja es que se requiere un cierto rango de resistividad, de
donde su aplicacion esta limitada a semiconductores v aislantes

8- Modulacion por campo magnético (MCM). Tensorial-externa, el modulante es el campo
magnetico afectandose de esta forma los niveles de energia eléctrica permitiendo obtener £,
y m* La linea espectral es del tipo de niveles de Landau, aplicable a cualquier material
obteniéndose muy alta resolucion. El inconveniente es que solo se realiza para minimos de la
banda de conduccion de menor energia.

9. Modulacion por tension uniaxial (MTU). Tensorial-externa, el modulante es la tension X,
se afecta con esto a E; y a los elementos de la matriz de deformacion obteniendose £;.17 vy
simetrias, la linea espectral es de primera derivada Su principal desventaja es que

anicamente se aplica a materiales ‘duros’ ya que es dificil realizar la modulacion

En este trabajo se utilizan las técnicas de ER y FR para obtener £1 y E1+4 Ay del
(GaAs)a - x3(Si2)x en funcion de la temperatura para diferentes valores de X  Para realizar
el analisis de las lineas espectrales se ajustan mediante la forma de linea de
electrorreflectancia en la aproximacion de campo bajo (combinaciones lineales del tipo 1*, 2
y 3* derivada). Esto se puede hacer ya que las dos técnicas son muy parecidas !’

13



2.2- LA FUNCION DIELECTRICA COMPLEJA 211

Cuando se desean saber las propiedades opticas de algiun material semiconductor, la
funcion que se determina primero para ello es la funcion dieléctrica (k. @), la cual es un
tensor de segundo rango para un material no isotropico que depende del vector de onda « y
la frecuencia @ del campo electromagnético aplicado a la muestra. Esto es, mediante
£(x,w) se describe la respuesta que tiene un cristal a un campo electromagnetico

Veamos como ocurre esto desde un punto de vista cualitativo: como la perturbacion
de un campo eléctrico E produce cambios en las propiedades dielectricas de la muestra a
estudiar y estos se manifiestan en términos de un cambio en la funcion dieléctrica Ae(E),
entonces para obtener este cambio necesitamos afiadir un término perturbativo al
Hamiltoniano Ho del sistema (cristal) sin perturbar, esto es H'= Mediante la teoria de
perturbaciones a primer orden nos damos cuenta que si consideramos un campo eléctrico
uniforme H'= eE.r que no tenga periodicidad en la red, entonces se anulara completamente
la invariancia traslacional del Hamiltoniano en las direcciones del campo y por lo tanto
aparecera una fuerza neta que acelera los electrones.

Tomando al electron dentro de un cristal, el Hamiltoniano tendra la siguiente forma
Ho= p*/2m+V(r) (invariante unicamente para translaciones del mismo cristal) El valor
de p se considera, ahora, como un buen numero cuantico pero unicamente dentro de un
vector K» de la red reciproca. Entonces la forma parabdlica de la energia del electron libre se
descompone en diferentes bandas. De esta forma se logra la absorcion optica {a primer
orden) pero utilizando un vector de la red reciproca para que el momento se conserve. En el
esquema de zona reducida, la transicion Optica aparece como una linea vertical en un
diagrama de bandas de energia.

Si el cristal sufre alguna perturbacion, entonces Ho= p*/2m+V(r)+ H' y si se
sigue teniendo la periodicidad, el momento todavia es un buen numero cuantico dentro de
algun vector de la red reciproca y las transiciones todavia son verticales, de donde, los
cambios que dominan se manifiestan directamente como pequefios corrimiento en las

brechas de energia. Debido a la magnitud de estas variaciones, las perturbaciones inducen
cambios de primer orden en la funcion dieléctrica.
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Por otro lado, si el agente perturbante es un campo electrico H'= ¢E.r esto provoca
que la invariancia traslacional se pierda. Los electrones se aceleran y el momento ya no es un

buen namero cuantico en la direccion del campo (las funciones de Bloch de un electron
dentro de un cristal sin perturbar Wa(«,r) =ln,k >= " "un( k,r) se transforman en funciones

mezcladas con la perturbacion).

Analiticamente la situacion fisica se ve de la siguiente forma la respuesta de un
material cuando se le aplica un campo eléctrico (£) la podemos escribir como P = yE
(aproximacion lineal), siendo P el momento dipolar por unidad de volumen y y la
susceptibilidad (tensor). Puesto que D = E + 4 7P, entonces ’

D=FE +4aXE =(1+4aX)E = ¢E (1)
de donde, nos damos cuenta que ¢ esta relacionado con la susceptibilidad de la siguiente
forma:

e=1+4nX (2)
el cual es una ecuacion tensorial Para materiales cuya estructura tiene simetria cubica (del
tipo Zinc-blenda) ¢ es un escalar

Para simplificar las cosas, se desprecia cualquier efecto de dispersion optica (x —0),
esto es, se toma a ¢ como una funcion que depende solo de la frecuencia @ de la luz
utilizada, = £(0,w). Como ¢ generalmente es una funcion compleja, entonces

elw)=glw)+igy (@) (3)

Por otro lado? se tiene que £=N*, donde N es el indice de refraccion complejo
del material, definido de la siguiente forma

N=n+iy (4)
n=n(w)= indice de refraccion
x = x(w)= coeficiente de extincion
de donde:

£() = n*(w)- y*(w)
& (@) =2n(w) y(@)

Si consideramos ahora al campo eléctrico en un solido como
E=F e—n’ax—uc:) - E_'e—rm(x—n.‘mn (6)

donde w=cx/N describe la relacion de dispersion, ¢ la velocidad de la luz, de donde
x/@w=N/cydeacuerdo a la ecuacion (4)



E(xt)= Eoe'a’r""ce"w(l—nxfc] (7)
debido a que la densidad de energia del campo es proporcional a [E[" obtenemos
|E|2E|E0|2872“'zm=|Eoze’m -

donde a=2wy/c

esto nos lleva a deducir que la radiacion electromagnetica en un solido se ve atenuada por
una constante « a la cual se le llama coeficiente de absorcion del material a(w) = we, /¢n

En cualquier medicion optica la mayor informacion sobre el sistema a analizar nos la
da el coeficiente de reflectividad (incidencia normal sobre el cristal), r(w), el cual es una

funcion compleja definida en la superficie del cristal como la razon del campo electrico
reflejado y el incidente *:

f(w)=-E-'fL=p(w)e‘“"” (9)

mc

donde p(w) es la amplitud y & o) la fase.

En términos de N(w) el coeficiente de reflectividad toma la siguiente forma
~Nw)-1 n+iy-1
Nw)+1 n+iy+1

r(w) (10)

la cual surge de haber considerado la cotinuidad de la componente paralela a la superficie del
cristal de los campos eléctrico y magnético.

Sin embargo, la cantidad que es mas facil de medir en el experimento es la reflectancia
R la cual queda definida como

E E
R=r'r=—0"r
EIHCEJH‘L' pz

esto es, la razon de la intensidad reflejada con la incidente De forma analoga se puede
expresar en términos de n y y

(11)

N@) -1 [n(@) =11 + P (o)

R(w) = = e
N(@)+1| (@) +1F + ()

o bien

|d+1-[2(g +|)]"?

|+ 1+[2(e +| &))"

donde se han considerado Unicamente las raices positivas de n* y »* |

R(w) = (13)

= (e +e3)"”

Para poder medir el valor de la fase #(w) de la onda reflejada se hace uso de la

técnica de reflectancia cuando se conoce el valor de @ (ya que por otros medios es dificil de
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obtener), esto se consigue mediante una deconvolucion de Kramers-Kronig de R(w), la

cual es una integral sobre la reflectancia:

(w) = ——I—]iLn

2

'+

!

dLnR(a)')d .
w

14
do' (14)

La region espectral en que la reflectancia es constante no contribuye a la integral, mas

ahun, las regiones espectrales ©™>>0 y ©'<<o no contribuyen mucho ya que la funcion

Ln

es pequefa en dichas regiones.

-

2.3- PUNTOS CRITICOQS 11.17

Cuando se considera el caso de la aproximacion de un electron en el semiconductor,
la expresion mas general que se obtiene para &(E = hw) mediante un estado de Bloch

w,(x,r) conenergia £ = E () de indice de banda n y vector de onda x es "
Ameth . =, P2 ] |
ET)=1+—— ) e.P (k) +
2 ) mE* Z' ( ‘ (EO,(K']—E—'IT Ea,(;()+E+il")

K,C,¥

(15)

con n = c,v denotando la banda de conduccion (vacio) y valencia (lleno) respectivamente, ¢

al vector de polarizacion unitario del campo electronico (del foton), £, el elemento de

W

matriz del momento
P (x)= {cx|pl vK) = I yo(k,r) Py (k,r)dr |

la energia interbanda dada por £ (k)= E.(k)-E (x) y T es el parametro (factor) de
ensanchamiento fenomenologico. El vector de onda x en £(£,I") es sumado en la primera
zona de Brillouin.

Para poder obtener la informacion que necesitamos del espectro optico, primero se
muestra el origen de la estructura en &( £,I") convirtiendo la suma sobre & en una integral

2 . : s

E o 2 jdﬁ(, debido a que en la primera zona de Brillouin, los valores de
T

x ZB

K.,K,,k, forman un casi continuo, de donde:
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+ : —)d’x (16)
E (x)-E-iT E_(x)+E+il

Ahora se reemplazaran x ,k Kk, por la energia £ y dos variables «,x, las cuales nos

- eZhZ - o)
(ED)=1+— s i[}e.&(x)] (

localizan un punto sobre la superficie de energia constante S dada por £ = E(x)=£E£_ Y

puesto que el Jacobiano de transformacion para nuestro caso esta definido como
1
‘VECV(K)’E , tenemos:

HAGH | . !
PWVE (k)| E.(x)-E-iT E(x)+E+il

e'n’
E(E,r) = ]+mjd£[dkldx

&

) (17)

Observando esta ultima ecuacion con un poco de cuidado, se notara que presenta una
singularidad en x para un par de bandas dado ¢,v en el que
V.E (k)=0 (17a)

X cv
cv

Los puntos (criticos) k= " solucion a la ecuacion (17a) son conocidos como
singularidades de Van Hove de &(E,I') son de extrema importancia en espectroscopia de

modulacion ya que en las regiones alrededor de estos puntos se origina la estructura en los
espectros opticos modulados

2.4- EL MODELO DE APROXIMACION PARABOLICO SIMPLE 11.17

Con el fin de simplificar enormemente los resultados en & E,I") y poder analizar los
espectros de modulacion se realiza una expansion de £_(x) en serie de potencias en &
alrededor del punto critico, y se hace una clasificacion de los diferentes tipos de puntos
criticos en la estructura de bandas del cristal, para lo cual se consideran unicamente los
términos cuadraticos, A esto se le llama aproximacion de bandas parabolicas, esto es

cv 1 2 oV T Y vy 2 o oy 2 >
EO(K)EEO(K} )+—j—fl"[(x'x - K, )2;‘;111 -f-(_,l('.P ,_K-D)- f‘f/l;:\ -a-(;(z - K ) /"‘J (18)
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centrado alrededor de cada punto critico «7 para un par de bandas dado ¢,v, donde el
tensor de masas reciproco esta definido como u_' = (1/#*)V V E_(x) (y debido a que
es simétrico con respecto a la diagonal, y tomando el sistema de coordenadas adecuado, este
puede reducirse a un tensor en el cual solo las componentes de la diagonal sean diferentes de

cero), si se toma unicamente un punto critico (suprimiendo todos los indices) y haciendo
k-7 lavariable relativa a la coordenada local que diagonaliza u ' se tiene que

2 Kl 2
Ea(K):Eg'FE“(Ki +_)+£) (IQ)
2 Uy M, M,

Para calcular el espectro de modulacion (pero no la funcion dieléctrica como un todo)
se puede escribir a &( £,I") como una superposicion de funciones locales

dE,F)*

7:2:E2 -(E(x) E- (20)

con E_ definida en la ecuacion (19) Debido a que la region de expansion es local se asume
P (x) como independiente localmente de x. Realizando la integral explicitamente para
una, dos y tres dimensiones (donde una, dos y tres de las gz, no son infinitas,

respectivamente), tenemos

-E_‘QZ—DXKPK‘ZI'“[(E—ES Bl ™ it 1D
gl BT = EQZ—D,D}K:i"zln(EE Y 2 i W—— D (1)
418 b D,i"(E-E +il)"*. ... 3D
donde
Al

2u,| ., .
Dr =(—h—2-—)z,; — x’y’z

con Kk, = x, 0 x, son las longitudes de corte en la zona de Brilloiun para los puntos criticos

de una y dos dimensiones, y / es el orden del punto critico que es igual al numero de masas
M, negativas, D,2D 'y 3D denota la solucion para una, dos y tres dimensiones
respectivamente.

19



2.5- DETERMINACION DE LOS PARAMETROS DE UN PUNTO CRITICO 1.7

Como se mostro anteriormente, la funcion dieléctrica en un punto critico

(aproximacion parabolica) tiene, generalmente el siguiente comportamiento
gE.L)=AT "e®(E-E, +il)" (22)

donde A es la amplitud, # el factor de proyeccion en la fase, £, la energia de umbral, " el

parametro de desdoblamiento, y n un numero real (-2 para una dimension, 0 o logaritmo
para dos dimensiones y Y2 para tres dimensiones).

Uno de los objetivos principales en espectroscopia modulada es el determinar cada
uno de los parametros anteriores y auxiliar a establecer el modelo de la estructura de bandas,
para ello se procede de la siguiente forma: dado un espectro experimental con una forma de
linea determinada, E, y I' son determinados por la localizacion de la energia y el ancho de la
estructura respectivamente, n por el numero de oscilaciones lo cual hace que este
relacionado con la dimensionalidad efectiva de los puntos criticos en la zona de Brillouin y el
orden de la diferenciacion, € se conoce de la asimetria de la estructura lo cual ocasiona que
se relacione con la variable de diferenciacion, la dimension, el tipo de punto cntico, posibles
interacciones Coulombianas e inhomogeneidades en la perturbacion La amplitud se
relaciona con los elementos de la matriz de momento, la masa efectiva, la division del
espacio-k en una y dos dimensiones, posibles interacciones Coulombianas y la dimension del
punto critico efectivo. Debido a que, entre A y I existe un fuerte acople, particularmente
para n grande, el analisis de la amplitud se realiza unicamente tomando la dependencia con
la polarizacion la cual se encuentra contenida en la informacion de los elementos de la matriz

de momento Si la radiacion incidente no se polariza de manera especial, A se utiliza como un
mero parametro se ajuste
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2.6- ESPECTRO OPTICO DE TERCERA DERIVADA (Limite de campo bajo)

Puesto que una perturbacion induce cambios AR o AT en la reflectancia R ©
transmitancia 7 de una muestra entonces se produce un cambio en la intensidad reflejada o
transmitida por ésta, tal quer A/ /[ =AR/R o AT/T. El resultado experimental de un

espectro de modulacion es AR/ R o AT/T, pero para nuestro caso nos restringiremos al
estudio de la reflectancia aplicada al (GaAs)_y, (Si, )y a diferentes valores de X

Consideremos ahora, el efecto que una perturbacion ¢ aplicada a una muestra

produce sobre la reflectancia R Para ello recordemos que en la ecuacion (13) se establece
que R = R(¢&,,¢,) de donde:

1dR 1 oRde 1 2R ds,

— i + (23)
Rdé RO, dé R e, d&
y si hacemos
dR/d&= AR
de, 1 dé= Ag,
se tiene
AR
Ik e, + PAe, (24)
1 CR 1 .
con a(e, &)= E%T , B(&.8,)= e 5: a los que se les conoce como coeficientes de

Seraphin 721, los cuales tienen un comportamiento particular para cada semiconductor
De forma analoga se puede escribir la ecuacion (24) como

— = Re[(a-if)Ae] (25)

donde Ae = Ag, +iAg, es el cambio inducido en & por la perturbacion.

Cuando se considera una perturbacion que destruye de alguna forma la simetria
traslacional del cristal, como por ejemplo un campo eléctrico, la situacion fisica se complica
ya que el vector de onda toma la siguiente forma x(1) = k, — e& / h donde t es el tiempo a
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partir de la ultima colision del electron con la red y ademas el momento p = ik va no se
considera como un numero cuantico en la misma direccion que el campo. Esto ocasiona que
la funcion de Bloch para el electron en el cristal se tome como una superposicion de
funciones sin perturbacion

El estudio de esta dependencia fue tratada inicialmente por Aspnes y Rowe ?2 de la
siguiente forma: como los estados de Bloch estan dados por |c,x)=e™ u (x,r) para un

electron en la banda de conduccion, entonces se puede escribir la funcion dieléctrica como

a(E,I"):%jd’x(c,x‘Golc,k’) (26)
E 2B

con Q definida anteriormente , G, =(H,-E (k)-E-il Yy H, el Hamiltoniano sin
perturbar, de donde H = H,+el.F y G=G,(1+e£FG,)"  Siseexpande G a segundo
orden en £ (aproximacion a campo bajo) se tiene

Ae= e(E,T',&) - e(E,T,0)
"‘—gJd3K<C,K|GOZe§F_ezGO(ngo)(énFGoJl(,,K‘> (27)
ZB

el primer término de la integral no contribuye, ya que es proporcional a una transicion
dipolar. 8i r > AV =iV _ y debido a que los estados de Bloch de los electrones en la

banda de conduccion son eigenfunciones del Hamiltoniano H, con energia
E.(k):H|c,x)= ¢,k) 'y de acuerdo al factor de espin

-2 e’ 1
Ag= B —ENV (—EV (1/W
¢ EZZ-L K EV (o 6V, (/W) (28)
con =E (k)-E-iT |, E(K)=E(x)-E(x) , E,=E(0)-E(0)
alternativamente se tiene que
(hQ)' d’x
Ae(E,T, 29
%)= I(E E_(k)+il')* (29)

donde (nQY)’ = —(; V. PE (&)= Ent Ly H,,.es la masa reducida de la interbanda

par

entre ¢ y v evaluadas en la direccion del campo &
Comparando la forma de & £,T") con la de e(E,I',£) se obtiene Ag, esto es

22



€2h2§2 53

~——(E*&(E.T") (30)
244 po E° E

A(E.T,&) = —— (1)’ <~ (E*6(E.T') =
3E &

donde se nota que el campo & produce un cambio en & el cual se encuentra relacionado con
la tercera derivada con respecto a £ de e(E.I').

Por otro lado Ae(E,T,&) puede ser relacionado con los valores de AR/R obtenidos
experimentalmente de la reflectancia de la muestra, ya que al aplicar la ecuacion (22) enla

(30) tenemos:
5

Ag(E.r,g)aclf—e‘G'(E—E —iry" (31)
E? .
con m=n-3, y si sustituyendo la ecuacion (31) en la (25) -
AR [ BEZ -
E—:Q{a—:ﬂnf;egrE—Eg—zl“w J (32)

con B la constante de proporcionalidad en la ecuacion (31). Reescribiendao la ecuacion (32)
tenemos:

ro

AR _ ¢

R

donde C es la amplitud y 6 es el factor de fase (ambos: C y 6, varian lentamente con la
energia por ello se les considera como independientes de E cuando ésta tiene cambios
pequefios). Puesto que AR/R es evaluado en un rango muy pequefio de energia vy 5: actua

S Re[Ce'(E-E, - iT)"] (33)

my

s » . wd ) . .
unicamente con la amplitud, entonces, tanto £~ como &° las podemos incluir en C, de

donde:

AR 0 :
—R—_Re[Ce‘ (E-E,-il)"] . (34)
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PARTE II- PARTE EXPERIMENTAL

CAPITULO lli- EXPERIMENTO

3.1- FOTORREFLECTANCIA Y ELECTRORREFLECTANCIA MODULADA

Las técnicas de modulacion son muy utiles para medir la absorcion y/o reflectancia en
los solidos debido a que tienen una alta sensibilidad y resolucion 1171819,

Gracias a estas técnicas se han logrado medir pequefios cambios en las propiedades
opticas producidas por diferentes tipos de perturbaciones, y de esta forma se obtienen
espectros diferenciales que nos muestran la forma de las bandas en su estructura electronica
La fotorreflectancia modulada (FRM) y electrorreflectanci modulada (ERM) son las técnica
que se utilizan en este analisis para el (GaAs)_y,(Si,), en funcion de la temperatura a

diferentes valores de X.

La técnica de FRM no necesita de algun arreglo experimental complicado ni de una
preparacion minuciosa de la muestra, lo Unico que se debe cuidar mucho es que los dos
haces (el perturbador y modulante) coincidan en la misma region de incidencia sobre la
muestra. La razon fisica por la cual el haz modulante causa un cambio en las propiedades

Opticas de la muestra es que se provoca una modulacion de la barrera de potencial, como se
discute en el siguiente parrafo.

Una consecuencia directa es que las bandas de valencia y conduccion varian en su
forma al incidir luz. Esto es equivalente a que el potencial y el campo eléctrico intrinseco del
material sobre y cerca de su superficie varian, y entonces la principal causa que produce el
espectro de fotorreflectancia sera la inyeccion electron-hueco generada por el haz
modulante, donde, la barrera superficial provocara un movimiento en sentido opuesto de los

electrones con los huecos ocasionando que se separen espacialmente originandose un campo
eléctrico adicional en la barrera de potencial.
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Algo similar (situacion fisica) ocurre con la técnica de ERM vy al igual que en la de

FRM no se necesita algun arreglo experimental complicado

3.2- ARREGLO EXPERIMENTAL

a).- Fotorreflectancia:

En la siguiente figura se muestra el arreglo experimental utilizado para realizar las
mediciones de fotorreflectancia modulada

LA

sC

La F2

c
[ —{} [}
| -

F1 >
L1 L2 L4
N TR

L=Lampara, Mo=Monocromador, L1,12,L3,L4=Lentes, M=Muestra,
E=Espejo, F1=Filtro (CuS), D=Detector, C=Chopper, F2=Filtro interferencial,

La= Laser (HeN 20 yW). L/A=Lock-in/amplificador, SC=Sistema de Cémputa

Fig 9. Arreglo experimental utilizado para medir
la fotorreflectancia modulada en el
(GaAs)_x,(Siy)x

La lampara L de Argon (Arc Lamp Supply, LPS-220, Photon Technology
International) emite luz blanca hacia el monocromador Mo (Sciencetech-model 9040 HR),
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el cual la descompone en todo el espectro y sintoniza la longitud de onda A que deseamos
hacer llegar a la muestra M. El haz proveniente de Mo es recolectado por las dos lentes, L1

y L2, para garantizar una buena convergencia sobre la superficie de M.

Por otro lado, el sistema laser La (Helium-Neon/ 20 mW, model 1135, uniphase)
produce el haz de modulacion el cual va a pasar a través de un filtro interferencial. para
evitar el paso de cualquier haz de luz con A diferente a la del laser, despues se obstruye
periddicamente su paso con cierta frecuencia mediante un chopper C (Princeton Applied
Research- model 125A), el haz de modulacion continuara hasta llegar a un espejo que lo
refleja en direccion a M, y para garantizar que éste incida en la misma region que el haz del
monocromador hacemos uso de una lente L3 convergente. De este modo se logra que M
fotorrefleje con una intensidad / + Al Tal radiacion luminosa se recolecta con la ayuda de
la lente L4 y se hace pasar a través de un filtro F de CuS para evitar que la radiacion del
laser llegue junto con el haz [ + Al al detector D

El detector, al recibir la radiacion de intensidad / + A/, manda una sefial en forma de
corriente eléctrica al Lock-in L/A (SR510 Lock-in amplifiel Stanfor Research Systems), el
cual de acuerdo a la sefal de referencia del chopper actuara como un amplificador de banda
estrecha alrededor de dicha frecuencia (siendo el incremento AR periodico con esta misma
frecuencia y amplificado preferencialmente por el Lock-in Por otro lado, R no es
amplificado por ser una sefial de D.C.) y hara llegar la informacion al sistema de computo
para registrar y graficar los datos obtenidos.

En este trabajo se realiza la fotorreflectancia en funcion de la temperatura, para lo
cual se coloco a las muestras sobre un dedo frio refrigerado por un sistema APD-
Cryogenics HC-2 La temperatura es controlada con un dispositivo Scientific Instruments
Inc. 9600-5, Thermocouple El rango de temperatura en el que se trabajo fue de 10 a 300
con un incremento de 10 en 10 grados Kelvin

Cuando se baja la temperatura para analizar la muestra es necesario que esta se
encuentre en un ambiente de vacio minimo de 1x 10 mbar para evitar la condensacion de
las moléculas de agua sobre la muestra lo cual evita una buena incidencia de los haces de luz
sobre la superficie a estudiar. Para ello se utilizo un sistema de vacio Leybold PTS0
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b).- Electrorrefiectancia:

grism— LA | SC

GP

L1

Mo

—{]

L= Lampara, Mo= Monocromador, 1.1,1.2 y L3= Lentes, M= Muestra, F = Filtro (CuS)
D= Detector, GP= Generador de pulsos, L/A= Lock-in/Amplificador, SC= Sist. de Computo.

Fig.10. Arreglo experimental utilizado para medir la
electrorreflectancia modulada en el
(GaAs),,.x,(Siy)y

En la figura anterior se muestra el arreglo experimental utilizado para realizar las
mediciones de electrorreflectancia modulada. Al igual que en el de fotorreflectancia, L, Mo,
L1,L2,L3,F, D, L/A y SC tienen la misma funcion.

La gran diferencia con la técnica anterior es que ahora ya no se utiliza como agente
modulante un haz laser, sino que se le aplica un campo eléctrico a la muestra para modular
al haz reflejado. El campo eléctrico se le aplica a la muestra mediante dos contactos puestos
sobre su superficie como se puede observar en la siguiente figura:
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[= Zona evaparada con Au, 1= Zooa limpia, P= Contactos, A= Alambres de Au.

Fig 11. Contactos sobre una muestra de (GaAs),_y,(Si;)y
para realizar medidas de electrorreflectancia

Sobre la superficie de cada muestra se realizo una evaporacion de Au (zona I)
depositandose una capa delgada de tal forma que fuera transparente v permitiera el paso de
la luz hasta donde empezara el (GaAs), y (Si;)x esto se hizo con el fin de poder obtener una
barrera del tipo Schottky '2. La zona marcada como 1I no tiene evaporacion alguna (zona
limpia). Sobre el Au se depositaron los contactos utilizando pintura de plata para fijar cada
uno de los alambres de Au mediante los cuales se pudo aplicar el campo electrico (5 LG

la muestra mediante un generador de pulsos (funciones) Elenco (function generator), model
GFG-8016G.

Al igual que en el dispositivo de fotorreflectancia la muestra se coloco sobre un dedo
frio para poder obtener la reflectancia modulada generada por el campo eléctrico pero en
funcion de la temperatura desde 10 hasta 300 grados Kelvin con incrementos de 10 en 10

En este dispositivo se utilizo la misma instrumentacion (controles) que en el anterior
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CAPITULO IV - RESULTADOS

4.1- ESPECTROS.

4.1.1- Energia vs AR/ R por muestra en funcion de T

Como se ha mencionado anteriormente, en este trabajo se utilizo la técnica de
fotorreflectancia y electrorreflectancia modulada a campo bajo para obtener /., y £, + 4, en
funcion de la temperatura (de 10 a 300 K), del compuesto ternario (Gads),,.,(Si,), para
diferentes valores de X.

La forma de los espectros obtenidos experimentalmente son los que se muestran a
continuacion:

a)- X=0, GaAs. Como se muestra en la grafica, la posicion del espectro sc va corriendo

hacia una de menor energia de acuerdo al aumento de la temperatura, lo quec sugiere (de
forma intuitiva) que el valor de £, y £, + A, también va disminuyendo

ot a2 e et e Y |
i

-t .
Il u
o e
o] o
= =
L3

VE 2 o O e 2 T T B
-
f
2
o
x
.-'L’.’._L_ L
awat by S TP ‘., .
e fx T . Tha,
: e st e

~ b i
oo H
- - =150 K ] '\/'\___.
N N\~
] |
- Pt |
L T=250 ¥ .‘\/\/_‘__
C | .
P J\/\/—~—
i i iﬁ'mfwfmwﬁnm*n’rrrrrrm-ﬁ-; TR T
2.40 2.60 2.684 3.00 3.20 140 HEM

Energia (eV)

Fig 12. Energia vs AR/ R para el GaAs en
funcion de T.
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En el eje de las abscisas se tiene la energia en eV y en el de las ordenadas se toma a
AR/ R. En esta grafica como en las demas que siguen el cero de cada espectro con
respecto al eje de AR/ R no es la real (se han desplazado a proposito), ya que se han
colocado de esta forma para poder notar el corrimiento real de acuerdo a cada temperatura
que se ha elegido para ser presentado como ejemplo, de lo contrario seria, relativamente
hablando, imposible de poder apreciar.

Notemos que estos espectros estan los suficientemente "limpios" de ruido como para
suponer que nuestro arreglo experimental se encuentra en optimas condiciones ( de
alineacién optica, sin fluctuaciones en la potencia de la lampara de iluminacidn, laser,
detector, lock-in, etc.). Estos espectros se tomaron como referencia para optimizar nuestro
dispositivo experimental para las demas mediciones referentes a cada muestra.

b)- X=0 01, (GaAds) ;e,(S1, )0, Al igual que en la muestra anterior, el comportamiento de

los espectros es irse corriendo hacia bajas energias conforme aumenta el valor de la
temperatura T.
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Fig 13 Energia vs AR/ R para (GaAs),, 5 (S12)
en funcion de T.
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A difzrencia del conjunto de espectros mostrados para N -0, estos cmpresan a

presentar un poco de ruido al final del espectro (mayor enerzia) poro esto no mmplica fue



nuestro dispositivo experimental empiece a fallar, sino que la respuesta es que ahora ¢l Si
empieza a hacer "acto de presencia” como se puede ver en la forma de cada espectro al ser
comparado con los del conjunto anterior siguen apareciendo dos de los tres maximos
relativos en la curva, y el tercero se ha suavizado completamente a tal grado que ha
desaparecido en su totalidad ocasionando que uno de los minimos casi desaparezca y
también el "hombro" que antes se apreciaba a un costado del segundo de los picos ha
desaparecido por completo.

El ruido que aparece al final de cada espectro no es significante ya que en esa regidn
no se encuentra £, ni £, + A, ademas de que tampoco "compite" con la sefial registrada
(magnitud de AR/ R).

c)- X=0.04, (GaAs) s (S5is) 004y~ Sigue apareciendo un corrimiento hacia bajas energias

conforme aumenta T,
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Fig 14 Energia vs AR/ R para (Gads} o6, (51 )rnn.
en funcion de T

Ef ruido emipiez1 & ser ligeramente mas grande pero sin afectar sigralicn. imente
medicion de AR/ R Ahora los dos picos dan una apariencia de haberse juntado mucho mas

que en la muestra anteror a tal grado que el minimo que los separaba cawi v dusapaiecido,
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pero ain se nota el pico de menor magnitud en forma de hombro en el lado de altas
energias.

d)- X=0.27, (GaAs)1;,(St; )02y, -El corrimiento a bajas energias de los espectros sigue

siendo evidente de acuerdo al aumento de T.
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Fig 15. Energia vs AR/ R para (GaAds)q+,,(571) o
en funcion de T.
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Ahora el segundo pico ha desaparecido totalimente La aparicion mas notons el ruido
es debido a la mayor concentracion de Si'y a que en esta muestra se lernung de oicier los
espectros de reflectividad por medio de fotorreflectancia
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4.1.2 - Energia vs AR/ R para los diferentes valores de X a una determinada T.

El objetivo primordial de esta parte es mostrar la forma de los espectros para cada X
de forma conjunta para una T determinada, por ejemplo

1)- T=10 K. Aqui se puede notar que la forma del espectro cambia y a la vez aparece un
corrimiento hacia bajas energias conforme aumenta el valor de X.
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Fig 16. Energia vs AR/ R para (Gads),_,,(S1,)
a diferentes valores de X en T=10 K
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En X=0 se tienen tres picos y un pequeno "hombro" entre el mas alto y el que le sigue de
tamafio, en X=0 01 desaparece el hombro y el tercer pico, surge de forma mas notoria un
poco de ruido. En X=0 04 el segundo pico deja de aparecer de forma clara como en las
anteriores y el minimo que lo separa del primer pico desaparece. En X=0 27, relativamente
hablando, solo hay un pico.

2)- T= 100 K. Aparece de nuevo el corrimiento hacia bajas energias de acuerdo al valor
creciente de X y se hace muy notorio (al igual que en la figura anterior) el cambio de forma
del espectro
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Fig.17 Energia vs AR/ R para (Gads),_,(S1,)
a diferentes valores de X en T=100 K
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3)- T=200 K EIl corrimiento a bajas energias sigue siendo evidente Ahora la forma del

espectro en X=0 y X=001 se parecen mucho mas, esto es debido a la temperatura en que
se obtuvo dichos espectros
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Fig.18 Energia vs AR/ R para (GaAs),_,(S1.),
a diferentes valores de X en T=200 K.

4)- T=300 K. De nuevo, conforme aumenta el valor de T sigue apareciendo un corrimient
hacia bajas energias y la forma de los espectros de X=0 y X=0 01 se parecen en su forma

En X=0.04 el segundo pico ya no se percibe claramente y en X=0 27 desaparece
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Fig.19 Energia vs AR/ R para (GaAs)_,(S1,)
a diferentes valores de X en T=300 K.

4.1.3 - Transicion de la energia E,y E;+A, en funcion de la temperatura.

Para poder obtener el comportamiento (graficamente) de E, y E,+A, en funcion de
la temperatura, los espectros de fotorreflectancia obtenidos de forma experimental se

ajustaron visualmente con ayuda de la ecuacién (34), donde C es real,
Si ahora hacemos que:

e Eg _ ”—«)m - (reilb )m - l'_memrd’

donde

r—hg—5)2+rﬂ”2 D=
= A y —arctang(r/(E—-Eg))

entonces podemos re escribir la ecuacion (34), esto es’

AR

bl e (B+mdy | B 2 5 1/2 .
» Re[Cr e ]—Ccos{8+m¢)[(5 Eg) +T 15)



El ajuste (visual) se realiza dando valores a las variables E, , T', 8 y C para cada espectro
obtenido

De todo esto se obtuvo la siguiente grafica general
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Fig 20 Muestra conjunta del resultado experimental de la variacion
en la banda prohibida E, y E,+A, como funcion de latemperatura
del (GaAs),,_,,(Si,) para los diferentes valores de X

Para cada una de las muestras (diferentes valores de X) el valor de E, y E,+A,
(valor de E) va disminuyendo gradualmente conforme aumenta la temperatura. En el

siguiente cuadro se registran los valores de cada energia en 10 K y 300K para mostrar el
cambio que sufre.

X 10K 300K

E, E tA, E, E,*+4,
0 3.0340 32663 2.9270 3.1660
1 3.0175 3.2640 2.9100 3.1550
4 28570 3.0955 2.7650 30050
27 2.7090 3.0085 2.5070 2 8500
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La diferencia (promedio), como se ve en la grafica, de E, con E,+A, para x=0 en cada
valor de T es ligeramente menor a la que se presenta en x=1 y va aumentando conforme
crece el valor de x.

4.2- ANALISIS DE RESULTADOS.

Después de haber obtenido el ajuste visual para cada espectro (30 espectros para cada
muestra) y obtener el comportamiento cualitativo de E, y E,+A, con la temperatura para
cada muestra (como se hace notar en la figura 20), se utilizo un programa de computadora
para realizar el ajuste matematico de los parametros obtenidos anteriormente con ayuda de
la ecuacion (35). Dicho ajuste matematico se realizo por el método SIMPLEX #} y de ahi
poder obtener los valores mas aproximados de E, y E +A, para cada muestra, como se ve
en la siguiente tabla:

X E, [eV] Error Fraccional E,+4, [eV] Error fraccional
0 3.0339 9x107 3.2674 1x10-6
0.01 3.0182 1x106 32641 1x10-6
0.04 2.8528 1x10% 3.0960 1x10-¢
0.27 2.7411 1x10% 30478 1x106

Para saber que tan buenos fueron estos valores obtenidos se utilizo la formula de
Varshnj 24.25;
2
aTl
Eg(T)= Eg-——r (36)
(®@+T)
ya que con esta ecuacion se tiene una mejor aproximacion (Funcional) al comportamiento de
la energia de la banda prohibida con la temperatura. Donde para nuestro caso, E, es el valor
de E, 6 de E,+A, segin sea el caso, o es el coeficiente de variacion de la banda con la
temperatura T y © es la temperatura de Debye.

Con todo esto se obtuvieron las siguientes graficas:
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En la siguiente tabla se muestran los parametros de ajuste de acuerdo a la formula de

Varshni para cada valor de X:

X E,leV] a(104) [eV/K] O [K]
E, E+A, E, E,+A,

0 3.0339  3.2674 79634 7.5992 344

0.01 3.0182  3.2641 82800 81264 346 92

0.04 28528  3.0960 6.8083 64932 355.68

0.27 27411 3.0478 01886 01360 422 84

El error fraccional estimado para cada energia es del orden de 1x10¢ y para cada
valor de o de 1x10%. Cabe mencionar que el valor de ® se tomo6 del obtenido en forma

experimental 0.

De los datos de la tabla anterior se obtiene la forma funcional de la energia con la
temperatura para cada muestra, esto s’

1) X=0
E,: E(T) =3.0339 = (7.9634x104)T2/(344+T)

E;+A;: E(T)=3.2674 - (7.5992x104)T?/(344+T)

2) X=0.01
E,: E,(T) = 3.0182 — (8 2890x10)T?/(346 92+T)

E\+A;: E (T)=32641~(8.1264x104)T?/(346.92+T).
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3) X=0.04
E;:  E,(T)=28528 — (6.8083x104)T%/(355.68+T).

E+A;: E(T)=3.0960 - (6.4932x104)T?/(355 68+T)

4) X=0.27
E: E,(T) =2.7411 = (0.1886x10)T%/(422.84+T).

E,+A;: Ey(T) = 3.0478 = (0.1360x10)T*/(422 84+T)

En la siguiente grafica se muestra cualitativamente una extrapolacion del
comportamiento de las energias E, E;+A,, E|, E;+A, vy E, desde el GaAs al Si para el
compuesto ternario (GaAs); ,(Si,)y
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Para E, y E +A, su valor va aumentando conforme aumenta x, sin embargo el valor
de A, va disminuyendo gradualmente desde 0.341 eV para el GaAs asta 0 045 eV para el Si

Por otro lado la magnitud de E, disminuye de 5.137 eV (GaAs) a 4 33 eV (Si) al momento
que x crece.

La magnitud de E, crece de 3.043 eV (GaAs) a 3 46 eV (Si) de acuerdo al aumento
de x, para E,+A, no podemos decir gran cosa ya que se conoce su valor para el GaAs pero
no se ha podido determinar con precision para el Si Sin embargo, de acuerdo a los
resultados experimentales obtenidos nos damos cuenta que la forma de linea obtenida de la

extrapolacidn para E, esta lejos de parecerse a la realidad fisica Tambien se obtiene la forma
para E,+A, Aparentemente el valor de A, va aumentando conforme crece x

De acuerdo a los resultados experimentales obtenidos para E|, E,+A, del compuesto
ternario (GaAs), y(Si,)y nos damos cuenta que al ir aumentando paulatinamente el valor de

x desde 0 hasta =1 podriamos predecir con cierto margen de error el valor de E,+A, para el
St
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4.3- CONCLUSIONES.

Como se menciond anteriormente, las técnicas de fotorreflectancia y
electrorreflectancia modulada tienen como caracteristica principal el que poseen alta
sensibilidad y una gran resolucion.

Por otro lado, la situacion fisica mediante la cual el haz modulador provoca que se
modulen las propiedades oOpticas de la muestra y en consecuencia que se module el haz
reflejado, no se ha podido determinar en su totalidad, para lo cual se mencionan algunos de
los mecanismos que pueden originar la reflectancia modulada, esto es

a).- Efectos térmicos.
b).- Vanaciones del ancho en la barrera de potencial.
c).- Dispersion de excitones.

Los efectos térmicos podrian ser de alguna forma los causantes de que se termo-
modulen las propiedades Opticas de la muestra pero debido a la forma de linea que se
registra experimentalmente podemos concluir que ésta no se hace presente ya que es
diferente a la de una de termo-modulacion. Sin embargo cuando se aplica un campo
electromagnético sobre la superficie de la muestra se tiene que, muy cerca de la superficie
del cristal, el campo eléctrico se ve modificado debido a que se provoca un flujo de pares
electron-hueco generado por el haz modulante, de donde podemos deducir que esta es la
principal situacion fisica que produce el espectro de fotorreflectancia modulada (ya que se
produce un campo eléctrico adicional en la barrera de potencial). Por otro lado, los fotones
incidentes sobre la superficie de la muestra pueden tener la energia necesaria para actuar
sobre la de los excitones y provocar que estos se dispersen ocasionando que la densidad de
portadores varie y de esta forma contribuir a la modulacion del haz reflejado

Mediante las tecnicas de electrorreflectancia y fotorreflectancia modulada se ha
podido determinar el valor de E, y E+A, donde A, es la componente de

interaccion espin-orbita del compuesto ternario (GaAs)(l_x)(Siz)x en muestras con valores
dex=0,0.01,004y027
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Se ha determinado el comportamiento de E, y E,+A, en funcion de la
temperatura en el rango de 10 A 300 grados Kelvin para diferentes valores de "X"
de dicho compuesto ternario

Para determinar la variacion de la banda prohibida como funcion de la
temperatura la " formula de Varshni " es una excelente aproximacion, ya que se
utilizan parametros naturales que tienen significado fisico. En particular se han utilizado
temperaturas de Debye extrapoladas linealmente entre la del GaAs y la del Si

Se observa que aun al acercarse (en concentracion de Si) a la transicion de red zinc-
blenda a diamante (X=0.35) el parametro A, preserva una magnitud similar a la del GaAs en

contraste con la del Si, dicha magnitud es muy pequefla y no se encuentra reportada en la
literatura.

La forma funcional de E, y E,+A, con respecto a la temperatura obtenidas en este
trabajo para el compuesto ternario (GaAs)(\_,\-)(Sil)_\. no se encuentran reportadas en la

literatura especializada por lo cual se dan a conocer por primera vez mediante este trabajo
de investigacion.

PERSPECTIVAS DE ESTE TRABAJO:

-- Sirve como motivacion para seguir estudiando este material semiconductor ya que es de
gran importancia tecnologica.

-- Se seguiran analizando mas muestras con diferentes concentraciones de Si hasta pasar la
concentracion de cambio de fase (=37%).

-- Mediante este tipo de caracterizacion se puede obtener mucha informacion necesaria para
el calculo de estructura de bandas electrdnicas.

-- Es interesante también realizar las mediciones de E, y E,+ A, para tener una
caracterizacion mas completa de este material.
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