Jarostaw GACA, Jerzy SASS, Marek WOJCIK
Zakiad Unikalnych Metod Pomiarowych

INSTYTUT TECHNOLOGII MATERIAIOW ELEKTRONICZNYCH
ul. Wolczyniska 133, 01-919 Warszawa

NUMERYCZNE METODY ROZPLATANIA
RENTGENOWSKIEGO WIDMA DYFRAKCYJNEGO,
ZASTOSOWANE DO BADANIA SUPERSIECI POIPRZEWODNIKOWYCH

Opracowano kinematycznateorig dyfrakcji promieni rentgenowskich dla dowol-
nego ksztattu fali modulacji, w p&tprzewodnikowych krysztatach r odulowa-
nych. Zbadano monokrysztat GaAsP/GaAs. Przedstawiono rentgenowskie
widmo dyfrakcyjne. W celu poréwnania teoretycznego i eksperymentalnego
profilu dyfrakcyjnego opracowano i zastosowano nowe numeryczne metody
rozplatania widma eksperymentalnego. Otrzymano dobrg zgodnos$c po przy-

jgciu prawie sinusoidalnego ksztaltu fali modulaciji.

1. WSTEP

Przedstawiono nowe metody numeryczne opracowane przez autorOw-teorii dyfrakcji promieniowania
rentgenowskiego dla supersieci, z dowolnym ksztaitem {ali modulacji, w monokrysztatach pétprzewod-
nikowych.

Zaprezentowano rowniez wyniki analizy strukturalnej supersieci GaAs/GaAs, ,P, , odtozonej na podtozu
GaAs o orientacji [100] za pomocg technologii MOCVD". Technologia ta jest jeszcze w fazie doskonalenia,
dlatego zrozumienie proceséw wzrostu jest niepetne ijakos¢ otrzymywanych monokrysztatéw modulo-
wanych zmienia si¢ w sposéb niekon.trolowany. Podstawowe znaczenie ma opracowari2 metodyki badan
rentgenowskich, ktéra moze postuzyé okredlaniu doskonafoéci strukturalnej krysztaléw modulowanych
[1,2,3]. Przeprowadzenie eksperymentuwymagato uzyskania maksymalnejmozliwejrozdzielczosciaparatu-
rowej. W zwigzku z tym, autorzy dokonali modernizacji dyfraktometru rentgenowskiego DRON-3, instalujgc
urzgdzenie DRONOGUR-3 do sterowania goniometrem i przesytania danych pomiarowych do komputera
sterujgcego. Za pomoca komputerowego programu obliczeniowego wykonano symulacje obrazu dyfral ~j-
nego dla réznych stanéw sprzezenia miedzywarstwowego i réznych ksztatéw fali modulacji odlegtoéci
migdzyptaszczyznowych, poszukujac najlepsze dopasowanie dyfraktogramu eksperymentalnego do

dyfraktogramu teoretycznego.
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2. UPORZADKOWANIE STRUKTURALNE MONOKRYSZTAtU WIELOWARSTWOWEGO
GaAs(P)/GaAs

Rozpatrzmy monokrysztat (GaAs),//GaAs, \P,), o kierunku wzrestu [100]. Plaszczyzng krystalogra-
ficzng, jednoczesnie, jest swobodna powierzchnia krysztatu obsadzona przez atomy Ga. Te ptaszczyzne
krystalograficzng nazwiemy ptaszczyzna typu Al. Na kolejnej ptaszczyznie wystepujq atomy arsenu, tak jak
w monokrysztale GaAs, tg ptaszczyzne krystalograficzng nazwiemy ptaszczyzng typu A2.

W sekwencji A1,A2,A1,A2,.... bedzie m ptaszczyzn, gdzie m jest liczbg naturalna. Ostatnig ptaszczyzng
w omawianej sekwencji jest oczywiécie ptaszczyzna zawierajgca atomy As - (A2). Niech kolejng ptaszczyzng
bedzie ptaszczyzna typu B1 w ktérej w potozeniach wezlowych znajdujg sie atomy Ga. Nastepng jest
ptaszczyzna typu B2, w ktérej w potozeniach weztowych wystepujg zaréwno atomy arsenu jak i atomy
fosforu, przy czym prawdopodobienstwo znalezienia atomu As jest P(As) = y i prawdopodobiefstwo
znalezienia atomu fosforu jest P(P)=1-y. Nastepng ptaszczyzng jest znowu ptaszczyzna typu B1. Tworzy
sie wiec sekwencjaB1,B2,B1,B2,......w ktérejjest n (n-liczba naturalna) ptaszczyzn sieciowych. Zdefiniowany
uktad ptaszczyzn :

(A1,A2,A1.A2,...,A2) (B1,B2,B1,B2,...B2),
jest nazywany dwuwarstwg (bilayer). Krysztat wielowarstwowy ztozony jest z kilku do kilkuset dwuwarstw
i jego budowe mozna opisa¢ wzorem:

((A1,A2,A1,A2,.... A2) (B1,B2,B1,B2,....,B2) ),
gdzie: L -iiczba powtarzajgcych sie dwuwarstw, L>1.
Monokrysztat wielowarstwowy mozna scharakteryzowa¢ wprowadzajgc pojecia fali modulacji odlegto$ci
migdzyptaszczyznowych oraz fali modulacji ptaszczyznowego czynnika struktury [4]. Zauwazmy, ze od-
legto$ci miedzy ptaszczyznamitypu A1iA2 w rozpatrywanym monokrysztale sginne niz odlegto$ci pomied-
zy ptaszczyznamitypu B1iB2 i mozliwe do obliczenia przy wykorzystaniu prawa Vegarda. Niech odlegto$¢
pomigdzy ptaszczyznami A1,A2 bedzie réwna d,, a odlegto$¢ migdzy ptaszczyznami B1,B2 - d,. Przez falg
modulacji odlegto$ci miedzyptaszczyznowych rozumie sie funkcje opisujgcg zalezno$¢ odlegto$ci pomiedzy
rozpatrywanymi ptaszczyznami krystalograficznymi od potozenia tych ptaszczyzn w krysztale. Wprowad-
zenie atom6w fosforu zmienia rozktad gestosci elektronowej powodujac powstanie fali modulacji ptaszczyz-
nowego czynnika struktury, czyli zalezno$ci czynnika strukturalnego ptaszczyzn prostopadtych kierunku
wzrostu od potozenia w krysztale. Ptaszczyznowy czynnik strukturalny jest rbwny sumie wazonej atomowych
czynnikOw rozpraszania atoméw znajdujacych sie na danejplaszczyznieilateralnie ograniczonych obrysem
komorki elementarnej. W rozpatrywanym przypadku ptaszczyzriowe czynniki strukturalne nierébwnowaznych

ptaszczyzn sieciowych A1,A2,B1,B2 wyrazajg si¢ nastepujgco:

bl (1a)

faz = 20, (1b)
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s 2. (1c)

foo = 2[, P(As) + 26,A(P) (1d)

gdzie: f, - atomowy czynnik rozpraszania atomu odpowiedniego typu.

Opisane fale modulacji charakteryzujg si¢ amplitudami, diugo$ciami oraz ksztaitem [4,5]. Amplitudg fali
modulacji odlegtoéci miedzyptaszczyznowej jest potowa réznicy pomigdzy najwigkszg i najmniejszg od-
legto$cig migedzyptaszczyznowsg, w wystepujgcych bezposrednio po sobie warstewkach monokrysztatu,

réznigeych sig koncentracjq lub jako$cig domieszki.

IS
€= ?[0‘—d2| ( )

Podobnie amplitudg modulacji czynnika struktury jest potowa réznicy pomigdzy najwigkszym i najmniej-
szym ptaszczyznowym czynnikiem struktury i posiada zwiazek z rodzajem, koncentracjg i sposobem
pojawiania si¢ domieszki.

Dtugo$¢ obu fal modulacii jest taka sama i réwna catkowitej grubosci dwuwarstwy w kierunku [100]. W

omawianym przypadku dtugos$¢ fali modulacji wyraza sie nastgpujgco:

A= [ d¥ax 3)

dwuwerstwa

W oczywisty sposéb w omawianym krysztale pojawit si¢ dodatkowy element translacyjny: wektor o
kierunku prostopadtym do powierzchni krysztatu i diugosci réwnej dtugosci fali modulacji - [A,0,0]. Wys-
tapienie wspomnianego elementu symetrii jest odpowiedzialne za cze$¢ zjawisk dyfrakcyjnych, np. wyznac-
za potozenia $rodkéw ciezkosci reflekséw satelitarnych poiawiajacych sie wokét refleksu weziowego.
Wykresélajac zalezno$é odlegtosci pomigdzy n - tg i (n+1)-szg ptaszczyzng w funkcji odlegtosci n-tej
ptaszczyzny od powierzchni otrzymujemy ksztait fali modulacji. Ksztait fali modulacji zawiera w sobie
informacje o sposobie dopasowania si¢ do siebie kolejnych dwuwarstw, jak réwniez warstw w obrgbie
dwuwarstwy. W szczegdlnosci, jezeli ksztalt fali modulaciji jest prostolkatny atomy domieszki nie dyfundujg

przez ztagcze pomigdzy sgsiednimi warstwami .

3. KINEMATYCZNA TEORIA DYFRAKCJI DLA POLPRZEWODNIKOWYCH MONOKRYSZTALOW
MODULOWANYCH, Z DOWOLNYM KSZTALTEM FALI MODULACJI

Gesto$¢ elektronowa w krysztale daje sie opisa¢ funkcjap (= p(x.y.z) posiadajacy wszystkie wtasnosci

wynikajace z symetrii. Do dalszych rozwazan niezbedne jest [13] wprowadzenie pojecia rzutu gestosci
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elektronowej na dowolny kierunek w krysztale p, (x) w nastepujgcy sposéb:

P = [[o(r)dydz )

Rzut gestosci elektronowej jest proporcjonalny do wcze$niej zdefinowanego ptaszczyznowego czynnika
struktury w miejscach, w ktérych nie jest réwny zero, zawiera réwniez informacje o potozeniach ptaszczyzn
prostopadtych do kierunku rzutowania. Przy pewnych zatozeniach dotyczgcych regularnoéci rozktadu
gestosci elektronowej w rozpatrywanych ptaszczyznach, mozna na podstawie znajomosci rzutu gestosci
elektronowej wnioskowag, o budowie i doskonato$ci catego monokrysztatu [6].

Amplitudarozpraszania promieni rentgenowskich jesttransformatg Fouriera gestoéci elektronowej, wigc

w ogélnym przypadku:

Fhkh = [[[ p(r)exp[2xi (hx+ky+!2)aV (5)

Biorgc pod uwage, ze zalozony model krysztatu modulowanego i makroskopowa geometria prébek impli-
kujq koniecznoé¢ badania tych reflekséw, ktére pochodzg od rodzin ptaszczyzn sieciowych réwnolegtych

do powierzchni czyli przy zalozonej geometrii reflekséw typu hoo, to:

F(h) = F(h0,0) = [[[p(Nexp[eninxdxdydz -
j(f [ p(x,y,z)dydz) exp[2nindax = [ o (Yexp[2rinxldx (©)

Rozpatrzmy idealny monokrysztal modulowany opisany w poprzedniej czgéci. Pojawienie sie dodat-
kowego elementu symetrii [A,0,0] implikuje mozliwo$¢ opisu rzutu gestoéci elektronowej p, (x), x = [100],
za pomocg funkgcji, ktéra w tym kierunku posiada dwie wtasnos$ci periodyczno$ci:

1. lokalng krétkiego zasiggu spetniang w warstwach o statej koncentracji domieszki z wektorem translacji

[d,,0,0] w warstwach (A1,A2,A1,A2... A2) i wektorem translacji [d,,0,0] w warstwach (B1,B2,B1,B2,...B2)
2. ditugozasiggowgq obowigzujaca w calej objetoéci monokrysztatu z wektorem translacji [A,0,0]. Pienwsza

wlasnos$é jest oczywista i wynika bezpos$rednio z zalozonego modelu budowy monokrysztatu, natomiast

wykorzystujgc drugg mozna napisac:

px(X) & px(X+nA) (7)
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Biorgc pod uwage (6), otrzymujemy wyrazenie opisujgce zespolong amplitude rozpraszania dla reflekséw

(h00) rozpatrywanego krysztalu modulowanego :

Fo =3 f P (X)ex

n-0 g

p[2n i1(xenA)],
A

(zp X(x)exp[ ZTX/X ]dx) (g exp[2nin4)

( f P JX)exp[Zn ls,\jdx) S'nn((’t{\;) R(s) L(S—Xl) (8)

gdzie: s - dtugo$¢ wektora dyfrakcji s=[s,0,0].
N - liczba ptaszczyzn sieciowych w krysztale prostopadtych do wektora dyfrakcji.

Geometrig dyfrakciji dobrano w taki sposéb, zeby sbyt réwnolegty zaréwno do kierunku wzrostu krysztaiu,
jak i do wektora falowego fali modulacji.

Wyrazenie opisujgce amplitude rozpraszania sktada sie z dwédch czynnikdw: R(s) - mozna interpretowac
jako czynnik struktury krysztalu modulowanego, lub zespolong amplitude I-tego refleksu satelitarnego,
L(s-I/A) jest dobrze znang funkcjg rozpraszania (funkcjg Lauego), ktéra jest odpowiedzialna za potozenia

w skali,,s" lub w skali ,,8" $rodkéw ciezkoéci reflekséw satelitamych (sidebands) [7]. Poniewaz zas$:

= 2sin6 (9)
A

gdzie: A1- dlugoé¢ fali promieniowania rentgenowskiego i maksima funkcji Lauego wystepujg wtedy,

gdy jej argument przyjmuje warto$¢ .0*, otrzymujemy:

2Asing = o (10)

gdzie: | - liczba naturalna.

Réwnanie to jest prawem Bragga obowigzujgcym dla tych ptaszczyzn sieciowych , ktére rbwnowazne sg
sobie w translacji o wektor [A,0,0], czyli ich odlegtos¢ jest réwna diugoéci fali modulacii. Istnienie zbioru
tych ptaszczyzn wynika z zalozenia dtugozasiggowej periodycznoéci rzutu gestosci elektronowej p, (x).

Pewne refleksy satelitarne pojawig si¢ na skali,,6" w miejscach, dla ktérych spetnione jest réwniez prawo
Bragga dla odlegtoéci miedzyptaszczyznowych, tak zwanej éredniej stalej sieci 2dysin(0) = ki, k-liczba
naturalna. Takie refleksy nazywane s refleksami weztowymi (main reflections) [8]. Z przytoczonych powyzej
rozwazan wynika,ze peing informacje o profilu rentgenowskiego widma dyfrakcyjnego, z doktadnoécig do

szeroko$ci potbwkowych jego sktadowych, zawiera funkcja R(s).
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Zwrécmy uwage, ze jest ona transformatg Fourie-
ra gestosci elektronowej z objgto$ci monokrysztatu
ograniczonej do jednej dtugoéci fali modulacji. Przez
analogie, objetos¢ te, oqgraniczong dodatkowo
$cianami klasycznie wybranej komorki elementar-

nej,mozna traktowac, jak uogélniong komérke ele-

® As
o P

mentarng krysztalu modulowanego. Fragment
uogoblnionej komoérki elementarnej prezentujemy na

rys.i.
Natezenie poszczegélnych sktadowych widma

rentgenowskiego wyraza sig poprzez kwadrat ampli-

tudy rozpraszania: Rys.1. Uogélniona komérka elementarna GaAs(P)/GaAs

JB) = F(s)F*(s) = F(2sir;(e)) F.(ZSi;(G)) i

H(Zsi;(@)) H.(Zsi:(e))L;{Qsi:(e) - XI) (11)

Zgodnie z modelem budowy monokrysztatu rzut gestosci elektronowej na kierunek [100] mozna zapisac

w postaci:

n-Ly
Prog®) = E( ( 4,8(x-2jd,~IN) +£,,0(x —jd‘-/A)) 4

J=0

~

+ ( P, +d,cos(nt|L ,)) d(x-(e,+e,c08(mt|L 4))-IA)+

R

O

m-L,
. (fs,é(x—2kd?)+f526(x—kd2~lA))+

L

5 (@, ~®,cos(nt |L2))<5 (x-(e, ~€,c08(n< |L2))—/A) (12)

gdzie: 8 - dystrybucja Diraca,
¢, = 0.5(2f;,+(2-y)r+ ¥ip),
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¢2 = 0.5y(fas1p),

€y = 0.5(d+ d),

e, = 0.5(d,-d,),

L, — liczbaptaszczyzn sieciowych, ktérych odlegloéci migdzyptaszczyznowe malejg sukcesywnie
od wartodci d, do wartosci d,,

L, — liczba ptaszczyzn sieciowych, ktorych odlegtosci migdzyptaszczyznowe rosng sukcesywnie

od warto$ci d, do warto$ci d,.

Amplituda rozpraszania dla supersieci o dowolnej liczbie warstw i dowolnym ksztatcie modulacji statej

sieci i ptaszczyznowego czynnika struktury ma postac:

n=0

F(s) = fp[m](x)exp[—z:risx] & E NX; f,nexp[—2nisx,,,] (13)
v r0 =

gdzie: f,, — plaszczyznowy czynnik rozpraszania n-tejptaszczyzny r-tej warstwy

X, — Potozenie n-tej ptaszczyzny r-tej warstwy.

Sumowanie przebiega po wszystkich ptaszczyznach w warstwie (n) i po wszystkich warstwach (r).
Powyzszy wz6r byt podstawg do opracowania programu komputerowego, umozliwiajgcego modelowarnie
rentgenowskiego profilu dyfrakcyjnego dla supersieci z dowolnym ksztattem fali modulacji. Program taki
zostat opracowany [14] i umozliwia modelowanie dowolnej fali modulacji sktadu chemicznego, a nastgpnie
policzenie dla niej rentgenowskiego profilu dyfrakcyjnego. Przedstawiony powyzej model jest bardzo ogélny

i pozwala badac¢ krysztaty o duzej komplikacji modulacji.

4. PROCEDURY PROGRAMOWE ANALIZY DYFRAKTOGRAMOW

Otrzymane wyniki eksperymentalne zostaly opracowane za pomocg specjalnie napisanego, w tym celu
programu X_R.exe, ktory jest interakcyjnym, wieloproceduralnym programem graficzno - obliczeniowym,
pozwalajgcym na wszechstronng analize dyfraktograméw. Program jest dostosowany do wspétpracy z
dyfraktometrem sterowanym za pomocg komputera. Zapewnia wsp&tprace z programem sterujgcym pracq
dyfraktometru, a takze z programami graficznymi, jak na przyktad Autocad czy Grapher, umozliwiajgc tym
samym wysoki standard prezentacji wynikéw. Przy opracowaniu wynikéw eksperymentalnych postuzono

si¢ nastepujgcymi procedurami, zawartymi w tym programie.

4.1. Usuwanle z profilu widma rentgenowskiego skladowej spektralne] K_,[13]

Znane jest wiele sposobdéw [16-18,20] separacji sktadowej spektralnej K_,, jednak specyfika widma

at’
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rentgenowskiego pochodzacego od krysztatbw modulowanych nie pozwala bezposrednio korzysta¢ z
wynikéw prezentowanych w literaturze. Opracowana metoda polega na zastosowaniu zbieznego szeregu

funkcyjnego (Convergent series of functions methode,CSFM). Zauwazmy, ze

J(0) = f8) + af8-A(8)) 14
gdzie J(6) — profil eksperymentalny,
f(6) — profil sktadowej spektralnej K, ,,
f(0-A(0)) — profil sktadowej spektralnej K_,,
a — stosunek intensywnosci sktadowej spektralnej K, do K_,,
A(6) — odlegto$é srodkdw ciezkoéci profili f(6) i f(6 - A(6)).

A(8) = O.Sarcsin[sin(\l (%)Z—sinze 4 J( % )2_sin28 )) (14a)
1

2

A, — dtugo$¢ fali spektralnej K,
4, — dtugo$c¢ fali spektralnej K .

Zgodnie z [14] mozna napisaé:

f6) = f6) + afl8-A) - afi6-4A) + a%f8-24) -a%f6-2A) +a°fB-34) -a3f6-34) + ...

f6) + afio-A) -a [[B-A) + afB-2A)]+a2[f0-2A)+f6-3A)] -a3[f6-2A) + AO-3A] + ... =
- N
= E(—1)/a’J(8~jA) = E(—1)’a/J(B—jA) + R (OV) (15)
/<0 /-0
przy czym R(0™<J/a", gdzie J =maxJ(6).

Z przytoczonych rozwazan wynika, ze z dowolnego uktadu refleksédw mozna wydzieli¢ jego profil pochod-

z3cy od sktadowej spektralnej K, z dowolng doktadno$cig biorgc dostatecznie duzo wyrazéw sumy(15).

4.2. Korekcja tta

Korekcjatta przeprowadzana jest pétautomatycznie, przez wskazanie punktéw, przez ktére prowadzona
jest krzywa. Krzywa ta jest odejmowana od profilu eksperymentalnego, dajgc w efekcie skorygowane

wartoéci intensywno$ci.
4.3. Separacja naktadajacych sle reflekséw

PowyZsza procedura jest szczegdlnie istotna, gdy mamy do czynieniaz badaniem supersieci na podtozu
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krystalicznym. W tym wypadku na widmo supersieci naklada sig refleks pochodzgcy od podtoza. Zaburza
to intensywno$¢ wszystkich reflekséw pochodzacych od supersieci. Zeby otrzymaé czyste widmo nalezy
odseparowac refleks podtozowy i usungc go. W tym celu natozony refleks przybliza sig funkcjg pseudoVoig-
ta, a nastgpnie metodg najmniejszych kwadratéw wyznacza si¢ automatycznie jego parametry, takie jak,

potozenie maksimum, jego wielko$¢ i szerokos¢ potdbwkowa.
4.4. Aproksymacja profilu eksperymentalnego za pomocg funkcji pseudoVoighta
4.5. Odcinkowa aproksymacja profilu rentgenowskiego metoda Beziera

Metoda Beziera polega na dopasowaniu danej krzywej eksperymentalnej krzywa wielomianowg, wyznac-
zong metodg najmniejszych kwadratéw. Dopasowanie jest przeprowadzane odcinkami, ktérych wyb6r
odbywa sie przez wskazanie punktéw poczatkowego i koricowego. taczenie widma w cato$¢ jest automaty-
czne. W ten sposdb mozna otrzymac profil widma supersieci, nadajacy si¢ do poréwnania z widmem

obliczonym teoretycznie.
4.6. Wygtadzanie krzywej metoda usuwania wyzszych harmonicznych

Metoda ta pozwala na bardzo szybkie otrzymanie gtadkiej krzywej, co jest konieczne, po zastosowaniu
procedury K ,, ma jednak tg wade, ze w jej wyniku nastepuje poszerzenie reflekséw. Zaburzany jest w ten
sposoéb jeden z wazniejszych parametréw. Tym niemniej, gdy punkty na krzywej sg rozmieszczone bardzo

gesto, metode te mozna stosowac z powodzeniem.
4.7. Wyznaczanie parametréw reflekséw

Ostatnia z wymienionych procedur pozwala policzy¢ wszystkie istotne parametry wybranego refieksu,
potrzebne do obliczert modelowych, takie jak: potozcnie maksimum i jego warto$é, szeroko$¢ potéwkowa,

miarg asymetrii oraz pole powierzchni pod krzywa.

5. CHARAKTERYSTYKA BADANEJ SUPERSIECI | WARUNKOW POMIAROWYCH

Wielowarstwowa struktura GaAs/GaAs,P, , zostala wykonana na podiozu monokrysztatu GaAs z
orientacjg [100].
Parametry technologiczne badanej struktury sa nastepujace:
1 — naprzemienne warstwy GaAs/Ga, ,P, , kazda o grubosci ok. 150 A
2 — calkowita grubo$é struktury wielowarstwowej ok.4-10° &, co odpowiada 30-tu dwuwarstwom.
Nieznaczne odchylenie 1.8° powierzchni podiozowejod ptaszczyzny krystalograficznej (100) mana celu

zapobieganie generacji domen antyfazowych. Kat odchylenia lezy w ptaszczyznie (001).
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Pokazano to na rzucie stereograficznym (rys.2).

Pomiary dyfraktometryczne wykonano w refleksie

(400), przy nastepujgcych warunkach:

1 — promieniowanie CuK, z filtrem Ni przed

licznikiem,

2 — rozbiezno$¢ wigzki pierwotnej 3.7-10°,

3 — apertura licznika 2.4-10* ze szczelinami

Sollera,
4 — (6 -26) scan z krokiem 0.01°-28,

5 — czas zliczen 20 sek/punkt pomiarowy.

Wektor dyfrakcji s,q, jest réwnolegty do wektora

falowego fali modulacji, a kat dezorientacji lezy w

ptaszczyznie dyfrakcji. Geometrig dyfrakcji przed-

stawiono na rysunku 3.

Rentgenowskie badania topograficzne wyka-

zaly, ze badany obiekt jest monokrysztatem,
v/ ktérym wystepuje sie¢ dyslokacji z pros-
toliniowymi odcinkamiwzdtuz ortogonalnych
kierunkow {011} w ptaszczyznie (100). Sred-
nie odlegtosci miedzy dyslokacjamisg o dwa
rzedy wielko$ci wieksze, od wymaganych do
petnej relaksacji odksztatcenia koherentne-

go dla badanej struktury [21].

6. NUMERYCZNA ANALIZA WYNIKOW
EKSPERYMENTALNYCH

Na rys.4 przedstawiono eksperymentalny
obraz dyfrakcyjny, otrzymany dla badanej
struktury wielowarstwowej GaAs/GaAs ;P 4
w refleksie (400).

Lewostronna cze$¢ widma w otoczeniu
20=66° pochodzi gtéwnie od podioza GaAs
(odbicie (400),,, i (400),,).Silne odbicie od
podfoza naktada si¢ w tym zakresie kgto-

wym (26) na lewostronny fragment widma

A

cotag
o
Rys.2. Pozycja dezorientacji prébki na rzucie stereograficznym
[100]; x-oznacza polozenie normalnejdo powierzchni
A
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Sieé odwrotna, O - 20 skanowanie w otoczeniu refleksu glow-
nego (400), CuK .,
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katowym od 20 = 65.7° do 20 = 67.5°. Widaé to wyraznie na rys.5, ktéry ilustruje rozplecione (od sktadowsj

K,,) widmo eksperymentalne.
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Rys.6. Widmo eksperymentalne po K, korekcji i usunigciu refleksu podiozowego

Rys.6. przedstawia widmo rozplecione od refleksu podtozowego, ktdre sktada sig z nastepujacych elemen-

tovs:

a) sktadowa o indeksie zerowym - refleks gtéwny - maksimum dyfrakcyjne powstate od $redniej statej sieci.
Pozycja katowa o 26 = 66.50°,

b) sktadow/c o indeksach +1 i -1 (skladowe wystepujace pod katami 26 wigkszymi od pozycji refleksu
gtéwnego posiadajg indeksy dodatnie) - refleksy satelitarne pierwszego rzedu - pozycje kgtowe: o
66.15° 66.85°,

c) skladowe widma o indeksach +2 i -2 - refleksy satelitarne drugiego rzedu - pozycje kgtowe: 65.85° i
674155

Wigkszo$¢ istotnych parametréw dotyczacych badanej struktury mozna obliczyé bezposrednio z dyfrak-

togramu. Nalezg do nich dtugo$¢ fali modulaciji, ktéra jest funkcjg odlegto$ci pomiedzy dwoma sgsiecnim

refleksami satelitarnymi oraz $rednia stata sieciowa. Do wyznaczenia pozostaje jedynie ksztait fali modulacji
odlegto$cimigdzyptaszczyznowychiptaszczyznowego czynnika struktury. Osigga sieto przez dopasowanie

v.idma tcorcryczncego do cksperymentalnego.
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Pierwszq symulacje obrazu dyfrakcyjnego wykonano dla .idealnego® modelu supersieci
(GaAs, ,P, ,)/GaAs tzn. dla prostokatnego ksztaltu fali modulacji skladu chemicznego, réwnej grubosci
warstw i stanu koherentnego.

Zasady obliczania statych sieciowych dla stanu koherentnego w supersieci, a $cislej dystorsjitetragonal-
nej w poszczegdlnych warstwach zawarte s v [21]. W tym miejscu przytoczono tylko wzory cluzgce do

wyznaczenia dystorsji tetragonalnej warstwy GaAs-A i warstwy GaAs ;I ; -B dla stanu peinej koherencji

sieciowej.
a; =&+ &8 (16a)
8r = 8, + Ady (16b)
Aay = (e7/ex /) (&-a) (34 /) fee)
Aag = (€Z/€X/Y) (a-ap (a5 /3) (16d)
gdzie:
T : - wartoéci statych sieciowych w kieruniu normalnym do powierzchni
prébki w warstwie A i B,
a,, ag - wartoéci stalych sieciowych w stanie nieodksztalconym v warstwie A

iB,
€, legy = -2(Co/Cyy) = - 0.91 - stata materiafowa GaAs.

YAaj * Yeaé

i - referencyjna stata sieciowa (17) (17)
Yaas + Yeag
YaYs - moduty dwuosiowe warstw A i B.
Poniewaz warstwy A i B réznig si¢ miedzy sobg jedynie domieszka fosforu uzasadnione jest zalozenie, ze
Y, = Y Wtedy:
% - as + a (17a)
a4 + ag

State sieciowe dla warstw A i B w stanie koherentnym obliczone na podstawie (15-17) sg 5.683 Riss67A
odpowiednio.

Nastgpnie opracowano symulacyjny obraz dyfrakcyjny dla modelu supersieci z peing relaksacjg od-
ksztalcen koherentnych (mechanizm relaksacyjny za pomocg dyslokacji niedopasowania). W tym wypadku

stale sieciowe w warstwach A i B sg réwne 5.6534 i 5.592 &.
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Odpowiednic ptaszczyznowe czynniki struktury sg nastgpujace:
o= AT = 928 . =17 17, fe5= 18 37
Przy poréwnaniu, wynikéws symulacyjnych otrzymanych dla obydwu opisanych modeli supersieci z
rozpleciony n widmem eksperymentalriym zauwaza si¢ znaczne réznice. W zwigzku z tym zatozono, ze

ksztalt fali modulacji odlegto$ci miedzyptaszczyznowych jest rézny od prostokatnego.

1520 7
0.80
o ]
C 4
B .
E .
0.40
;Oo-llll]l']] Y 2T L Y™ I]ll]:l‘l]l"l"|'|Il'l]l'll1 A i
D520 65.70 66.20 66.70 67.20 67.7.. 28

Rys.7. Teoretyczny profil dyfrakcyjny, refleks 400 CuK

Na rys.7 przedstawiono symulacje widma dla przypadku, gdy zaréwno fala modulacji ptaszczyznowego
czynnika strukturalnego, jak i fala modulacji odlegtoci miedzyptaszczyznowych posiadajg ksztalt prawie
sinusoidalny. Otrzymano bardzo dobrg zgodno$¢ wyniku teoretycznego z oczyszczonym dyfraktogramem
doswiadczalnym. Profil falimodulacji odlegto$ci migdzyptaszczyznowych (rys.8) w rozpatrywanym przypad-
ku jest niemal sinusoidalny, tylko w centralnych obszarach warstw odlegtoéci miedzyptaszczyznowe sg
staie. Fodobnie zachowuije sie profil faii modulacji ptaszczyznowego czynnilia strukturalnego (rys 9).

Wyznaczone parametry strukturalne badanego monokrysztatu modulowanego sg nastgpujgce:

- dlugo$¢ obu fal modulacii £\ = 31487 A,
- maksymalna odlegto$é miedzyptaszczyznowa Sdi st — 1355 A,
- minimalna odlegto$¢ miedzyptaszczyznowa - U0 —iqiagzzoin R,
- udredniona po objgtosci monokrysztatu odlegto$¢ migdzyptaszczyznowa - d, =1,4057 A,

Ksztaft obu fal modulacji prezentujg rysunki 8 i 9.
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7. PODSUMOWANIE
1. Opracowano teoretyczny model monokrysztalu modulowanego, wprowadzajgc pojecia ptaszczyzno-
wego czynnika strukturalnego.
2. Rozwinieto kinematyczna teorig dyfrakcji promieni rentgenowskich dla supersieci z dowolnym ksztattem
fali modulacji odlegto$ci migdzyptaszczyznowych i ptaszczyznowego czynnika struktury.
3. Opracowano metody numeryczne umozliwiajgce rozplatanie (refinement) eksperymentalnego obrazu
cyfrakcyjnego.
4. Opracowano metody numeryczne do modelowania teoretycznego obrazu dyfrakcyjnego
£. Oméwiono wyniki analizy strukturalnej monokrystalicznej struktury modulowanej GaAs, ,P, ,/GaAs z
uwzglednieniem dwéch granicznych standw sprzezenia migdzywarstwowego (stan koherentny - stan
niekoherentny).
€. Zbadano monokrysztat modulowany GaAs(P)/GaAs uzyskujgc dobrg zgodno$¢ z wynikami eksperymen-
talnymi. Przyjecie modelu prawie sinusoidalnego ksztattu fali modulacji sktadu chemicznego oznacza,
ze w badanym monokrysztale wystepuje albo znaczna interdyfuzja sktadnikéw, albo tez rozktad domie-
szki spowodowany skoriczonym czasem przestawiania reaktora z wzrostu warstw GaAs, na wzrost
warstw GaAsP.
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