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WPROWADZENIE

Pierwszy materiat z modulacjg sktadu chemicznego zostat
wytworzony syntetycznie przez DuMonda i Youtha [1]. Jednak zasto-
sowanie w praktyce wyprodukowanej heterostruktury sktadajacej sie
z warstw miedzi i ztota, ze wzgledu na szybkosc¢ degradacji wskutek
dyfuzji, byto niemozliwe.

W latach siedemdziesigtych otrzymano modulowane struktury
potprzewodnikowe metodami epitaksji z fazy gazowej [2] i wigzki
molekularnej [3] na tyle trwate, by mozna byto ich uzy¢ do konstrukcji
laseréw czy obwodow scalonych.

Przyrzady optoelektroniczne sktadajg sie zazwyczaj z szeregu
warstw krystalicznych o réoznym sktadzie chemicznym i domiesz-
kowanych w rozny sposob. Sekwencje cienkich warstw krystalicznych
roznych materiatdw nazywamy heterostrukturami w szczegdIinosci
gdy zmiany sktadu chemicznego majg charakter okresowy super-
sieciami (SLS) lub strukturami modulowanymi.

W latach osiemdziesigtych rozwinety sie dwie techniki wytwa-
rzania heterostruktur: metoda osadzania wigzek molekularnych [4]
(Molecular Beam Epitaxy - MBE) i metoda chemicznego osadzania
par zwigzkow metal-organicznych [5] (Metal Organic Chemical
Vapour Deposition - MOCVD,).

Supersieci i heterostruktury znajdujg zastosowanie jako diody
swiecgce (LED), lasery potprzewodnikowe [6], detektory swiatta [7,8]
| szybkie tranzystory [9].

Tylko struktury najwyzszej jakosci mogg by¢ wykorzystane do

produkcji przyrzadow. Ich wiasnosci optoelektroniczne zalezg od



struktury krystalicznej warstw, grubosci, sktadu chemicznego i
rodzaju domieszkowania. Kazdy defekt strukturalny na granicy
warstw, niejednorodnosci i defekty w ich objetosci oraz odstepstwa
od projektowanego sktadu i domieszkowania zmieniajg strukture
elektronowg uktadu, degradujgc jego wtasnosci.

Dlatego tez tak wazna jest mozliwie kompleksowa chara-
kteryzacja wytwarzanych struktur [10]. Do tego celu uzywane sg
rozne techniki badawcze: dyfrakcja promieni rentgenowskich,
transmisyjna  mikroskopia elektronowa, kanatowanie jonow
(channeling), spektroskopia Augera. Wsrdd nich najszybszg, najsku-
teczniejszg 1 nieniszczacq okazata sie wysokorozdzielcza dyfrakto-
metria rentgenowska (HR XRD).

Temat niniejszej pracy zostat tak zaproponowany zeby w
mozliwie szerokim zakresie zmian parametrow technologicznych
obejmowat badanie realnej struktury krysztatbw z modulacjg sktadu
chemicznego.

Zastosowanie wysokorozdzielczej dyfraktometrii rentgenows-
Kiej sprowadza sie do otrzymywania skomplikowanych widm {ub
profili dyfrakcyjnych. Ich bezposrednia ocena jest na ogoét niemozliwa
I aby otrzymac istotne strukturalne informacje konieczne jest
porownanie wynikow eksperymentalnych ze zblizonym profilem
dyfrakcjyjnym obliczonym teoretycznie.

W tym celu stosuje sie zaréwno teorie kinematyczng jak i dyna-
miczng dyfrakcji promieni rentgenowskich.

Teoria kinematyczna jest pojeciowo prosta | tatwo daje sie wy-
korzystywa¢ do opracowania procedur numerycznych. Pierwsze
prace dotyczace tego problemu zostaty przedstawione przez De

Fontaine [11] (Jego praca dotyczyta gtéwnie rozpadu spinodalnego w



stopach), Segmullera i Blakeslee [12] Schullera [13] oraz Bohma [14]
czy Vandenberga [15].

Roéwnolegle rozwijata sie dynamiczna teoria dyfrakcji opisujgaca
profil dyfrakcyjny pochodzacy od dopasowanych sieciowo, prawie
idealnych heterostruktur [16-19]. Przyjecie zatozen teorii dynamicznej
daje mozliwos¢ obliczenia poprawnego profilu dyfrakcyjnego dla
grubosci porédwnywalnych i przekraczajgcych dtugosc ekstynkcyjna.
ale, ze wzgledu na przyblizenie dwufalowe, rozwigzanie jest popra-
wne tylko dla niewielkiego otoczenia kgtowego rozpatrywanego refle-
ksu bragowskiego. Przy uwzglednieniu wigkszej liczby fal w krysztale
obliczenia stajg sie bardzo skomplikowane | dtugotrwate.

Dla grubosci heterostruktury mniejszej niz jeden mikrometr
obydwie teorie dajg praktycznie te same wyniki, [18] wiec dla
krysztatow modulowanych spetniajacych powyzszy warunek, za
wygodniejszg, Szybsza | mniej skomplikowang nalezy uznac
prezentowang w niniejszej pracy metode symulacyjng opartg na
wykorzystaniu teorii kinematycznej.

Znane autorowi prace wykorzystujace teorie kinematyczng
dyfrakcji promieni X opierajgc sie na prostych modelach geome-
trycznych profilu fali modulacji sktadu chemicznego (prostokat,
trapez, czy tez suma Kkilku pierwszych wyrazow rozwiniecia
fourierowskiego dowolnego ksztattu) nie uwzgledniajg w zadnej
mierze mozliwosci wystapienia lateralnych gradientow  sktadu
chemicznego krysztatbw modulowanych.

Dzieki zastosowanym metodom numerycznym [20] struktura
interfejsu nie stanowi przeszkody dla symulowania profili dyfrak-
cyjnych. Stwarza praktycznie catkowitg swobode zarowno co do

ksztattu i typu profilu jak i materiatu warstwy posredniej. Umozliwia to



realizacje gtdwnego przedmiotu zainteresowania jakim jest zbadanie
jednorodnosci sktadu chemicznego krysztatu w ptaszczyznie prosto-
padtej do kierunku wzrostu.

Pomyst realizacji niniejszej pracy powstat z dwu waznych
powodow: pierwszym byly wilasne obserwacje niejednorodnosci
sktadu chemicznego w stopie Alnico [21] oraz w krysztatach
modulowanych Ga(AsP)/GaAs i (InGa)As/Ga(AsP) [22-24], drugim
rozpoczecie produkcji warstw epitaksjalnych i struktur modulowanych
zwigzkéw potprzewodnikowych A"BY w Instytucie Technologii
Materiatow Elektronicznych w zwiazku z czym, w sposob naturalny
wynikt problem ich charakteryzacji.

Szczegdtowym celem pracy jest opracowanie, poprzez analize
wpltywu obszardéw koherentnego rozpraszania na rentgenowski profil
dyfrakcyjny, wzglednie szybkiej i dostatecznie doktadnej metody
okreslania realnej struktury potprzewodnikowych — krysztatow
modulowanych  zwiazkow A"BY | zastosowanie jej do
prezentowanego materiatu doswiadczalnego.

W rozdziale pierwszym przedstawiono model idealnego mono-
krysztatu modulowanego. Zdefiniowano takie pojecia jak: fale |
wektory koncentracji oraz modulacji sktadu chemicznego, rzut gesto-
Sci elektronowej krysztatu na ptaszczyzne dyfrakcji determinujacy
jego profil dyfrakcyjny, ustosunkowano sie rowniez do problemu
przejscia fazowego koherencja - niekoherencja.

Rozdziat drugi zawiera rozwiniecie kinematycznej teorii dyfra-
kcji promieni X w strukturach modulowanych z prostokatng falg
modulacji sktadu chemicznego. Przedstawiono wyprowadzenia
wzordéw na amplitude rozpraszania kolejno dla elementarnej warstwy

podwodjnej, kolumny elementarnej, kolumny, domeny i krysztatu



zarobwno w przypadku jedno jak i dwuwymiarowego otoczenia
wybranego wezta sieci odwrotnej. Wprowadzono uogoélnienie dla
niewielkich  dezorientacji podiozy | omowiono podstawowe
wtasciwos$ci rentgenowskiego profilu dyfrakcyjnego.

W rozdziale trzecim, przez wprowadzenie modelu kolumno-
wego, uogodlniono otrzymane wzory dla nieidealnego krysztatu
modulowanego, ktérego objeto$¢ jest podzielona na obszary
koherentnego rozpraszania.

Rozdziat czwarty zawiera opis procedur numerycznych pozwa-
lajacych symulowac rentgenowski profil dyfrakcyjny przy zatozeniu,
ze sktad chemiczny moze byC jednoznacznie okreslony przez dwa
niezalezne wektory koncentracji w kazdym z obszaroéw koherentnego
rozpraszania. Rozdziat ten zawiera takze krotki opis procedur
uzywanych do opracowywania eksperymentalnego  profilu
dyfrakcyjnego.

Piaty rozdziat zawiera opis zastosowanej aparatury rentgeno-
wskiej, sposobu beznaprezeniowego mocowania probek oraz warun-
kow pomiarowych.

Kolejny rozdziat to opis sposobu otrzymywania potprzewodni-
kowych modulowanych warstw epitaksjalnych technikg MOCVD,
zwiezta charakterystyka przeprowadzonego eksperymentu technolo-
gicznego i badanych krysztatdw modulowanych.

W rozdziale siodmym prezentowana jest analiza przyczyn pow-
stawania obszardéw koherentnego rozpraszania w krysztale modulo-
wanym. Przedyskutowane zostaly rézne modele lokalnych zmian
sktadu chemicznego oraz pokazany efekt jaki wywierajg na
rentgenowski profil dyfrakcyjny.



W rozdziale 6smym zawarte sg wyniki eksperymentalne wraz z
ich omowieniem i krotkg charakterystyka.

Rozdziat dziewigty zawiera okre$lenie realnej struktury
zbadanych krysztatow modulowanych przeprowadzone na podstawie
zatozonych i zweryfikowanych hipotez badawczych

W ostatnim rozdziale przedstawiono wnioski dotyczace
prezentowane] metody i jej skutecznosci w odniesieniu do okreslania
realnej struktury potprzewodnikowych krysztatdw modulowanych,

zwigzkow A"'BY .



1. MODEL IDEALNEGO KRYSZTALU
MODULOWANEGO (In,Ga)As/Ga(As,P)

W krysztale GaAs atomy galu i arsenu tworzg dwie
podsieci krystaliczne: galowg 1 arsenowg. Ptaszczyzny
prostopadte do kierunku [001], utworzone przez atomy Ga
bedg oznaczone symbolem o, a przez atomy As symbolem
B. Krysztat modulowany (In)GaAs/GaAs(P) otrzymuje sie w
ten sposdb, ze podczas wzrostu do podsieci galowej
wprowadzane sg w _ Plaszczyzna
niektére  potozenia by L |

weztowe atomy indu,

a do podsieci arse-

e
| e 2
nowej atomy fosforu. o o
Ga (0,0,0) As (1/4,1/4,1,4)

w konsekwencji
sktad chemiczny krysztatu w rozpatrywanym kierunku moze
byC opisany funkcjg okresowg, z okresem wiekszym od

rozmiarow komorki elementarnej [25].

1.1 Fale koncentracji i fala modulacji sktadu

chemicznego

Niech P,(k) oznacza prawdopodobienstwo znalezienia
atomu indu na k-tej ptaszczyznie typu o, a Py(k) prawdo-
podobienstwo znalezienia atomu fosforu na k-tej ptaszczy-
znie (. Ptaszczyzny obu typow numerowane sg w ten

sposbb, ze swobodng powierzchnig krysztatu jest

10



ptaszczyzna o« dla k = 1, nastepna jest ptaszczyzna f3
rowniez dla k = 1. Poniewaz atomy domieszek zajmujg
odpowiednio potozenia atomow Ga i As, to funkcja:

Qu(k) =1 - Po(k)
opisuje prawdopodobienstwo znalezienia atomu galu a
Qp(k) = 1 - Pg(k) atomu fosforu. Funkcje Py(k), Qu(K), Pg(k),
Qgp(k) sa rozktadami koncentracji danego typu pierwiastka w

kierunku wzrostu krysztatu modulowanego [23].

In Gao As @ O]
Swobodna
powierzchnia
krysztalu
K=1, P,{1). Q.(1) | (OO0
K=1, Py(1), Qa(1) B | cecececececscscecece

K=2, P.(2), Q.(2) Ne 000 @

K=n, P.(n), Q.(n) e 8 e & @

Maonokrysztal

K=n, Py(n), Qpin) e 0 06 6806 6 6 0 podtozowy

Numeracja ptaszczyzn sieciowych typua i p

Gdy rozktady koncentracji sg okresowe, nazywane s3

falami koncentracji i definiuje sie ich dtugo$¢ i ampli-



tude. Dtugoscig fali koncentracji danego pierwiastka jest

suma:
i, = d, (1.1

w ktore] d, oznacza odlegtoS¢ miedzyptaszczyznowg, a
sumowanie dotyczy jednego okresu fali koncentracji.

Na odcinku o diugosci A funkcje P.(k) i Ps(k) przyjmujg
wartosci maksymalng i minimalng. Amplitudg fali koncen-
tracji jest réznica pomiedzy nimi.

W celu dalszej charakteryzacji krysztatu modulowanego
dobrze jest wprowadzi¢ pojecia wektoréw koncentracji |
wektora modulacji sktadu chemicznego.

Wektorem koncentracji indu jest wektor R" 5> p,, ktdrego
wspotrzednymi sg prawdopodobienstwa znalezienia atomu
indu na kolejnych ptaszczyznach typu o

Po= [Pa(1), Pa(2), Pa(3), Pa(4),...Pu(n-1), Pa(n)].
Definiowany w analogiczny sposob wektor koncentracji
fosforu ma postac.

pp= [Pp(1), Pp(2), Ps(3), Pp(4).... Pa(n-1), Pa(n)].

Wektorem modulacji sktadu chemicznego, zgodnie z
przyjetym modelem sieci krystalicznej, jest wektor R™>r:

r=[Po(1), Pp(1), Pu(2), P(2),... Pu(n), Pp(n)],
okreSlajgcy w sposéb jednoznaczny Sredni sktad chemiczny
Krysztatu w kierunku wzrostu.

Jezeli niedopasowanie sieciowe pomiedzy dwoma ma-

teriatami jest dostatecznie mate wtedy ich sieci krystaliczne

mogg sie do siebie dopasowac w ten sposoéb, ze ptaszczy-



zny krystaliczne prostopadte do ztgcza sg ciggte. Taki stan

nazywany jest w literaturze stanem koherentnym [26-34].

Stan koherentny charakteryzuje sie powstaniem fali

naprezen, przy czym materiat o wiekszej statej sieciowe;

jest poddawany Sciskaniu, a materiat 0 mniejszej statej

rozcigganiu. Ta fala naprezen, zgodnie z teorig sprezystosci

powoduje powstawanie dodatkowych odksztatcen tetrago-

nalnych.

Odksztatcenie tetragonalne

Stan niekoherentny

Stan koherentny

Komorka
elementarna
warstwy o
wiekszej statej
sieci: d4

a1c=a1+6a1
Wieksza stata
Sciskanie sieci
powigeksza sie
dodatkowo

Komorka
elementarna
warstwy o
mniejszej statej
sieci: dz

a;.=a,-0a,

rozciaganie Mniejsza stata

sieci

zmniejsza sie
dodatkowo

Definicja niedopasowania sieciowego pomiedzy warstwami:

n = (a; - a4)/a;

W warstwie $ciskanej odlegtosci miedzyptaszczyznowe w

Kierunku prostopadtym do ptaszczyzny dziatania naprezen

ulegnag powiekszeniu, w warstwie rozcigganej zmniejszeniu.

Gdy niedopasowanie sieciowe osigga pewng wartos¢

krytyczna uzalezniong miedzy innymi od statych sprezystych



obu materiatow i ich grubosci wtedy jest mozliwe, ze czesc
lub catos¢ naprezen zostanie uwolniona, na skutek
pojawienia sie dyslokacji niedopasowania. Méwi sie wtedy o
koherencji czesciowej lub o stanie niekoherentnym.

Stan niekoherentny charakteryzuje sie wygaszeniem fali
naprezen i w konsekwencji zniknieciem dodatkowych
odksztatcen tetragonalnych.

Dla uzyskania niezbednej jasnosci rozumowania w dalszej
czesci rozdziatu rozpatrywany bedzie stan niekoherentny |
wszelkie odlegtosci miedzyptaszczyznowe nalezy traktowac
jako dotyczace tego stanu.

W podrozdziale 1.6 wprowadzona zostanie transformacja
pozwalajgca opisaC stan charakteryzujacy sie dowolnym

stopniem koherencji miedzywarstwowej.

1.2. Modulacja odlegtosci miedzyptaszczyznowych

W celu wyznaczenia odlegtosci miedzy ptaszczyznami
prostopadtymi do kierunku wzrostu krysztatu trzeba zatozyc,
ze zalezg one tylko od lokalnych koncentracji atomoéw

domieszek:
daie1 = d[Pu(I+1), Py(I+1)]; (1.2a)
doep = d[Po(1+2), Pp(1+1)], 0<I (1.2b)
gdzie d;., opisuje odlegtoS¢ pomiedzy ptaszczyznami typu
o | B o indeksie | a d., jest odlegtoscia pomiedzy

ptaszczyzng o indeksie | i ptaszczyzng o o indeksie 1+1.



Zaleznos$c¢ d(z) opisujaca odlegtosci miedzyptaszczyznowe
ptaszczyzn sieciowych prostopadtych do kierunku wzrostu
Krysztatu w funkcji ich odlegtosci od powierzchni swobodnej
nazywana jest falg modulacji odlegtoSci miedzyptaszczy-
znowych, jako jej amplitude przyjmuje sie réznice pomiedzy
najwieksza 1 najmniejsza odlegtoscig ptaszczyzn rozpatry-
wanego typu. Dtugos¢ fali modulacji odlegtosci miedzy-

ptaszczyznowych pokrywa sie z dtugoscig fali koncentracji.

100

Z=1001]

010

Krysztat
modulowany

=

X=[100]

Y=[010]




1.3. Prostokatna fala modulacji

Zatozono, ze krysztat modulowany ma ksztatt prostopadto-
§cianu, jego gtéwne osie krystalograficzne pokrywaja sie z
osiami prostokatnego uktadu wspoétrzednych:

X =1[100], Y = [010], Z = [001]; rozktady domieszek, zde-
finiowane przez odpowiednie funkcje prawdopodobienstwa,
przyjeto w nastepujacy sposob:

¢y dila O<k Sn
Pa(k):{ ‘ (1.3a)

0 dla n<k£n+m;

0 dla O0<k<n

(
[)' /‘ - J
p (%) \_c', dla n<k<n+m (1.3b)

gdzie k numeruje kolejne ptaszczyzny {100} krysztatu, n jest
liczbg ptaszczyzn, na ktérych znajdujg sie atomy indu, a m
liczbg ptaszczyzn na ktdrych sg atomy fosforu.

W ten sposdb otrzymano dwie (indowg i fosforowa)
prostokatne fale koncentracji, ktérych wektory falowe sg
rownolegte do osi Z, a amplitudy wynoszg odpowiednio: ¢
dla fali indu, c, dla fali fosforu.

Odpowiednie wektory koncentracji przyjmuja postac:
pEG 6 € 0,0 ] = [n|c;,m|0],
gdzie, zgodnie z (1.3a) ¢, powtarza sie n razy, a 0 m razy,
oraz:
pp=[0,0,0,........... Co ,Cp ] =[N0, Micy],
gdzie, zgodnie z (1.3b) 0 powtarza sie n razy, a ¢, m razy.

Wektor fali modulacji sktadu chemicznego daje sie zapisac

nastepujaco:
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re 0@l @ . ... 00 0,¢p,0,¢c;] = [n|ed/n|0, m|0/m|cy].

Swobodng powierzchnie krysztatu (k = 1) stanowi
ptaszczyzna a wtedy Py (1) = ¢, oraz Qu(1) = 1 - ¢. Na
kolejnej ptaszczyznie typu B (k = 1) na ktorej Py(1) = 0 i
Qp(1) = 1, s tylko atomy arsenu, identycznie jak w krysztale
GaAs .

Uktad n ptaszczyzn typu o i n ptaszczyzn typu f
wystepujacych przemiennie nazywa sie warstwg pojedynczg
(monolayer) i oznacza: (Inc,Ga.cyAS)n.

Pod warstwg pojedynczg zawierajgcyg ind jest warstwa, w
ktorej wystepuje fosfor. Pierwszg ptaszczyzna tej warstwy
jest ptaszczyzna B (k = n+1), Pg(n+1) = ¢, i Qs(n+1) = 1- ¢,,
na ktorej sq atomy arsenu i fosforu. Drugg jest ptaszczyzna
typu a ( k = n+1), Py(n+1) = 0 oraz Q,(1) = 1 - sg na niej
tylko atomy galu. Zgodnie z przyjetymi rozktadami
domieszek, gdy w sekwencji wystepuje m ptaszczyzn typu o
I m ptaszczyzn typu B, otrzymuje sie warstwe pojedyncza;
(GaASs1.cpPcp)m.

Obie warstwy pojedyncze wystepujace w krysztale
bezpoSrednio po sobie nazywane sg warstwg podwdjng
(bilayer).

Krysztat modulowany:

{(Inc.Gagp-ciyAs)n (GaAs(1.cp)Pcp)m } (SLS)
zbudowany jest z L warstw podwdjnych.

Dla przyjetych wektorow koncentracji indu i fosforu

odlegtoSci  miedzy ptaszczyznami  krystalograficznymi



prostopadtymi do osi Z w warstwie pojedynczej (IncGaycAs),
zaleza tylko od amplitudy fali koncentracji indu:

dar1 = doz = dza = d(Ci, 0);
w warstwie pojedynczej (GaAs(.cpPcp)m 0d amplitudy fali
koncentracji fosforu:

daie1 = o2 = dz = d(0, Cp).

/— {InciGagycpAs)

Monokrysztat modulowany {(InciGa1.ciAs)n(GaAs,cpPcp)miL

Zaktadajac, ze odlegtoSci miedzy sasiednimi ptaszczy-
znami zalezg liniowo od lokalnej koncentracji atomow
domieszki  (prawo Vegarda), otrzymuje sie wyrazenie
opisujace odlegtosci miedzyptaszczyznowe dla cztero-
sktadnikowego krysztatu modulowanego:

d; = (1-¢) (1- cp)dz + C; (1- cp)dq + (1-C)cpds + CiCpds,
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gdzie d4, dp, d;, ds sg odlegtosciami miedzyptaszczyzno-
wymi rozpatrywanego typu odpowiednio dla: InAs, GaAs i
GaP oraz InP.
Dla przyjetych rozktadow domieszek (1,3a,b)

otrzymuje sie:

dza = (1-c)d2 + cidy
- odlegtosci miedzyptaszczyznowe w warstwie pojedynczej
zawierajacej ind

dzp = (1- Cp)d2 + Cpd3
- odlegtosci miedzyptaszczyznowe w warstwie pojedynczej

zawierajgcej fosfor.

y=(M+1)dyp

2 Dyx=(N+1)dxa s

?

A=(2n-1)dza+d,p+(2m-1)d

'

. D,=Nd,, > /.<—— Dy=Nd,,

Schematyczny rysunek elementarnej warstwy podwojne;j

Krotkiego omoéwienia wymaga odlegtos¢ pomiedzy ostatnig
ptaszczyzng warstwy pojedynczej zawierajgcej ind i
pierwszg ptaszczyzng warstwy zawierajacej fosfor.

Jesli w pierwsze] warstwie wystepuje parzysta liczba
ptaszczyzn sieciowych, to ostatnig z nich tworzg atomy As,
a pierwszg ptaszczyzne drugie] warstwy atomy Ga, w tym

wypadku rozwazana odlegtos¢ jest rowna d,. Gdy w
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pierwszej warstwie jest nieparzysta liczba ptaszczyzn, wtedy
ostatnig tworzg atomy In i Ga, a pierwszg ptaszczyzne
drugiej atomy As oraz P, wtedy rozwazana odlegtos¢ wynosi
.
Dtugos¢ fali modulacji odlegtoSci miedzyptaszczyznowych
pokrywa sie z rozmiarem rzutu warstwy podwaojnej na os Z:
A =(2n-1) dza + dzo + (2M-1)d,p, (1.4)
gdzie d,, = d, dla n parzystego lub d,, = d, dla n

nieparzystego.

1.4. Elementarna warstwa podwadjna

Z definicji krysztatu modulowanego wynika, ze mozna
wybra¢ pewien jego fragment, a nastepnie dokonujac
odpowiednich translacji otrzyma¢ caty krysztat. Ten
fragment krysztatu, nazywany elementarng warstwg
podwdjng, ma ksztatt prostopadtoscianu o wymiarach:

Dy = (N+1)dya = Ndyp, Dy = (M+1)d,, = Md,s, D, = A,
gdzie M i N sa liczbami naturalnymi, dy, i dya S3
odlegtoSciami pomiedzy ptaszczyznami w kierunkach osi X i
Y w warstwie zawierajacej ind a d,, i dy,, w warstwie
zawierajacej fosfor. Zdefiniowana powyze] elementarna
warstwa podwdjna petni funkcje uogolnionej komorki
elementarne]. Pomimo tego, ze rozmieszczenie atomoéw w
poszczegolnych jej czeSciach nie musi by¢ takie samo,
(poniewaz atomy indu i fosforu sg wprowadzane w

odpowiednie podsieci przypadkowo), to jednak catkowita
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liczba atomow danego typu w kazdej komorce jest
jednakowa.

Poniewaz wprowadzenie atomow fosforu do podsieci
arsenku galu zmniejsza jego statq sieciowg i omawiane
odlegtosci migdzyptaszczyznowe w wigekszym stopniu niz
wprowadzenie atomow indu, to czesS¢ elementarnej warstwy
podwdjnej zawierajgca atomy P ma po jednej ptaszczyznie
prostopadtej do osi X i Y wiecej niz cze$C zawierajgca
atomy In. Taki stan charakteryzuje sie petng niekoherencjq
sieciowg pomiedzy obiema warstwami pojedynczymi i
wystepuje wtedy, gdy réznica pomiedzy statymi sieciowymi
warstw pojedynczych jest dostatecznie duza.

Gdy domieszkowe atomy roztozone sg robwnomiernie, to:

Oya = dya =dga Oraz  dyp = dyp = dop.

Krysztat modulowany otrzymuje sie dokonujgc translacji
elementarnej warstwy podwdjnej o wektor (D,,D,,D,). Jego
gestosc elektronowa jest okresowa lokalnie w warstwach z
indem - wektor identyczno$ci - (doa,doa,dza) | W warstwach z
fosforem - wektor identycznosci - (dep,dos.ds), Mma takze
wiasnoSC okresowosci dtugozasiegowej, obowigzujacej w

catym krysztale z wektorem identycznosci (0,0,A).

1.5 Rzut gestosci elektronowej elementarnej warstwy

podwojnej na ptaszczyzne X =0

GestoS¢ elektronowg krysztatu modulowanego mozna

opisac funkcjg p(r), o wtasnosci:



' Al
ﬂ(r)=/’(r+/_,,/f\}, (1.5)

gdzie | jest liczbg naturalng, a k, wektorem falowym fali

koncentraciji.
Wyrazenie:
x=Mdo
pO(y’Z): Ip(x,y,z)dx (16)
x=0

jest rzutem gestosci elektronowej elementarnej warstwy
podwdjnej na ptaszczyzne X = 0.

Przyjmujac, ze rzut gestosci elektronowej atomu o
wspotrzednych xo, Yo zo | atomowym czynniku rozpraszania
f, na ptaszczyzne X = 0, jest réwny:

p(y,2) = f6(x- X0)3(Y-Yo),

gdzie 3(x) - dystrybucja & Diraca, to rzut gestosci
elektronowe] elementarne] warstwy podwdjnej mozna
opisacC za pomoca wyrazenia.

k=N+1 =N+l
ZUEEDY Z( 0(z=2kd,, ~INS(y-2/d,,) +

+f 0 (:—dm ~2kd,, —INS(y—d,, -2/d,,) )+

e B4 (1.7)

> D |fablz=(2n-1)d,, —d—2%kd, ~INS(=-2/d ) )+

k=0 =0

[u0\z=(2n-1)d,, —d,, ~d,, ~2%kd ~INS(y—d, —2ydly,) )

gdzie. 2n liczba ptaszczyzn sieciowych w warstwie
pojedynczej (Inc,Ga1.cyAS)n,

2m w warstwie pojedynczej (GaAsi.cp)Pcp)m,
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do, odlegto$¢ pomiedzy ptaszczyznami typu (040) w
warstwie (Inc,Ga.cyAS)n, dop W warstwie (GaAS(1.cp)Pcp)m,
far = (1- C)fin + Cfca Sredni czynnik rozpraszania atomu na
ptaszczyznie typu (004) na ktérej sa atomy galu i indu,
fao = fas Sredni czynnik rozpraszania atomu na ptaszczyznie
typu (004) na ktdrej sg atomy arsenu,
fg1r = (1- cp)fas + Cpfe Sredni czynnik rozpraszania atomu na
ptaszczyznie typu (004) na ktérej sg atomy arsenu i fosforu,
faz = faa Sredni czynnik rozpraszania atomu na ptaszczyznie
typu (004) na ktérej sq atomy galu,
fin, fea, fas, fp @atomowe czynniki rozpraszania odpowiednio
atomow indu, gali, arsenu i fosforu.

Sredni atomowy czynnik rozpraszania definiowany jest
zdefiniowany jako stosunek sumy atomowych czynnikéw
rozpraszania atoméw tworzacych ptaszczyzne do ich

catkowitej liczby.

1.6 Transformacja niekoherencja - koherencja

W  celu wuwzglednienia przypadkéw czesciowej lub
catkowitej koherencji pomiedzy warstwami pojedynczymi
przyjeto, ze wartoSci wspotczynnikdw Poissona  w
zwigzkach typu A, By zalezg liniowo od ich skfadu

chemicznego w nastepujacy sposob (1.8):

\(q .cp) :(l—q)(]—cp)\»;im. +(l—q)cp Vi +C,(1_CP)VM +GC,V,p

23



gdzie vxy jest odpowiednim wspotczynnikiem Poissona dla
czystego zwigzku.

Sktad chemiczny pary sasiednich ptaszczyzn sieciowych
prostopadtych do wektora falowego fali modulacji okreslony
jest jednoznacznie przez odpowiednie wspotrzedne wekto-
row koncentracji p, oraz pg. Stad mozliwosS¢ obliczenia
odlegtosci miedzyptaszczyznowych z uwzglednieniem zada-

nego parametrycznie stopnia koherencji:

|l—v 1+ v

dc(k)=‘(1—77)]+v+77

2v
d(k)—nd,——
T (k) =1 T (1.9)

gdzie d.(k) oznacza odlegtosci miedzyptaszczyznowe
ptaszczyzn rownolegtych do wektora falowego fali modulacji
w warstwie w ktdrej zatozono stopien koherencji réwny 1,
d(k) te same odlegtosci lecz w warstwie w ktorej nastapita
catkowita relaksacja naprezen (n = 0) , v=v[ci(k),cp(k)] jest
wspotczynnikiem Poissona zaleznym od lokalnego sktadu
chemicznego sasiednich ptaszczyzn typu o i B, ds jest
odlegtoScig pomiedzy ptaszczyznami rozpatrywanego typu
w podtozu.

Parametr okreSlajacy stopien koherencji zawarty jest w
przedziale domknietym od 0 do 1. Gdy przyjmuje wartosc
rowng zero (n = 0) wtedy, zgodnie z (1.9) otrzymujemy:

dc(k)= d(k),
czyli zbior odlegtosci miedzyptaszczyznowych w stanie

catkowicie zrelaksowanym ( zero procent koherencji).

Dla n = 1 otrzymujemy:
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_ (14 v)d(k)-2vd,

1—v

d (k)

wiec zbidr odlegtoSci miedzyptaszczyznowych w stanie
catkowicie naprezonym (sto procent koherencji)

Formalizm przejscia niekoherencja - koherencja polega
zatem na odpowiednim ,przeskalowaniu” kazdej odlegtosci
miedzyptaszczyznowej 2z wyznaczonego przez wektor
modulacji sktadu chemicznego zbioru.

Poniewaz zjawisko koherencji miedzywarstwowej nie jest
tematem niniejsze] pracy w dalszej jej czesci wartos¢ d
nalezy rozumie¢ jako odlegto$¢ miedzyptaszczyznowg w
stanie o pewnym stopniu koherencji n. Wszedzie natomiast,
gdzie to jest konieczne zaznaczone jest jaki stan koherenciji

jest aktualnie rozwazany.
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2. KINEMATYCZNA TEORIA DYFRAKCJI PROMIENI
RENTGENOWSKICH DLA KRYSZTALOW Z PROSTOKATNA
FALA MODULACJI SKLADU CHEMICZNEGO

Prostokatny ksztatt fali modulacji sktadu chemicznego
omowiony szczegotowo w rozdziale pierwszym jest przypadkiem
szczegolnym, ktory charakteryzuje sie, miedzy innymi, idealnie
waskimi interfejsami  wystepujacymi pomiedzy warstwami
pojedynczymi. W rzeczywistosci bardzo trudno jest wytworzyé
Krysztat modulowany 2z prostokgtng falg modulacji. Jednak
poniewaz w omawianym wypadku zastosowanie kinematycznej
teorii dyfrakcji promieni rentgenowskich pozwala otrzymac
rozwigzania analityczne, to dla zrozumienia wptywu istotnych
parametrow strukturalnych na charakter profilu rentgenowskiego
zostang one obecnie przedstawione i przedyskutowane.

Amplituda rozpraszania promieni rentgenowskich, nazywana
rowniez czynnikiem struktury jest transformatg Fouriera gestosci

elektronowej [35,36]:
F(r' *)=I”p(?)exp[bz(?*?)]dV ] (2.4

gdzie: 7 =(x,y,z) jest wektorem sieci rzeczywistej, a 7* = (x* y* z*)
wektorem sieci odwrotnej.

Poniewaz {(Inc.Gagp.cy)As)n (GaASu.cpPcp)m }  jest cienkg -
grubosci ponizej mikrona - warstwg monoktystaliczng wytworzong
na podtozu GaAs lub InP o orientacji (001), to dostepng
powierzchnie krysztatu modulowanego tworzg ptaszczyzny typu

{001}. Mozliwe jest wiec badanie weztdéw sieci odwrotnej (0, y*,z*)
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Zauwazmy, ze
Fy (y*, z *) = F(O,y*, z *) = ”J. p(x,y, z) exp[?.;ri(yy * s *)]dxdydz =
= H“p(x,y,z)afx

= {[ po(y.2)exp[2m(3y * +22*)]dyz

exp[Zm’(yy *+zz *)]dydz = (2:2)

W wyrazeniu (2.2) po(y,z) jest, zdefiniowanym w rozdziale
pierwszym, rzutem gestosci elektronowej krysztatu na
ptaszczyzne X = 0, tak wiec amplituda rozpraszania Fo(y*z*)
dyfrakcyjnie dostepnych weztdw sieci odwrotnej typu (0, y*, z%)
jest jednoznacznie okresSlona przez rzut gestosci elektronowej
krysztatu na te ptaszczyzne.

Translacyjna symetria krysztatu modulowanego pozwala na
takie ustalenie granic catkowania, w wyrazeniu (2.2), zeby
wykonaC je w nastepujgcej kolejnosci: obliczy¢ amplitude
rozpraszania pochodzacq od elementarnej warstwy podwojnej,
nastepnie od kolumny elementarnej otrzymane] przez translacje
elementarne] warstwy podwojnej o wektor (0,0,A), potem od
kolumny, ktorg otrzymuje sie przez translacje kolumny elemen-
tarnej o wektor (0,D,,0), a nastepnie od domeny, ztozonej z
catkowitej liczby kolumn, w koncu od dowolnego uktadu domen,

na ktére mozna podzieli¢ objetos¢ krysztatu modulowanego.

2.1. Amplituda rozpraszania elementarnej warstwy podwadjnej

Wykorzystujac  wtasnosci  rzutu  gestosSci  elektronowe;

elementarnej warstwy podwdjnej, otrzymuje sie (2.3):
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F{y*.z%)= I :J‘Po(y,z) eXP[Zm'(yy e *)]dyd: -

y=0 2z=0
k=n j=N+1

=3 3 (S P27k, 2 * 42y, v #)] + £ exp[2m(d 2 * 4l )]

k=0 ;=0
exp|27i(2kd,, = * 42,y ¥)]| )+
[ T exp[2m((2n - ])dza . )z *] exp[27rz(2/<dzbz *+2yd,,y *)] i
+ o exp|27i{(2n = 1)d,, +d,, +d,, )2 * +2midy,y *|exp[2mi(2kd 2 * +2jdy¥)] |

Poniewaz sumowanie szeregow wystepujgcych we wzorze jest

mozliwe, to przyjmujac oznaczenie (2.4).

sin(27z(n + 1)d& *) AL
2rinde ) = 27 i(2kd E*
sin(272d¢& *) exp(27inds ) ;exp[ wi(2kdé )]

R(n,d,&*)exp(27indé*) =

mozna otrzymac uproszczong postaC wyrazenia opisujacego
amplitude rozpraszania dla elementarnej warstwy podwdjnej
(@5

Fo(y*, 2 *) = exp[Zm(ndzaz . +(n #* l)dOQy *)]{fm il 4 exp[Zm(na’mz *hd,,y *)]} X
xR(n,d,,z *)R(N +1,d,,,y*) +
+ exp[Zm(ndzbz *+Nd,,y *)] x

x:fB, exp[27u((2n il + dzo)z *] N exp|‘27r1(((2n g g dzb)z b *) '

xR(m,d.,,z*)R(N dy,,y ¥

Amplituda rozpraszania elementarne] warstwy podwdjnej
skfada sie z dwdch czeSci. Pierwszg z nich mozna inerpretowac
jako pochodzacg od warstwy pojedynczej (Inc,Gagr.c)As), , drugg

od warstwy (GaAsg.cpPcp)m. Wyrazenia w  nawiasach
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klamrowych sg uogolnionymi czynnikami strukturalnymi tych

warstw.

2.2. Amplituda rozpraszania kolumny elementarnej

Dla przejrzystosci obliczen definiuje sie kolumne elementarng
jako fragment krysztatu modulowanego, otrzymany sie przez
translacje elementarnej warstwy podwojnej o wektor (0,0,A). Gdy
kolumna elementarna utworzona jest przez L takich warstw,
wowczas je] amplituda rozpraszania wyraza sie nastepujgco
(2.8).

! sinlz(Ll ¢ lhe”
ot (y*, 2 *) = ; e (y*,z *) exp(27r11Az *) — (y*, 2 *) exp(m‘L/\z *) (sm(i e ))

= Fy(y*%, 2%)R(L, A,z *)exp(miL Az *)

Wyrazenie Fy(y*,z*) mozna interpretowac¢ jako czynnik
struktury kolumny elementarnej. R(L,A,z*) jest funkcjg Lauego
(funkcja rozpraszania), ktora okresla potozenia $rodkow ciezkosci
refleksow satelitarnych (sidebands) w ptaszczyznie przestrzeni
odwrotnej X* = 0.

Biorac pod uwage, ze gdy y*=0, to:

o 2sineg
j’ 1

gdzie ) jest dtugoscig fali promieniowania rentgenowskiego, oraz
fakt, ze kolejne maksima funkcji Lauego wystepujg wtedy, gdy jej
argument przyjmuje warto$¢ réwng zero, otrzymuje sie:

A = 2AsinG, | - liczba naturalna.



Rownanie to jest prawem Bragga obowigzujgcym dla
ptaszczyzn sieciowych, ktdre sq sobie rownowazne w translacji o
wektor (0,0,A), przez analogie do klasycznej jego postaci:

IA = 2dsinB, d - odlegto$¢ miedzyptaszczyznowa

Wspbtrzedne  Srodkdw  ciezkoSci  niektorych  refleksow
satelitarnych spetniajg nie tylko rownanie 1L = 2Asin0, ale takze
prawo Bragga dla Sredniej (w objetoSci elementarnej warstwy
podwdjnej) odlegtosci miedzyptaszczyznowe] mierzonej w

Kierunku osi Z, zdefiniowanej w nastepujacy sposob:
] A
d )=—|\|d(z)dz
)=~ J (2)dz

Takie refleksy nazywane sg refleksami weziowymi lub

gtéwnymi (main reflections).
2.3. Amplituda rozpraszania kolumny

Kolumng jest ukfad K (K-liczba naturalna) kolumn
elementarnych rownowaznych sobie w translacji o wektor (0,Q2,0),
gdzie €2 = Ndp, jest rzutem rozmiaru kolumny elementarnej na os$
Y. Amplituda rozpraszania dla kolumny wyraza sie nastepujaco:

k=K
Fo 0%z ol i 2 *)exp[Z::(kQJ *)] =

k=0
sin(ﬁ(/( + l)Q)' *)
) ¥ Z * . QK ) k -
s U 2 onabritifo O E e @7)
e (y*,: *)R(K,Q,y *)exp(friQKy *) =

(V% 2 )R(K,Q,y *)R(L, A, = *)exp[7 i(KQy * + LAz *)]

=/

[
S
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W amplitudzie rozpraszania  kolumny wystepuje czynnik
rzeczywisty R(K,Q,y*), ktéry ma identyczne wtasnosSci jak
R(L,A,z*) i wyznacza mozliwe potozenia wspotrzednych Srodkow
ciezko$ci dodatkowych refleksow zwigzanych z symetrig
translacyjng krysztatu w kierunku osi Y.

Wspotrzedne srodkéw ciezkosci tych reflekséw znajdujg sie,
na ptaszczyznie X*=0 w punktach przeciecia sie prostych o
rownaniach:

z*=\l/Ai1y* =KI/Q, gdzie 2Qsinw=kA,
czyli w miejscach, dla ktérych spetnione jest prawo Bragga
obowigzujace dla ptaszczyzn sieciowych, rownowaznych sobie w

translacji o wektor (0,Q,0)

2.4. Amplituda rozpraszania domeny

Jezeli podtoze ma zerowg dezorientacje, to domene definiuje
sie jako monokrysztat 0 wymiarach:
Dy = MKQ, Dy = LA.

Amplituda rozpraszania przyjmuje wtedy nastepujacg postac:
Pl e = (V“ Z )R( MK.Q y*) R LA, z%) x;{m /\/KQ/*+L/\Z*)|(2 8)

Szerokosci potowkowe refleksow weztowych i satelitarnych
mierzone rownolegle do osi Y* sg proporcjonalne do:
oy = 1/IMKQ
a mierzone sg rownolegle do osi Z* do:
6. = KA



W praktyce podtoza, na ktérych otrzymywane sa krysztaty
modulowane, czesto majgq zamierzong lub niezamierzong
dezorientacje.

W tym wypadku domene definiuje sie jako uktad M kolumn
rownowaznych sobie w translacji o wektor 7 =(0,r,r;), przy czym
tangens kata dezorientacji ¢ ma wartosc:

tg(d) = r.r,.

Sumowanie  przyczynkow do amplitudy rozpraszania

pochodzgcych od kolumn rozmieszczonych na kolejnych

stopniach prowadzi do:
P;,D(yk,z *) = ”FZMFK(y*,Z*) ex;{2mrr<ryy*+rzz*)] =
=0
(M1
il g S TSR
Slr(ﬂ(ryy*+r7 )
:Fkr(y*,z*)exp[m/\/l(ryy*w )R(Mil z*¥)

= R (AR QYR A2 RIMF 4, 2 )X
<expl [ KO+ M, Jy+{ LA+ M, )=

Wektor falowy fali modulacji nie jest réwnolegty do osi Z

:F;('(y*)z )

(2.9)

[37,24] i w zwigzku z tym srodki ciezkosci reflekséw satelitarnych
znajdujace sie w ptaszczyznie X* = 0 sieci odwrotnej, leza na
prostych, ktérych réwnania przyjmujq postac:

z*- (l/<d, >) = -ctg(dp)(y* - k/<d, >), (2.10)

gdzie <d, > definiowane nastepujaco:

1 MKQ
<d >=—— jd(x)dx
MKQ -

lest srednig odlegtoscig miedzyptaszczyznowg w kierunku osi X,
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W tym wypadku petng informacje o budowie strukturalne;
Krysztatu modulowanego zawiera profil rentgenowski, otrzymany
przez skanowanie sieci odwrotnej wzdtuz tych prostych, i do
analizy krysztatu nalezy stosowac dwuwymiarowe mapy
wybranych obszarow sieci odwrotnej, w wyniku ktérego otrzymuje
sie dwuwymiarowy profil dyfrakcyjny zawierajacy wszystkie $rodki

ciezkosSci refleksdw satelitarnych.
2.5. Amplituda rozpraszania krysztatu modulowanego

|dealny krysztat modulowany ztozony jest z J (J - liczba
catkowita) jednakowych domen w taki sposob, ze jego gestosé
elektronowa ma nastepujace wtasnosci:
dla krysztatu na ptaskim podtozu
gl 7+ F=ElE),
gdzie 7 4= (0,MKQ,0);
dla krysztatu na ustopniowanym podtozu
Bl FA RIS @l 7 )
gdzie 7 ,= 7 1+(0,0,Mr,).
Wykorzystujac powyzsze witasnosci, otrzymuje sie odpowie-
dnie amplitudy rozpraszania:

1. dla ptaskiego podtoza (2.11):
Fe(y*.2%) = Ry ) RUIMCQ y YR LA, 2 ¥ exp] il JMKOY *+ LA
2. dla ustopniowanego podtoza (2.12):
Fo(0*,2%) = Fy(y*.2%)exp
<RI JMK, Ly *)R(JM.F,y* z*)R( L, A,z %)

mil MK+ 7 )y *+{ LA+ JM‘Z)Z*)} ><



2.6. Natezenie promieniowania rentgenowskiego dla

idealnego krysztatu z modulacjg skiadu chemicznego

Natezenie promieniowania, mierzone w eksperymencie w
funkcji sktadowych wektora przestrzeni odwrotnej, jest
kwadratem amplitudy rozpraszania. Dla krysztatu na ptaskim

podtozu otrzymuje sie:

02 RN QIR (LAY, @1

gdzie N, = JMK jest liczbg kolumn elementarnych w catym

Tl es)=\ Bl

krysztale.

Dla krysztatu na ustopniowanym podtozu:

2 > . >
JK‘(}fka‘Z*) :'E)(}fka*)’ R(M)Qy*)R(NZ:r:yk)Z*)R-(LaAaz*) (214)
gdzie N, = JM jest liczba stopni.
W obu wyrazeniach wystepuje kwadrat amplitudy rozpraszania

dla elementarnej warstwy podwajnej, ktory jest rowny:

E (24 = F2(0* 2 R(N+1d,,, )R (nd,, %) +

+Fy (V5. 2%) R (N, dyy, y¥) R (md,, 2*) +

R2F (4,2 RN +1d,,.y*)Rnd,,,z*)RN,dy,,y*)Rmd,,,z*)

gdzie:

(2.15)

O W £\ 20 0,0 3 0 P o ) cos{ﬂ(ld,,‘,_\'*+—3¢/_“,: *)J (2.16)

Fa(V%.2%) = [ + [ + 2 ouf o coq {2y * 42 =¥ (2.17)
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Faa(0%.2%)= fu S0l e, e, ~dl,
+/ 1 [ 5y €O 7z((/\+3dzb +d,y—d,,)z*+2d,,y )j

ke COS-7Z'((/\+(I':,, ~2d., —d *+2a’0 y )] (2.18)

L0 COS.H((A +d, —d,, )z*H2d,, —2d,,)y *)]

Wyrazenie opisujace natezenie dwuwymiarowego profilu
dyfrakcyjnego mozna bezposrednio wyrazi¢ w funkcji (,260), co
jest wygodne przy poroéwnaniach profilu teoretycznego |

eksperymentalnego.

[004] [004]
L
@&
O
&
-
044 044 | o
+ = +
(040] @ [004]
@
@
do poczatku sieci odwrotnej do poczatku sieci odwrotne;j
®_ Refleks 044 podioza, O refleks gltowny supersieci ¢ refleks satelitarny
Catkowita koherencja sieciowa Catkowita niekoherencja
otoczenie wezta 044 sieci sieciowa otoczenie wezla 044
odwrotnej podtoza sieci odwrotnej podtoza
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2.7. Wspotrzedne katowe a wspoétrzedne przestrzeni

odwrotnej

Katy ® oraz 6 mogg by¢ wykorzystywane jako wspodtrzedne w
tak zwanej przestrzeni dyfrakcyjnej, odwrotnej lub fourierowskigj
[60]. Poniewaz sg one bezposrednio mierzone w eksperymencie,
wielu autorow prezentuje otrzymane wyniki stosujac wtasnie te
wspotrzedne. Z drugiej strony wyrazenia opisujgce amplitude, czy
tez natezenie promieniowania rentgenowskiego odbitego przez
krysztat, szczegOlnie gdy rozpatrywane jest dwuwymiarowe
otoczenie danego wezta sieci odwrotnej krysztatu otrzymuje sie w
funkcji  (y*,z*), a wiec w naturalnych prostokatnych
wspotrzednych sieci odwrotnej.

Wspotrzedne (o, 0) i (y*,2*) zwigzane sg zaleznoscia;
2sin(6)sin(6 - w)

4 (2.19)

2s1n(8) cos(# - w)
A

g

gdzie: o jest katem zawartym pomiedzy ptaszczyznami
odbijajgcymi i ptaszczyzng dyfrakcji, 6-o katem pomiedzy
Kierunkiem wiazki padajacej i ptaszczyznami odbijajacymi, 26
kgtem pomiedzy kierunkiem wigzki padajacej i kierunkiem wiazki
ugietej, A dtugoscig fali promieniowania rentgenowskiego.

Gdy przez So oznaczymy wektor o dtugosci 1/i i kierunku
wigzki padajacej przez Sh wektor o tej samej dtugosci i kierunku
wigzki ugietej to wektor dyfrakcji H zdefiniowany jest w
nastepujacy sposob:

H =[ y*,z*] = Sh - So,
| jego dtugosc wynosi |[H| = 2sin6/A



Dla =0 otrzymujemy przypadek symetrycznego skanowania
(6/20) wtedy, gdy spetnione jest prawo Bragga (6=0g, ©=0=0g)
zachodzi: y*=0 i z*=|H| natomiast warunki ® > 6 lub ©® < 6
definiujg niesymetryczne skanowanie (»/26) danego otoczenia

wybranego wezta sieci odwrotnej krysztatu [395].

Wybrany wezet
sieci odwrotnej

Otoczenie wezta
sieci odwrotnej

Rys.2.2) llustracja zwigzku pomiedzy wspotrzednymi przestrzeni odwrotne|



3. RENTGENOWSKI PROFIL DYFRAKCYJNY DLA
NIEIDEALNEGO MONOKRYSZTAtU MODULOWANEGO

Whnioski dotyczace intensywnosci profilu rentgenowskiego dla
krysztatu modulowanego, zarébwno na ptaskim jak i na
ustopniowanym podtozu, pozostajq stuszne dopdty, dopoki jest
spetnione zatozenie o jednorodnym rozkfadzie domieszek.
Uwzglednienie niezerowych gradientow skiadu chemicznego
na ptaszczyznach prostopadtych do kierunku wazrostu,
nazywanych gradientami lateralnymi prowadzi do modelu

nieidealnego krysztatu modulowanego.

3.1. Model kolumnowy

Model uwzglednia dezorientacje podtoza powodujaca tworze-
nie sie na jego powierzchni tarasow, ktérych wysoko$é jest
rowna wielokrotno$ci statej sieci, a szeroko$¢ zalezy od kata
dezorientacji. Krysztat modulowany wytworzony na takim
podtozu dziedziczy te strukture [24,37-41] i najkorzystnigj jest
opisaC go wprowadzajac podziat jego objetosci na ,kolumny”,
czyli fragmenty rosngce na danym tarasie.

Tak wybrany fragment krysztatu modulowanego mozna uznac
za idealng supersieC z okreslong falg modulacji skiadu
chemicznego, przy czym jej parametry nie muszg byc¢ identy-
czne w kazdej kolumnie.

Dana kolumna jest przesunieta w stosunku do sagsiedniej o
wysokoS$¢ tarasu, w efekcie otrzymuje sie krysztat supersieci,

w ktdrym okreslona jest fala modulacji sktadu chemicznego w



kazdej kolumnie, a wystepujgce w sgsiednich kolumnach fale
sq przesuniete w stosunku do siebie w fazie.

Przyjeto, ze krysztat modulowany jest podzielony na Ng
domen o rozmiarach: N4+ w kierunku osi Y i LA w Kierunku osi
Z. Sagsiednie domeny roznig sie srednig koncentracjg domie-
szek, czyli majq rézne wektory modulacji sktadu chemicznego.
W ptaszczyznie prostopadtej do wektora falowego fali modula-
cji na granicach domen wystepujg lateralne gradienty koncen-
tracji domieszek.

Z modelu idealnego krysztatu modulowanego wynika, ze do
jednoznacznego opisu struktury domeny wystarczy podac pare
funkcji Py(K) i Pg(k) opisujacych prawdopodobienstwo znale-
Zienia atomow domieszek na ptaszczyznach typu o i B,
definiujgcych odpowiednie wektory koncentracji i wektor
modulacji sktadu chemicznego.

W zwigzku z tym w opisie krysztatu, w ktorym wystepuje
lateralny gadient koncentracji domieszek, nalezy zdefiniowac
2Nq funkcji, opisujacych ich rozktady na kolejnych ptaszczy-
znach w kazde] domenie. Oznacza to, ze realng strukture
krysztatu modulowanego okresla jednoznacznie Ny wektorow
modulacji sktadu chemicznego.

W dalszej czesci pracy przyjmuje sie, ze wektor modulacji
najczesciej wystepujacy w krysztale jest wektorem podstawo-
wym, a pozostate tworzg zbior wektorow wtérnych.

Analogicznie pod pojeciem podstawowej fali modulacji rozu-
mie sie te fale, ktéra najczesciej pojawia sie w objetosci kry-

sztatu, pozostate fale to fale wtérne.
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Poniewaz domeny o roznych wektorach modulacji sktadu
chemicznego maja inne rzuty gestosci elektronowe] na
ptaszczyzne X = 0, wiec promieniowanie rentgenowskie
pochodzgce od nich traci spojnosc i domeny te mogg byc
rozpatrywane jako oddzielne obszary koherentnego rozpra-

szania (Coherent Scattering Domains) [21,22,42].

3.2. Natezenie promieniowania rentgenowskiego dla

krysztatu z obszarami koherentnego rozpraszania

Przyjety model krysztatu pozwala obliczy¢ natezenie
promieniowania odbitego przez catkowanie przyczynkéw
pochodzgcych od poszczegolnych obszaréw koherentnego
rozpraszania.

Intensywno$¢ pochodzgca od obszarbw w  ktérych
koncentracja indu jest zawarta w przedziale <c, c+dc>, a

koncentracja fosforu <c,, c,+dc,> wynosi:

d[(a),é?): P(c. 5 )./(w,@ & ¢ )a’c,a’cp, 1)

1 p =l i ? I)
gdzie P(c,c,) jest gestoSciaq  prawdopodobienstwa
wystepowania tych obszaréw.
Catkowite natezenie promieniowania pochodzace od
krysztatu wyraza sie wiec nastepujaco:
1(0),9) = ” P(c,,cp ).](a),é?,c,,cp )dc,a’cp . (3.2)
Poniewaz obszary koherentnego rozpraszania sa przelicza-

Ine, catkowanie mozna zastgpi¢c sumowaniem, wtedy dla

Krysztatu na ptaskim podtozu otrzymuje sie:
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IF(a),H) - P(j.k)J (_m,()‘(”' e ) (3.3)

a dla krysztatu na ustopniowanym podtozu:

ci B,
il (w,0)= jz:l ; P(j,k)JSD(a),Q,c,",c;), (3.4)
-
gdzie P(j,k) jest gestoscig prawdopodobienstwa wystapienia w
krysztale modulowanym obszaru koherentnego rozpraszania,
w ktorym wspotrzedne wektora modulacji sktadu chemicznego
przyjmuja wartosci liczbowe ¢/ i ¢,

Do otrzymania profilu dyfrakcyjnego przyjmuje sie trzy
zatozenia.

Pierwsze dotyczy geometrii podtoza i polega na okresleniu
szerokosSci i wysokosci stopni.

Drugie na przyjeciu 2Ny funkcji definiujacych jednoznacznie
rozktady domieszek, a wiec okreslajacych lokalng strukture
krysztatu i jego wtasnosci dyfrakcyjne.

Trzecie zatozenie dotyczy okreSlenia rozktadu gestosci
prawdopodobienstwa P(j k).

W rozdziale siddmym zostang szczegoétowo przedyskuto-
wane mechanizmy fizyczne powodujgce powstawanie lateral-
nych gradientow sktadu chemicznego w krysztale modulowa-
nym oraz zbadany wptyw jaki wywierajg na rentgenowski profil
dyfrakcyjny

Modelowanie rentgenowskiego profilu dyfrakcyjnego dla
nieidealnego krysztalu modulowanego ztozonego z wielu
obszaréw koherentnego rozpraszania wymaga zastosowania
metod numerycznych opisanych szczegotowo w kolejnym

rozdziale.
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4. PROCEDURY NUMERYCZNE

4.1. Procedury filtrujgce eksperymentalny profil
rentgenowski [43]

Wyniki eksperymentalne opracowano za pomocg nhapisa-
nego w tym celu programu ,X_R". Jest on interakcyjnym
wieloproceduralnym programem graficzno-obliczeniowym,
pozwalajgcym na wszechstronng analize rentgenowskich
profili dyfrakcyjnych. Jest tez dostosowany do wspétpracy z
programem sterujgcym pracqg dyfraktometru i programami
graficznymi takimi jak Grapher czy Autocad.

Przy opracowaniu wynikdw eksperymentalnych w miare
potrzeb, postugiwano sie ponizszymi procedurami zawarty-
mi w tym programie.

Korekcja tta - przeprowadzana jest potautomatycznie:
przez wskazane punkty prowadzona jest krzywa, ktéra odej-
mowana jest od profilu dyfrakcyjnego dajac skorygowane
wartosci natezenia. Zastosowanie tej procedury pozwala
unikng¢ bteddw, przy porownywaniu wielkosci ekspery-
mentalnych z wielkosciami obliczonymi.

Separacja naktadajacych sie reflekséw - ta procedura
jest szczegdlnie przydatna gdy na profil dyfrakcyjny pocho-
dzacy od supersieci naktada sie profil refleksu od mono-
Krystalicznego podtoza zaburzajgc intensywnosci wszyst-
kich pikéw dyfrakcyjnych. Aby otrzymaé nie zaburzone
natezenie, nalezy odseparowac refleks pochodzacy od

podtoza, a potem usungacC go. Profil refleksu podtozowego
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jest przyblizany za pomocg funkcji pseudo-Voighta z
wykorzystaniem metody najmniejszych kwadratow w celu
minimalizacji btedu, a nastepnie moze by¢ usuniety.
Usuniecie z profilu dyfrakcyjnego sktadowej spektra-
Inej Ko, - w literaturze spotyka sie wiele metod separaciji
sktadowej spektralne] Ka, [44-46] z ktorych najczescie]
stosuje sie metode Rachingera [47]. Specyfika rentge-
nowskiego profilu dyfrakcyjnego dla krysztatbw modulo-
wanych, otrzymanego bez monochromatyzowania wigzki
pierwotnej, nie pozwala bezposrednio skorzystaé¢ z wynikdw
prezentowanych w literaturze. Profil sktada sie z duzej
liczby naktadajgcych sie pikdéw, przy czym kazdy ma obie
sktadowe spektralne. Proponowana procedura opiera sie na
zastosowaniu zbieznego szeregu funkcyjnego. Dowolny
profil dyfrakcyjny J(6) mozna przedstawi¢ w postaci:
J(0) = f(6) + af(6-A(0)),

gdzie f(6) jest profilem dyfrakcyjnym pochodzacym od
sktadowej spektralnej Ka (funkcja poszukiwana), natomiast
f(6-A(0)) profilem od sktadowe] Ka, (cze$é profilu
dyfrakcyjnego do usuniecia), ,a” natomiast jest stosunkiem
intensywnosci sktadowej spektralnej Ka, do intensywnosci
sktadowej spektralne] Koy, a A(B) jest odlegtoscig srodkdw
ciezkosci profili f(6) i f(6-A(6)), przy czym:

A(Q) = O.Sarcsm% sin

|

_\/(/1?/,11)2 —sin® 6~ \rr(al 1A, =i’ ei } (4.1)




A+ jest dtugoscia fali dla sktadowej spektralnej Koy, a A, dla
sktadowej spektralnej Ko,. Profil dyfrakcyjny f(6) mozna

tozsamosciowo zapisac nastepujaco:

16)= Y @6 )+ 50", (4.2)

Nieréwnosc:
R(0") < ————maz ;{(9)

jest wygodnym kryterium pozwalajgcym oszacowac liczbe
wyrazow branych pod uwage w rozwinieciu J(0). Powyzsze
rozwazania wskazujg na mozliwos¢ wydzielenia, z dowolnie
skomplikowanego uktadu pikéw dyfrakcyjnych, profilu dla
sktadowe] spektralnej Ko, przy czym doktadno$¢ przybli-
zenia moze by¢ regulowana liczbg wyrazéw w powyzszym
wyrazeniu. Powyzej opisana procedura byta stosowana w
pracach [21,22,24,42 43]

Wygtadzanie profilu metoda Beziera - polega na dopa-
sowaniu krzywej eksperymentalnej za pomocg krzywej
wielomianowej, wyznaczonej metodg najmniejszych kwa-
dratow. Dopasowanie jest przeprowadzane odcinkami, tak
aby na danym fragmencie zmiennosc¢ nie byta zbyt duza.
taczenie profilu w catos¢ odbywa sie automatycznie.

Wyznaczanie parametrow pikéw dyfrakcyjnych -
pozwala obliczyC istotne parametry wybranego piku, takie
jak: wspotrzedne $Srodka ciezkosci, potozenie maksimum,
wartos¢ maksymalnej intensywnosci, szerokos¢ potowkowa,

miara asymetrii i pole powierzchni pod pikiem dyfrakcyjnym.



Postepowanie przy opracowywaniu wynikow eksperymen-
talnych zalezy od tego, czy otrzymano je z zastosowaniem
monochromatora na wigzce pierwotnej. Gdy nie stosuje sie
monochromatora, jest ono nastepujgce: usuniecie pikow
pochodzacych od sktadowe] spektralnej Ka,, eliminacja
refleksu pochodzacego od podtoza, wygtadzenie przy uzyciu
metody Beziera. Dla wynikbw otrzymanych przy
zastosowaniu monochromatora nie ma potrzeby stosowania

pierwszej procedury.

4.2. Procedury symulujgce rentgenowski profil
dyfrakcyjny dla nieidealnych krysztatow z modulacja

skifadu chemicznego

Modelowanie rentgenowskiego profilu dyfrakcyjnego dla
nieidealnego  krysztalu modulowanego ze strukturg
obszardbw koherentnego rozpraszania prowadzono przy
pomocy oryginalnego pogramu WSL (Windows Superlatti-
ces).

W pierwszej fazie, w postaci plikbw numerycznych,
dostarczane sg dane dotyczgce geometrii podtoza, wektora
modulacji sktadu chemicznego, atomowych czynnikow
rozpraszania atoméw In, Ga, As, P , stalych sieciowych
zwigzkéw InP, InAs, GaAs, GaP oraz wspotczynnikow
Poissona dla tych zwigzkéw.

Uzyte state materiatowe zawiera tabela 4 1.



Tabela 4.1 State dostarczane w postaci plikbw numerycz-

nych dla modelowania teoretycznego profilu dyfrakcyjnego.

ZWIAZKI [48] | STALE SIECI | WSPOLCZY CZESC CZESC PIERWIAS
[Al NNIKI RZECZYWIS | UROJONA TKI [48]

POISSONA TA ATOMOWEG
ATOMOWEG | O CZYNNIKA
O CZYNNIKA | ROZPRASZA

ROZPRASZA NIA
NIA

InAs 6,05484 0,352 | 31,67 -2,8 9,7 In

InP 586875 0,360 | 20,09 - 1,2 11 As

GaAs 5,65325 0,311 | 18,69 +0,2 1,8 Ga

GaP 5,45117 0,307 |8,065+ 0,3 0,9 p*

*

WartoS€ czesci rzeczywistej atomowego czynnika
rozpraszania wedtug [50]. Atomowe czynniki rozpraszania
dla sin6/A =0,35A ",

Kréotkiego komentarza wymagajq prezentowane wartosci
atomowych czynnikdw rozpraszania indu, galu, arsenu i
fosforu zamieszczone po prawej stronie w kolumnach tabeli
4.1. Sq to srednie atomowe czynniki rozpraszania obliczone
na podstawie statystycznego modelu Thomasa - Fermiego -
Diraca. W tym modelu pomimo, ze bierze sie pod uwage
przestrzenny rozktad elektronow w atomie, to przyjmuje sie
uproszczone zatozenie, ze energia wigzan atomowych jest
na tyle mata, w pordwnaniu z energig fotonow promienio-
wania rentgenowskiego, ze moc odbijajaca pojedynczego
elektronu w atomie jest taka sama jak moc odbijajaca
swobodnego elektronu. Gdy rezygnuje sie z tego upro-
szczenia nalezy przyjac, ze atomowy czynnik rozpraszania
jest liczba zespolong, ktdrg mozna zapisac¢ w postaci:

f=fo + AF + 1 Af”
gdzie Af' i Af’sg rzeczywistg i urojong czescig poprawki
dyspersyjnej.
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Wartosci liczbowe poprawek dyspersyjnych sg mniej czute
na zmiany dtugos$ci fali promieniowania rentgenowskiego |
stabiej zalezg od kata 6 niz f, poniewaz elektrony odpowie-
dzialne za te efekty sg usytuowane w niewielkiej objetosci
wokoét jader atomowych.

Zastosowane procedury wykorzystujg zatozenie, ze
obszary koherentnego rozpraszania uginajg niezaleznie
promieniowanie rentgenowskie i co za tym idzie, zerwane
sg zaleznosci fazowe pomiedzy promieniowaniem odbitym
od poszczegdinych obszardw.

Przyjecie tego zatozenia umozliwia wykonywanie sumowa-
nia przyczynkéw pochodzacych od poszczegdlnych obsza-
row na poziomie intensywnosci.

Poniewaz przyjeto zatozenie, ze w poszczegolnych
obszarach koherentnego rozpraszania rozktad dtugosci fali
modulacji odlegtosci miedzyptaszczyznowych i jej amplitudy
jest rozktadem statystycznym, to w celu zminimalizowania
liczby obliczen wprowadzono do programu mozliwo$¢
mnozenia danej intensywnosci przez zadany mnoznik, przy
czym, jesli wystepuje on przed intensywnoscig pochodzacy
od obszaru, w ktorym Srednie koncentracje indu i fosforu
wynoszg ¢, i c,, to mozna go wowczas interpretowac jako
Plchent

Program zostat napisany w celu symulowania rentgeno-
wskich profili dyfrakcyjnych dla materiatow potprzewodniko-
wych typu A, By, dlatego stworzono mozliwosC wprowa-

dzania wektorow koncentracji dwoch par domieszek.



Woczytanie danych dotyczacych struktury pojedynczego
obszaru koherentnego rozpraszania powoduje uruchomie-
nie procedury obliczeniowe] wyznaczajacq fale modulacji
gestosci elektronowej i inicjuje symulowanie profilu dyfrak-
cyjnego. Wynikiem jest plik zawierajgcy numeryczne
wartosci amplitudy rozpraszania w funkcji kata 26. Wybranie
opcji ,Intensity” skutkuje obliczeniem intensywnosci w
funkcji kata 26 i wynik jest przechowywany w pamieci
operacyjnej komputera. Procedure mozna powtorzy¢ dla
danych dotyczacych kolejnego obszaru koherentnego
rozpraszania. Po obliczeniu intensywnoSC  zostaje
dodawana do pliku przechowywanego, przy czym mozliwe
jest dodawanie z zadang krotnoscig - nalezy jedynie podac
mnoznik dotyczacy policzonej intensywnoséci. Po wykonaniu
obliczern dotyczacych wszystkich branych pod uwage
obszardw koherentnego rozpraszania wynik moze byC

unormowany i prezentowany na ekranie.



5. WARUNKI POMIAROWE

5.1. Aparatura i geometria ogniska

Eksperyment zostat przeprowadzony za pomoca
wykonanego w ITME wysokorozdzielczego dyfraktometru
rentgenowskiego z generatorem wysokiego napiecia typu
PW1830/25, kablem i lampg typu PW2233/20 z miedziowg
katodg, produkgcji firmy Philips.

Wykorzystano ognisko liniowe o rozmiarach 0,1 mm na 12
mm. Geometria ogniska zapewniata miedzy innymi jedno-
czesne oSwietlenie odpowiednio duzej powierzchni probki i

dobre przyblizenie ptasko falowe.

5.2. Monochromatyzacja wiazki pierwotnej

Na wigzce pierwotnej zastosowano ptaski monochromator
germanowy - Ge(400). Zastosowanie monochromatora
miato na celu: usuniecie z wigzki pierwotnej sktadowej
spektralnej CuKa, oraz maksymalne ograniczenie posze-
rzenia krzywej odbicia [33].

Zastosowanie monochromatora krystalicznego na wigzce
pierwotne] powoduje powstanie dwoéch przyczyn posze-
rzenia krzywej odbicia od krysztatu badanego. Pierwszg z
nich jest poszerzenie spowodowane skonczonym rozkia-
dem katowym natezenia promieniowania 1(6), drugg dysper-

sja wywotana szerokoscig spektralng AA.



Mierzona krzywa odbicia jest splotem rozktadu kgtowego
promieniowania odbitego od monchromatora l4(a) i funkcji
rozktadu kgtowego promieniowania odbitego przez badany

Krysztat Ix(a):
18)= [ L), (0 x)dx.

Gdy obie funkcje rozkfadu l4(a) i lo(a) mozna przyblizy¢
Krzywymi Gaussa o szerokosciach potéwkowych |, ktorych
wartoSci wynosza odpowiednio w1 i 0, to krzywa mierzona

1(8) ma szerokoSc¢ potdwkowg o réwng;

W=\, +a%,
Dyspersja Ay wywotana skonczong szerokoscig spektralng

AL wyraza sie nastepujgco:

1

Ay
Ay =— i[‘g(ll —I},’U;.
A

gdzie 94 jest katem braggowskim zastosowanego odbicia od
monochromatora, a 6, katem braggowskim odbicia od
badanego krysztatu. Z powyzszego wynika, ze w celu zmini-
malizowania dyspersji Ay wywotanej skonczong szerokoscig
spektralng dtugosci fali promieniowania rentgenowskiego
nalezy tak dobieraC¢ krysztat monochromatyzujgcy aby
wyrazenie (1g6, - tg6,) osiggato mozliwie najmniejsza
wartos¢ bezwzgledna. Wystarczy zatem tak dobrac uktad
ptaszczyzn odbijajacych monochromatora aby ich odlegtosci

miedzyptaszczyznowe byty mozliwie najbardziej zblizone do

S()



odlegto$ci miedzyptaszczyznowych krysztatu badanego w

danym odbiciu.

5.3. Uktady szczelin

W celu ograniczenia rozbieznosci wigzki w ptaszczyznie

prostopadtej do ptaszczyzny dyfrakcji zastosowano dwie

szczeliny Sollera - jedng umieszczong bezposrednio
pomiedzy ogniskiem | monochromatorem, drugg przed
licznikiem.

Regulowang szczeline ograniczajgcg rozbieznosc wigzki w
ptaszczyznie dyfrakcji, umieszczono w odlegtosci 130 mm
za monochromatorem. Szeroko$§¢ szczeliny 005 mm
pozwala na wyeliminowanie sktadowej spektralnej CuKa, z
wigzki pierwotnej. OdlegtoS¢ ognisko monochromator
wynosi 130mm,

W celu bezposredniego ograniczenia apertury katowej
wigzki ugietej, majacej bezposredni wpltyw na zdolnosc
rozdzielczg, przed licznikiem umieszczono waskg szczeline

o0 szerokosci 0.05 mm.

5.4. Goniometr i goniostat

Goniometr zostat zaprojektowany i wykonany na bazie
goniometru GUR-8 . Jest wyposazony w dwa niezalezne
napedy dla obwodow o 1 20 sterowane numerycznie przy
wykorzystaniu  silnikow  krokowych. Najmniejszy krok

skanowania dla obwodu o wynosi 0.7 sekundy katowej |



jest dwa razy mniejszy od najmniejszego kroku skanowania
dla obwodu 26. Zbieranie i przetwarzanie danych
przeprowadza sieé za pomocg komputera. Badanie sieci
odwrotnej moze byC realizowane wszystkimi mozliwymi
sposobami skanowania.

Goniostat zostat zaprojektowany i wykonany w ITME.
Umozliwia on obrét azymutalny probki o 360° oraz jej
pochylanie w zakresie katéw -90°, +90°. Zapewnia réwniez
mozliwoS¢ przesuwania krysztatu w kierunku prostopadtym
do osi goniomertu w celu dokfadnego ustawienia je
powierzchni w osi. Probki mocowane sg beznaprezeniowo

za pomocg trzech niewielkich magnesow.

5.5. Pomiary

Pomiary dyfraktometryczne wykonano w refleksie 400 w
taki sposob, zeby wektor dyfrakcji byt rownolegty do wektora
falowego fali modulacji odlegtoSci miedzyptaszczy-znowych.

Sposob orientowania krysztatow zostat szczegdtowo
opisany w [24] i polegat na wykorzystaniu mozliwosci
obrotow 1 przesunie¢ probki zapewnionych przez
konstrukcje goniostatu dokonywanych w ten sposob, zeby
wprowadzi¢ ptaszczyzne X* = 0 sieci odwrotnej krysztatu w
ptaszczyzne dyfrakcji ( ptaszczyzne prostopadta do osi
obrotu 6 i zawierajgcg ognisko i licznik). Kolejnym
warunkiem byto uzyskanie rownolegtosci wektora dyfrakcji

Hoos dO 0si Z”* sieci odwrotnej krysztatu.



Schemat ilustrujacy zastosowang geometrie
dyfrakcji

LANMPA

szczeliny Bartelsa

monochromator

szczelina 0,05 mm

LICZNIK ognisko lniowe
0.lmm x [2mm

szezehina 0,05 mm eliminujgea

skladows spektralng Ko

Ze wzgledu na mozliwos¢ wystgpienia  dezorientac
podtoza powodujacej, ze wykonanie skanowania (6/26)
wzdtuz linii pokrywajacej sie z wyznaczong przez potozenia
srodkow ciezkosci refleksdéw satelitarnych jest niemozliwe
[24], we wszystkich przypadkach dokonywano kontroli
potozen srodkdéw ciezkosci reflekséw satelitarnych o
indeksach +1 i -1 przez wykonanie skanowania o dla kata
O rownego katowi dla ktoérego obserwuje sie maksymalne
natezenie danego piku.

Stwierdzony  brak przesunieC wspoéirzednych $Srodkow

ciezkosci w kierunku prostopadtym do Hgy , czyli



stwierdzenie réwnolegtosci  wektorow: falowego fali
modulacji sktadu chemicznego badanego krysztatu
modulowanego | kierunku 001 krysztatu podtozowego
pozwolit, wykonywacC pojedyncze skanowania 6/26, co
wielokrotnie zmniejsza catkowity czas rejestracji danych,
pozwalajgc jednak uzyskacC petng informacje o strukturze
supersieci.

Dla doktadnej rejestracji profilu dyfrakcyjnego, miedzy
innymi réwniez bardzo matych natezen promieniowania,
zastosowano maty krok skanowania 0,0032 stopnia 26 i
dzisieciosekundowy czas zliczania impulséw w punkcie

pomiarowym.



6. OTRZYMYWANIE KRYSZTALOW MODULOWANYCH

Badane krysztaty otrzymane zostaty w ITME metodg
MOCVD.

Wysoki poziom technologiczny urzadzen 1 komercyjny
dostep do bardzo czystych materiatdw zrodtowych sprawity, ze
metoda MOCVD stata sie obecnie powszechnie stosowana
przy wytwarzaniu skomplikowanych heterostruktur nisko-
wymiarowych[51-53].

Wymagania stawiane obecnie technologii epitaksji dotyczg
wytwarzania skomplikowanych heterostruktur wielowarstwo-
wych o parametrach zblizonych do teoretycznych. Jednym z
trudniejszych problemow jest uzyskanie pozgdanego, jedno-
rodnego sktadu chemicznego w dane] objetosci heterostru-
Ktury, zarwono w kierunku wzrostu, jak i w kierunku do niego
prostopadtym.

Wzrost omawianych struktur supersieci InGaAs/InP odbywa
sie w urzadzeniu firmy Aixtron typu AlX 200 R&D. Reaktor jest
pozioma, kwarcowg rurg o przekroju prostokgtnym. Plytki
podtozowe umieszcza sie na grafitowym grzejniku pokrywa-
nym SiC, rozgrzewanym za pomocg lamp halogenowych
sterowanych tyrystorami. Temperatura monitorowana jest
przez dwie niezalezne termopary umieszczone pod $rodkiem i
brzegiem ptytki podtozowej.

Proces wzrostu jest sterowany automatycznie. W celu
ujednorodnienia sktadu chemicznego (likwidacji lateralnych
gradientow koncentracji domieszki) w czasie przebiegu

procesu ptytka jest obracana w ptaszczyznie poziome).



Zrodtami pierwiastkow sa: grupy Il (In, Ga) troéjmetyloind |
trojmetylogal, natomiast grupy V (As,P) arsenowodor i
fosforowodor. Wzrost warstw o bardzo dobrych parametrach
jest m.in. wynikiem odpowiednie] konstrukcji reaktora
umozliwiajgcej laminarny przeptyw gazow z duzg predkoscig
liniowq.

Proces przebiega w warunkach obnizonego cisnienia
niezbednego do uzyskania ostrych powierzchni granicznych
(interfejsow). Gazem nosnym jest wodor oczyszczony w
oczyszczalniku palladowym.

Realizacja struktury supersieci sktadajgcej sie w tym
przypadku z 10 dwuwarstw (InP/InGaAs) grubosci interfejsow
rzedu pojedynczych monowarstw. W tym celu niezbedne jest
stworzenie warunkéw dla mechanizmu dwuwymiarowego
zarodkowania, ktéry umozliwia kolejne osadzanie poszcze-
golnych warstw atomowych.

Parametry procesu (cisnienia czgstkowe, temperatura ptytki,
cisnienie w reaktorze, predko$¢ przeptywu gazu nos$nego)
nalezy tak dobra¢ aby odpowiednio dilugi czas wzrostu
umozliwit zaadsorbowanym atomom osiggniecie atomowych
stopni na powierzchni ptytki zanim zostang one wtaczone do
tworzacych sie wysp tréjwymiarowych.

Dazenie do zmniejszenia fluktuacji sktadu zwigzku (InGaAs)
wymaga eliminacji efektu bezwtadnosci uktadu oraz zjawiska
dyfuzji. Warunkiem koniecznym do realizacji tego celu jest
uzyskanie jednorodnosci sktadu w objeto$ci poszczegolnych
warstw epitaksjalnych. Prawidtowy proces wymaga zatem

optymalizacji czasu przerywania wzrostu.



6.1. Charakterystyka badanych krysztatow

W celu zbadania wplywu obszarow koherentnego rozpra-
szania na profil dyfrakcyjny wykonano réwnolegte procesy
technologiczne (wszystkie parametry wzrostu identyczne) w
taki sposdb, ze w procesie nazwanym 1 probka byta obracana
na stoliku podczas wzrostu struktury, natomiast w procesie 2a

| 2b probka pozostawata nieruchoma.

KIERUNEK PRZEPLYWU GAZOW

Schemat rozmieszczenia krysztatéw 2a i 2b

— GRZEJNIK

SzybkosS¢ obrotdw probki w procesie 1 zostata powiekszona
okoto 3,5 razy, w stosunku do normalnie stosowanej
technologicznie szybkosci obrotow, w celu ujednorodnienia
sktadu chemicznego, dodatkowe powiekszenie szybkosci
obrotédw powinno spowodowacC rowniez polepszenie jakosci
interfejsow.

Proces 2 polegat na umieszczeniu dwoch, réznig-cych sie
jedynie ksztaitem, krysztatow podiozowych a i b na
nieruchomym stoliku w taki sposéb aby znajdowaty sie na linii

rownolegtej do kierunku przeptywu gazow w maksymainej od



siebie odlegtosci ( krysztat 2a znajdowat sie od strony wlotu
gazow i miat ksztatt ¢wiartki kota, krysztat 2b byt w odlegtosci
35 mm od krysztatu 2a i miat ksztatt kwadratu).

Ten eksperyment przeprowadzony zostat w celu
zweryfikowania hipotezy dotyczacej istnienia lateralnych
gradientdéw koncentracji indu, arsenu, galu i fosforu.

Proces 3 wykonano dla ewentualnego zweryfikowania
hipotezy o istnieniu niezerowych gradientow nawet dla
krysztatbw modulowanych, otrzymywanych przy stosowaniu
obrotow. Zastosowano standardowqg szybkosc¢ obrotow stolika,
jednak zaprojektowano okoto trzykrotnie dtuzsza fale modulaciji
sktadu chemicznego.

Monokrysztaty podtozowe InP o orientacji (001), wyko-
rzystane w procesach 1 i 2, sg identyczne i zostaty wyprodu-
kowane przez francuskg firme Crismatec, natomiast podtoze
uzyte do procesu 3 wyprodukowata brytyjska firma MCP.

Projektowana struktura supersieci, zarobwno dla procesu 1,
2, jak i 3, to naprzemienne warstwy InGaAs/InP powtarzane
dziesiec razy.

W notacji uzywane] w rozdziale pierwszym wytworzong

strukture mozna zapisac w nastepujacy sposob:

SLS: {(inciGagp.cyAs)n (INP)m o -

Technologiczna chatakterystyka badanych  krysztatow

modulowanych zamieszczona jest w tabeli 6.1.
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Tabela 6.1 Charakterystyka badanych krysztatow

Numer |Obroty | PotoZzenie |Projektowan |Projektowan |Podloze Dezorien
procesu a liczba a dilugosé tacja
warstw fali
podwodjnych | modulaciji
1 x3,5 |centralne |10 300A InP(001) |0
Crismatec
2a 0 skrajne od [ 10 3004 InP(001) (O
strony Crismatec
wlotu
gazow
2b 0 skrajne od {10 300 InP(001) |0
strony Crismatec
wylotu
gazow
3 x1=sta|centralne |10 9004 InP(001) |0
ndard MCP




7. ZBADANIE WPLYWU OBSZAROW KOHERENTNEGO
ROZPRASZANIA NA PROFIL DYFRAKCYJNY

7.1. Modele zmian sktadu chemicznego w krysztale

modulowanym z obszarami koherentnego rozpraszania

Dwie gtowne przyczyny powodujg powstawanie lateralnych
gradientow sktadu chemicznego w krysztale modulowanym:

1. Zmiana amplitud fal koncentracji indu i/lub fosforu.

2. Zmiana dtugosci obu fal koncentracji.

W pierwszym wypadku zmiany catkowitej ilosci domieszek
moga przebiegac w sposob prawie ciagly, w drugim w sposob
dyskretny, poniewaz dtugosc fali modulacji zmienia sie tylko

przez odjecie lub dodanie petnej ptaszczyzny krystalografi-

cznej.

7.1.1. Gradienty sktadu chemicznego nie powodujace

zmian dtugosci fali modulaciji

W pracy przyjeto zatozenie, ze dla matej objetosci krysztatu
modulowanego obowigzuje ograniczony rozktad normalny
amplitud fal koncentracji indu i fosforu; wowczas liczba tych
obszarow w ktorych, koncentracje domieszek przyjmujq
wartosci: dla indu - ¢, , dla fosforu - ¢, wyrazona jest w

nastepujacy sposob:

(D(q,cp) = l'(c'_c/,),\'l exp| - l(,\: -%,) B(3-%,)| 7.1)
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gdzie ¥=(c.c,), % =(csc,) jest wektorem wartosci

oczekiwanych, B macierza kowariancji [54,55], I'( c, et
pewng funkcjg ograniczajaca, Ng statg normalizacyjna.

Funkcje ograniczajgcg wprowadza sie gtownie ze wzgledu
na koniecznoS¢ wyeliminowania obszaréw, w ktorych
wystepujg nie fizyczne koncentracje domieszek. Jest ona

postaci:

Jl iy Ce SO RE - N E SRS
r((l.([.)'—"1

Odla ¢ <¢,,, b ¢ >¢ (7.2)

Im I mx

; . PN
lub (,’,, <(/'an lub = ¢

p e
przy CZym Cimin, Cimax, Cpmin, Cpmax StAnowig wyzej wspommniane
liczby ograniczajgce koncentracje odpowiednio indu oraz
fosforu | ustalajgce wtasciwe im obszary zmiennosci.

Poniewaz rozwazane gradienty domieszek wystepujg w
dwoch oddzielnych podsieciach o i 3, to uzasadnione jest za-
tozenie, ze ¢, oraz c, moga bycC traktowane jak zmienne nieza-
lezne; wtedy macierz B redukuje sie do postaci:

il oGy
| 0 et

, (7.3)

gdzie 4 jest odchyleniem standardowym amplitudy koncentra-
cji indu, a o, odchyleniem standardowym amplitudy koncentra-
cji fosforu.

W rozpatrywanym wypadku rozktad domieszek przybiera

postac jawna;

, [ (c-ca) (e,=c)
¢ ——c"(,,c'p—c'p(,):[(c,,cp)N(, exp| — 3 for e (7.4)

2 &, o
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W dalszej czesci pracy zaktada sie, ze dla objetosci catego
krysztatu modulowanego rozktad obszarow koherentnego

rozpraszania mozna wyrazi¢ jako sume wazong;

n=N m=M

‘{’(c, ,cp) = Z Z AanCD(q i A "po‘,,,). (75)

n=1 m=l

gdzie N i M sg liczbami naturalnymi, A, liczbg rzeczywistg
proporcjonalng do czestosci wystepowania obszardéw ze sred-
nig koncentracjg indu con, a Bm liczbg proporcjonalng do
czestosSci pojawiania sie obszarow ze srednig koncentracjg
fosforu cpom. Dla trojsktadnikowej supersieci InGaAs/InP wzor

(7.5) redukuje sie do:

n=N n=N

(e, )= A,®(c - c,(,'n> => A,I(c )N, exp

naw] n=1

(7.6)

16 ~Cioa) ‘
= O\,

Przyjeta postac rozktadu jest dostatecznie ogdlna | jedno-
cze$nie wygodna do obliczen numerycznych.

Dla koniecznej, ze wzgleddw strukturalnych, charakteryzacji
rozktadu koncentracji indu mozna postuzyC sie jej Srednig
wartoscig oraz wariancja.

Srednia warto$¢ koncentracji indu w krysztale modulo-
wanym dla przyjetego rozktadu V¥ opisana jest za pomocg

wyrazenia:

Bl S (7.7)
2
natomiast wariancja koncentracji indu zawierajgca informacje

o0 Srednim odchyleniu od wartosci $redniej zdefiniowana

zostata w nastepujacy sposob:
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o’ (¢)=E(¢ ~Ec) =E(¢)-E(c). (7.8)

W rozdziale 3.2 wprowadzono pojecie prawdopodobienstwa
P(,k) wystapienia w krysztale obszaru koherentnego rozpra-
szania z koncentracja indu ¢/ oraz fosforu cpk.

Dla rozpatrywanej trojskfadnikowej supersieci cpk=0 w obje-
tosci InGaAs oraz cpk = 1 w objetosci InP w zwigzku z tym:
P(j.k)=P(j,conct.)=P(j).

Niech ¢ = min(c, ,) bedzie najmniejszym odchyleniem stan-
dardowym wzietym pod uwage w wyrazeniu (7.6) a K >3 liczbg
catkowitg, wtedy:

E(yw= e g+ Ji0 ), (7.9)
gdzie 6 =c/Koraz -M<j<M.

Powyzsza definicja P(j) zapewnia, przy duzym K,
dostatecznie geste probkowanie rozktadu prawdopodo-
bienstwa ¥(c,), niezbedne do doktadnego dopasowania profilu
teoretycznego do doswiadczalnego.

Wyrazenie 3.3 dla catkowitego natezenia promieniowania
rentgenowskiego pochodzacego od krysztatu po przyjeciu
proponowanego modelu rozktadu obszarow koherentnego
rozpraszania i metody jego probkowania przyjmujg forme

ostateczna;
[ o, ) = SR 0, EEe )=

=M
Y Wy + iIOW @, 6e.€ ) = (8.10)

j=M n=A\

Z Z A,T(c, )N, L\pl

M n=1 | 1

(7,'7” T /_(i),,, ‘ './((l), o, ¢ HC 0 )

|J\—
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Jw.0,c c,) moze tu oznaczal natezenie promieniowania

rentgenowskiego zaréwno dla krysztatu na ptaskim, jak i
ustopniowanym podtozu.

Powyzszy wzér jest podstawg procedury numerycznej
wykorzystywanej do otrzymywania teoretycznych profili dyfrak-
cyjnych dla krysztatu modulowanego InGaAs/InP, w ktérym
gradienty koncentracji domieszek sg spowodowane tylko
zmiang amplitudy fali koncentracji indu.

Ind w krysztale modulowanym InGaAs/InP znajduje sie
zarbwno w objetoSci warstwy pojedynczej InGaAs, jak i
warstwy InP, natomiast gal jedynie w InGaAs. W krysztale
amplitudy fal koncentracji indu - ¢, i galu - ¢4 zwigzane sg w

nastepujacy sposob:

¢, =

l—c dla warstwy InGaAs
(7.11)

0 dla warstwy [nP

C =

4

l — ¢ dla warstwy InGaAs
' : 2

| dla warstwy InP

Jednoczesnie w objetosci InP  koncentracja indu moze
zmieniac€ sie tylko na skutek zmiany dtugosci fali modulacji
sktadu chemicznego, efekt jest wiec obecnie pomijany. W
danym obszarze koherentnego rozpraszania catkowite liczby
atomow indu i galu, dla ustalonego ksztattu i dtugosci fali
modulacji, zwigzane sg ze soba, zaleznoscig liniowg. Wynika
stad, ze do analizy biezgcego problemu wygodniej jest
postugiwac sie amplitudg fali koncentracji galu.

Zatozono normalny rozktad amplitudy galu z obszarem

zmiennosci Cgmax - Cgmin = 0.013, co stanowi 2,8% jego
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wartosci $redniej wynoszace] Cq = 0,463. Caty obszar
zmiennosci podzielono w ten sposeb, zeby c; = Gy
+0,0000%j, -14<j<14, (6=0,00005). Dla kazdego | policzono
rentgenowski profil dyfrak-cyjny, zaktadajac:

1. Liczbe ptaszczyzn sieciowych w warstwie pojedynczej
InGaAs réwng 220.

2. Liczbe ptaszczyzn sieciowych w warstwie przejsciowe]
InGaAs/InP réwng 2, materiat warstwy przejsciowej - jedna
ptaszczyzna InAs i jedna ptaszczyzna InAsy sPg s.

3. Liczbe ptaszczyzn sieciowych w warstwie InP rowng 100.

4. Liczbe ptaszczyzn sieciowych w warstwie przejsciowe;
InP/InGaAs réwng 2, materiat warstwy przejsciowej - jedna
ptaszczyzna Ing s37Gagp 463P 1 jedna ptaszczyzna
INo 537Gap 463AS0 5P0 5.

5. Catkowitg grubos¢ krysztatu modulowanego réwng
dziesieciu dtugosciom fali modulacji sktadu chemicznego.

6. Catkowitg koherencje miedzywarstwowg n = 1

Jako zmienny parametr charakteryzujgcy rozktad normalny
amplitudy fali koncentracji galu przyjeto jego odchylenie
standardowe i zmieniano je w granicach od 1 10 do 300 10° .
Dia wartosci odchylen standardowych z tego przedziatu
obliczano stosujac procedure numeryczng (wzér 7.10)
rentgenowski profil dyfrakcyjny 1(0,6). (0=0, klasyczne skano-
wanie 6/260). Nastepnie mierzono szerokosci potowkowe skia-
dowych profilu, a wiec reflekséw satelitarnych | refleksu
gtéwnego.

Stwierdzono, ze:



1. Stosunki intensywnosci sktadowych profilu ulegajg
zmianom w bardzo niewielkim stopniu

2. Szerokosci potowkowe refleksow satelitarnych i refleksu
gtdwnego sg réwne.

3. Szerokosci potébwkowe sktadowych profilu rosng wraz ze
wzrostem wartosci odchylenia standardowego rozktadu
Otrzymane wyniki prezentowane sg w tabeli 7.1
Tabela 7.1 ZaleznoS¢ szerokoSci potowkowych pikow dyfrak-
cyjnych od wielkosci odchylenia standardowego rozkfadu

normalnego amplitudy fali koncentracji galu.

Odchylenie Wspotczynnik Szerokosci Wzgledne
standardowe zmiennosci rozkiadu | potowkowe pikow | szerokosci
rozktadu *10° *10* farc. sec] poléwkowe
1 0,51 18 1,0

10 &1 1815 1.1

50 254 21,6 1,2

70 35,6 25,2 1.4

90 45,8 32,4 1,8

110 59,9 36,0 250

130 66,1 39,6 202

150 76°3 46,8 2,6

170 86,4 54,0 2,0

190 96,6 576 352

210 106,8 61,2 3

230 116.,9 68,4 3.8

240 122,0 72,0 4.0

250 1271 75,6 4.2

270 8723 el 44

280 14238 82,8 46

290 147 4 86,4 4.8

300 115285 90,0 5,10

Wzgledna szerokoSC potowkowa,

zdefiniowana jako

stosunek rozwazanej szerokosci potéwkowe] do szerokosci
potdbwkowej otrzymanej dla profilu dyfrakcyjnego idealnego
krysztatu modulowanego (ze statg amplitudg fali koncentracji w
cate] objetosci), jest najbardziej odpowiednig miarg posze-
rzenia refleksu (ostatnia kolumna tabeli) poniewaz nie zalezy

od catkowitej grubosci krysztatu modulowanego.
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Podobnie wygodnie] jest postugiwac sie wspotczynnikiem
zmiennosci, zdefiniowanym jako iloraz odchylania standardowego
do wartosci Sredniej (druga kolumna tabeli), niz samym odchy-
leniem standardowym, szczegolnie gdy badane zjawisko ksztattuje
sie na niejednakowym poziomie przecietnym.

W dalszej czesci pracy wykorzystywana bedzie wiasnie ta miara
rozproszenia rozktadu.

Na rysunkach 7.1 - 7.4 prezentowane sg profile dyfrakcyjne
odpowiadajace wspotczynnikom zmiennosci rozktadu o warto-
sciach rownych odpowiednio 0,51, 55,9, 106,8 oraz 152,5.

Wykres 7.5. przedstawia zaleznoS¢ wzgledne] szerokosci
potowkowej sktadowych profilu dyfrakcyjnego od wspédiczynnika

zmienno$ci rozktadu amplitudy fali koncentracji galu.

7.1.2. Gradienty sktadu chemicznego powodujace zmiane

dtugosci fali modulacji

Analogicznie do rozumowania prezentowanego w poprzednim
podrozdziale, przyjeto =zatozenie, ze w niewielkie] objetosci
krysztatu obowigzuje ograniczony rozktad normalny dtugosci fali
modulacjl sktadu chemicznego. Liczba obszardw koherentnego
rozpraszania, w ktérych dtugosc fali modulacji przyjmuje wartosc z
przedziatu <A A+dA>, wyraza sie zatem:

i
(—")l (7.11)

O(A)=T(A)M,exp 5

gdzie I'(A) jest funkcjg ograniczajaca, a My statg normalizacyjna.
Funkcje T'(A) wprowadza sie z tych samych powodow, dla

ktorych wprowadzono funkcje 1'( ¢, ,Cp), i ma ona postac:
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(1 dla A, <A<A

imn max

Lfise 0 dia AYA_. lub A(A .-

max min

(7.12)

Amax - Amin UStala obszar zmiennosci rozktadu.
W celu koniecznego uogoélnienia przyjmuje sie, ze dla catej

objetosci krysztatu obowigzuje rozktad postaci:
=0
W(A):ZC‘jd)(A—AOJ)' (7.13)
f=|

gdzie K jest liczbg naturalng, a C, jest liczbg rzeczywisty
proporcjonalng do czestosci wystepowania obszarow koherentnego
rozpraszania o Sredniej dtugosci fali modulacji Ag,. Srednia
dtugosc fali modulacji i jej wariancja sg definiowane analogicznie
do7.717.8.

Zmiana dtugosci fali modulacji sktadu chemicznego w oczywisty
sposéb pocigga za soba zmiane sktadu chemicznego w obszarze
koherentnego rozpraszania w ktérym obowigzuje.

Gdy o=min(c,;) jest najmniejszym odchyleniem standardowym
wystepujacym w wyrazeniu (7.13) i 6=c/K, gdzie K jest dostatecznie
duzg liczba naturalng, to wyrazenie:

P(j)="P(A, + jO) (7.14)
gdzie | jest liczbg catkowitg (-N<j<N) zapewnia dostatecznie geste
probkowanie rozktadu prawdopodobienstwa Y(A), niezbedne do
doktadnego dopasowania teoretycznego | doSwiadczalnego profilu.

Po przyjeciu proponowanego modelu rozktadu obszaréw
koherentnego rozpraszania i metody probkowania, wyrazenie 3.3

dla catkowitego natezenia promieniowania rentgenowskiego

pochodzgcego od krysztatu, przyjmuje postac:
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Hw,0 Zl( Hw,0,A) = Z‘P(A +6)J(@,0,\)

C ‘[(Am + j6)’
2 U.'\,/c2

(708

J=N k=K

Z Z(,'k [(A)M, exp

/((0,0,/\)

Zatozono, ze wspotczynniki C, w 7.13 podlegajg rozktadowi

normalnemu i przyjeto jego postac graniczng;
D(A-Ag) = 3(A-Ao)

W obszarze zmiennosci:

Aomax - Aomn = 992,233A - 910,043A = 82,194
stanowigcym 8,6% Sredniej dtugosci fali modulacji, rownej
951,138A, jest 15 mozliwych do realizacji dtugosci Ay

Przyjeto, ze fale modulacji w stosunku do fali stanowigce;
dominante rozktadu skracajg sie, lub wydtuzajg rownomiernie czyli
0 jedng ptaszczyzne sieciowg po stronie InGaAs i po stronie InP
jednoczesnie.

W ten sposob otrzymano 15 wektorow modulacji sktadu
chemicznego roznigcych sie dtugoscig. Dla kazdego z nich
obliczono rentgenowski profil dyfrakcyjny zaktadajac:

1 Wiasciwg danemu wektorowi koncentracji liczbe ptaszczyzn
sieciowych w warstwie pojedynczej InGaAs zawartg w przedziale
od 213 de 227

2 Liczbe ptaszczyzn sieciowych w warstwie przejsciowe]
InGaAs/InP réwng 2, materiat warstwy przejsciowej - jedna
ptaszczyzna InAs i jedna ptaszczyzna InAsy sPg s.

3. Wtasciwg danemu wektorowi koncentracji liczbe ptaszczyzn
sieciowych w warstwie pojedynczej InP zawartg w przedziale od 93
do 107
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4. Liczbe ptaszczyzn sieciowych w warstwie przejsciowej
InP/InGaAs réwng 2, materiat warstwy przejSciowej - jedna
ptaszczyzna Ing s37Gag 463P 1 jedna ptaszczyzna
INg 537Ga0 463AS0 5Po 5.

5. Catkowitg grubos¢ krysztatu modulowanego réwng dziesieciu
dtugosciom fali modulacji sktadu chemicznego.

6. Petng koherencje miedzywarstwowg n = 1

W celu wyeliminowania pewnej liczby zmiennych parametrow
utrudniajacej ewentualne porownania zatozono Identyczny jak w
poprzednim podrozdziale ksztatt fali modulacji oraz materiaty i
liczby ptaszczyzn warstw przejsciowych.

Parametrem charakteryzujacym rozktad normalny wspodtczyn-
nikow C, proporcjonalnych do czestoSci wystepowania obszarow
koggherentnego fOZPraszania o sredniej dtugosci fali modulacji Ag, jest
jego odchylenie standardowe ,. Zmieniano je w granicach od 1A
do 50A. Dla kolejnych wartosci odchylen standardowych z tego
przedziatu obliczano, stosujac odpowiednig procedure numeryczng
(wzdr 7.15) rentgenowski profil dyfrakcyjny. Mierzono szerokosci
potdwkowe sktadowych profilu o indeksach od -4 do +4.

Stwierdzono, ze:

1. Stosunki intensywnosci sktadowych profilu nie zmieniajg sie

2. Nie zmienia sie szerokosc potowkowa refleksu gtownego.

3. Szerokosci potowkowe pozostatych sktadowych profilu rosng
wraz ze wzrostem wartosci odchylenia standardowego rozkfadu
normalnego tym szybciej im wieksza jest wartos¢ bezwzgledna
indeksu.

Otrzymane wyniki zawiera tabela 7.2
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Tabela 7.2 Zaleznos¢ wzglednych szerokosci potowkowych
sktadowych profilu dyfrakcyjnego o indeksach +4,+3,+2,+1,0 od
wartosci odchylenia standardowego rozktadu dfugosci fali modulacji

Sktadu chemicznego.

Jdchyjiemie I Wzgledne szerokosci potowkowe pikow
stanidand, ‘EEEEmEsE] 0 indeksach
0 +1 +2 +3 +4

0,00105 1,00 1,00 1,00 1,00 1,00
; 0,00525 1,00 1,00 1,03 1,05 1,08
: 0,00841 1,00 1,00 1,08 1,15 1,20
0 0,01052 1,00 1,00 1,18 1,29 1,41
2 0,01267 1,00 1,00 1,24 1,51 1,60
4 0,01473 1,00 1,00 1,31 1,64 1,83
6 0,01685 1,00 1,01 1,40 1,80 2,03
0 0,02099 1,00 1,02 1,58 2013 2,35
5 0,02631 1,00 1,10 1,70 2.28 2,84
0 0,03155 1,00 1,18 1,79 2,50 3,10
5 0,03680 1,00 1,19 1,87 2,65 3,34
0 0,04231 1,00 1,20 1,95 27 3,54
0 0,05269 1,00 1,20 2,00 2,80 3,62

Na rysunkach 7.6 - 7.9 prezentowane sg profile dyfrakcyjne
odpowiadajace  wspoiczynnikom  zmiennosci rozktadu o
wartosciach rownych 0,00105, 0,01052, 0,02099 oraz 0,04231.
Wykresy 7.10a,b,c,d ilustrujg zalezno$¢ wzglednej szerokosci
potdbwkowej skiadowych profilu dyfrakcyjnego od wspoétczynnika

zmiennosSci rozktadu dtugosci fali modulacji.
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7.1.3. Efekty zwigzane ze zmiang ksztattu fal koncentracji

Pomimo, ze celem pracy nie jest badanie zjawisk zwigzanych ze
zmiang ksztattu fali modulacji sktadu chemicznego, dla petnej
analizy wptywu obszaréw koherentnego rozpraszania na rentgeno-
wski profil dyfrakcyjny, nalezy wspomnie¢ o mozliwosci wystgpienia
takiego gradientu sktadu chemicznego, ktory wynika z rdznic
pomiedzy warstwami przejsciowymi powstatymi na granicy warstw
pojedynczych.

Warstwy przejSciowe mogg tworzy¢ sie wskutek pewnej
bezwtadnosSci uktadu reaktora juz podczas wzrostu lub zjawiska
dyfuzji miedzywarstwowej.

Objetosci takich warstw (interfejsy) sg bardzo mate - rzedu kilku
odlegto$ci miedzyptaszczyznowych .

Niezaleznie od przyczyn, ktdre wywotaty powstanie warstw
przejsciowych mozna je opisac jedynie przez przyjecie innego niz
prostokatny ksztattu fal koncentracji.

W podrozdziatach 7.1.1 i1 7.1.2 fala podstawowa charakteryzuje
sie dwiema ( patrzac od powierzchni swobodne] krysztatu)
szczgtkowymi warstwami przejsciowymi:

1. warstwy pomiedzy InGaAs i InP ztozonej z dwdch ptaszczyzn
sieciowych - jednej ptaszczyzny InAs i jednej ptaszczyzny

INAS 5P s.

2. warstwy pomiedzy InP i InGaAs utworzonej przez dwie
ptaszczyzny - jednej Ing s37Gag 43P i jednej Ing s37Gag 453AS80 5P s.

Dla ograniczenia liczby parametrow i zapewnienia mozliwosci
porownan zatozono, ze warstwa przejSciowa pomiedzy InP i

InGaAs pozostaje w catej objetosci krysztatu niezmienna,
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natomiast warstwa pomiedzy InGaAs i InP ulegata dekompozycji
polegajacej na zmianie ksztaltu fali koncentracji arsenu od
przypadku czysto prostokatnego - zerowa grubos¢ warstwy
przejsciowej do sytuacji gdy w warstwie wystepujg 4 ptaszczyzny
sieciowe. Fala koncentracji galu pozostaje niezmienna i ma ksztatt
prostokatny, identyczny z zatozonym w podrozdziatach 7.1.117.1.2.

W przyjetym do symulacji modelu krysztat modulowany ztozony
jest z obszarow koherentnego rozpraszania w ktorych wystepujg
nastepujace warstwy przejSciowe pomiedzy InGaAs i InP :
1. catkowity brak warstwy - grubo$é warstwy 0 A
2. warstwa utworzona przez jedng ptaszczyzne InAs i jedng
plaszczyzne INAsg sPg s - grubo$¢ warstwy 6,13738 A
3. warstwa utworzona przez jedng ptaszczyzne InAs, jedng
ptaszczyzne InAsg 75Po 25, jedna ptaszczyzne InAsg sPo 5, jedng
pltaszczyzne INASg 25Pg 75 - grubos$¢ warstwy 9,11676 A

Na rysunku 7.11a prezentowany jest teoretyczny profil
dyfrakcyjny obliczony dla pierwszej] warstwy przejsciowe] , rysunki
7.11b,c pokazujg profile dla warstw drugiej i trzeciej.

Wszystkie symulacje prezentowane w tym podrozdziale przepro-
wadzone zostaty dla:
1. Liczby ptaszczyzn sieciowych w warstwie pojedynczej InGaAs
rowne) 220.
2. Wiasciwej danej warstwie przejsciowej liczbie ptaszczyzn
sieciowych zawartej w przedziale od O dla warstwy pierwszej do 4
dla trzeciej.
3 Liczby ptaszczyzn sieciowych w warstwie pojedynczej InP réownej
102 dla pierwszej warstwy przejsciowej, 100 dla drugiej i 98 dla

trzeciej.



4. Liczby ptaszczyzn sieciowych w warstwie przejsciowe]
InP/InGaAs rownej 2, materiatu warstwy przejsciowej - jednej
ptaszczyzny Ing s37Gag 463P 1 jednej ptaszczyzny

INg 537Ga0p 463AS0 5Po 5.

5. Catkowitej gruboséci krysztatu modulowanego rownej pieciu
dtugosciom fali modulacji sktadu chemicznego (dla zachowania
ciggtosci profilu dyfrakcyjnego)

6. Petnej koherencji miedzywarstwowej n =

Ponizej prezentowany jest ideogram warstw przejsmovwch

Warstwa Warstwa Warstwa

prze;sc:owa - prze;sc:owa - & prze;sc:owa 3:

InGaAs InGaAs . !nGaAs

NSRRI R A A AR O,

InGaAs 2 InAs

_InAsgsPos ’nASo 75Po 25

Zaiozono ze nabard2|ej prawdopodobna'warstwa przejscnowa wqi
Krysztale jest warstwa druga, a obszary koherentnego rozpraszania
w ktorych wystepujg warstwy pierwsza i trzecia sg dwukrotnie mnigj
liczne niz obszary =z najbardziej prawdopodobng warstwg
przejsciowy.

Teoretyczny profil dyfrakcyjny otrzymany dla tego krysztatu
prezentowany jest na rys. 7.12). Wzgledne szerokosci potdwkowe

sktadowych profilu sg identyczne i wynosza srednio 1.41
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Rys. 7.11a) Teoretyczny profil dyf-
rakcyjny dla krysztatu z pierwsza
warstwa przejsciowq.
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Rys. 7 11c) Teoretyczny profil dyf-
rakcyjny dla krysztalu z trzecig
warstwa przejsciowa
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Rys. 7.11b) Teoretyczny profil dyf-
rakcyjny dla krysztatu z drugg
warstwa przejsciowa
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Na podstawie otrzymanych rezultatow stwierdzono, ze zmiana
jako$ci i ksztattu warstwy przejSciowej w zasadniczy sposob
wptywa na stosunki intensywnosci sktadowych profilu.

Dla krysztatu ztozonego z obszaréw koherentnego rozpra-
szania obserwuje sie rdéwnomierne poszerzenia sktadowych
profilu podobnie, jak w wypadku zmian amplitudy fali

koncentragji.

7.2. Wnioski wynikajace z przyjetych modeli

niejednorodnosci skfadu chemicznego

Przyczyny powodujgce powstawanie lateralnych gradientow
koncentracji domieszek mozna podzieli¢ na dwie grupy.

Do pierwszej zalicza sie te, ktére nie powodujg zmian dtugosci
fali koncentracji, do drugiej zas te, ktore takie zmiany powoduja.
Na podstawie przyjetych modeli wiasciwych do opisu zjawiska i
przeprowadzonych symulacji stwierdzono podstawowe roznice
pomiedzy zmianami profilow dyfrakcyjnych zachodzacymi w obu
wypadkach.

Analiza modelu, w ktdbrym mogq zachodzi¢ prawie ciggte
zmiany catkowite] iloSci domieszek w poszczegolnych obszarach
koherentnego rozpraszania i nie dopuszczajgcego zmian dtugosci
fal koncentracji prowadzi do wniosku, ze szerokosci potowkowe
refleksu gtéwnego i reflekséw satelitarnych sg identyczne dla
danego odchylenia standardowego rozktadu amplitudy galu i
indu. Wraz ze wzrostem wartosci tego odchylenia tak szerokosc
potdbwkowa refleksu gtownego jak i wszystkie szerokosSc

refleksow satelitarnych powiekszajg sie.



Wynika to z faktu, ze zmiany amplitud fal koncentracji w istotny
sposob wptywajg na Srednig statg sieci obszaru koherentnego
rozpraszania. Dla przyjetego w podrozdziale 7.1.1 obszaru
zmiennosci  amplitudy galu $rednia stata sieci ulegata
sukcesywnym zmianom od warto$ci 1,4668A do 1,4686A. Efekt
ten pocigga za sobg zmiane wspoétrzednych 6, srodkéw ciezkosci
wszystkich sktadowych profilu obliczonego dla danej wartosci

amplitudy fali koncentracji galu zgodnie z prawem Bragga:

A = arc si n(—i—)
o a4

W  konsekwencji promieniowanie rentgenowskie ugiete w
roznych obszarach trafiajgc do licznika niejednoczesnie powoduje
rownomierny wzrost szerokosci potowkowych  wszystkich
sktadowych profilu dyfrakcyjnego.

Dla modelu, w ktorym zachodzg dyskretne zmiany catkowitej
Ilosci domieszek spowodowane zmiang dtugosci fal koncentracii
szerokos¢ potowkowa refleksu gtownego pozostaje stata, a
szerokosci pozostatych sktadowych profilu zwiekszajg sie tym
bardziej im wieksza wartos¢ bezwzgledna ich indekséw, w funkciji
rosnacego odchylenia standardowego rozktadu dtugosci fali
modulacii.

Ta wtasnoS¢ wynika z faktu, ze zatozone zmiany dtugosci fali
nie powodujg zmian s$redniej statej sieci w danym obszarze
koherentnego rozpraszania. Przyktadowo: dla przyjetego w
podrozdziale 7.1.2 obszaru zmiennosci dtugosci fali modulacji
wartos¢ $redniej statej sieci pozostaje stata i wynosi 1.4678A.
Poniewaz wspotrzedne Srodkéow ciezkosci refleksow gtéwnych

zalezg tylko od Sredniej state] sieci, to w oczywisty sposob

()



pozostajg one state dla kazdej dtugosci fali modulacji, a to nie
powoduje powstania poszerzen.

Zupetnie inaczej okreslane sg wspodtrzedne Srodkdow cigzkosci
0, refleksow satelitarnych:

8, =0,+ —M
Acosf,
gdzie / jest indeksem refleksu satelitarnego, 6, wspotrzedng
srodka ciezkosci refleksu gtdwnego, A dtugoscig fali modulacji
sktadu chemicznego.

Z powyzszego wyrazenia wynika, ze zmiana dtugosci fali
modulacji pocigga za sobg zmiane wspotrzednych Srodkow
ciezkosci refleksow satelitarnych proporcjonalng do bezwzgledne;
wartosci ich indekséw.

W konsekwencji w rozpatrywanym wypadku szerokosc
potdwkowa refleksu gtdwnego pozostaje stata, a szerokosci
potowkowe refleksow satelitarnych rosng tym szybciej im wieksza
wartos¢ bezwzgledna ich indeksow.

Efekty zwigzane ze zmiang ksztattu fal koncentracji domieszek
w mozna zaliczy€ do grupy pierwszej czyli uznac je za zwigzane z
lateralnymi gradientami sktadu chemicznego, ktére nie powodujg
zmian dtugosci fali koncentracji. Rzeczywiscie dla zatozonego w
7.1.3 modelu krysztatu Srednia dtugosc¢ fali modulacji wynosi
951,096 A, a odchylenie standardowe tylko 0,3 A natomiast
srednia stata sieci zmienia sie w dos¢ szerokich granicach od
1,4674 A dla pierwszej warstwy przejsciowej do 1,4681 A dla
trzeciej. Powodujac wystgpienie réwnomiernych poszerzen

wszystkich sktadowych profilu.



8.WYNIKI EKSPERYMENTALNE

Do analizy realnej struktury krysztatu modulowanego nie-
zbedna jest doktadna rejestracja profilu dyfrakcyjnego
wybranego wezta sieci odwrotnej.

Poniewaz nie stwierdzano dezorientacji monokrysztatu
podtozowego to pomiary wykonano w otoczeniu refleksu
400 InP w taki sposdb, zeby wektor dyfrakcji pozostawat
rownolegty do wektora falowego fali modulacji odlegtosci

miedzyptaszczyznowych.

8.1. Sposobb prezentacji wynikow

W literaturze najczesciej [19,41,56] profile rentgenowskie
dla krysztatbw modulowanych prezentowane sg z
zastosowaniem skali logarytmicznej na osi rzednych.
Postepowanie takie uzasadnione jest przede wszystkim
koniecznoscig jednoczesnego pokazania bardzo duzych i
bardzo matych natezen pikdw dyfrakcyjnych, jednak ksztatt
pikow jest czeSciowo zaburzony 1 zbyt mocno zaznaczajg
sie efekty podniesienia tta dyfraktogramu spowodowanego
bardzo silnym refleksem pochodzacym od krysztatu
podtozowego.

W pracy profile dyfrakcyjne sg prezentowane konsekwen-
tnie w przewazajgcej liczbie przypadkow z wykorzystaniem
skali pierwiastkowej, ktora pozwalajac ukazywac jednocze-
Snie mate i duze natezenia w mniejszym stopniu deformuje

ksztatty pikdw. Dyfraktogramy sg normowane co oznacza,



ze skala dobrana jest w taki sposdéb, zeby najsilniejsze
natezenie maksymalne piku miato wartos¢ rowng jednosci.
Normowanie dyrfaktogramoéw utatwia porownywanie ich z
normowanymi  dyfraktogramami teoretycznymi,  ktdre
oczywiscie sg rowniez prezentowane w skali pierwiaskowe;.
W celu obliczania parametréw pikdw dyfrakcyjnych
korzystano ze skali liniowej. Poszczegdlne piki bylty za
pomocg procedury graficznej wycinane z petnego profilu, a
w nastepnej kolejnosci mierzono ich szerokosci potow-
kowe, natezenia maksymalne, wspotrzedne Srodkow

ciezkosci itp.

8.2. Eksperymentalne profile dyfrakcyjne badanych

krysztatow

Na rysunkach 8.1-8.4 prezentowane sg eksperymentalne
profile dyfrakcyjne dla krysztatow 1, 2a, 2b oraz 3.

W przypadku krysztatow 1, 2a i 2b (rys8.1-8.3) bardzo silny
refleks 004 pochodzacy od podioza InP natozyt sie
catkowicie na refleks gtéwny supersieci.

Ze wzgledu na niekorzystny stosunek intensywnosci
(refleks odpodtozowy ma intensywno$¢ maksymalng o dwa
rzedy wielkoSci wiekszg niz refleks gtéwny) oraz prawie
catkowite pokrywanie sie wspdtrzednych Srodkéw ciezkosci,
proba komputerowego rozplatania obu natozonych pikow
nie data zadowalajgcych rezultatow. W zwigzku z tym

zdecydowano si¢ na usuniecie z profilu waskiej centralne;
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Rys. 8 1) Eksperymentalny profil dyfrakcyjny otrzymany dla krysztatu |
widoczne refleksy satehitamme o indeksach -6 do +6 . Refleks 004 InP oraz refleks
glowny supersiect zostaly z profilu usunigte.
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Rys. 8 2) Eksperymentalny profil dyfrakcyjny dla krysztatu 2a, widoczne retleksy
satehtamme o indeksach -7 do +7. Refleks 004 InP oraz refleks
glowny supersieci zostaty z profilu usunigte.
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refleksy satelitamme o indeksach -6 do +6. Refleks 004 InP oraz refleks
glowny supersieci zostaly usuniete.

1.00

v |
|
0.75
i g
0.50

| \ / .
0.25 ARl e e

0,01
62.80

T o \\Mr>
63.30 63.55 63.80
20 [deg|
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czesci w taki sposob, zeby nie naruszy¢ profildw sgsiednich
sktadowych (refleksow satelitarnych o indeksach +1i-1).
Pokrywanie sie Ssrodkow ciezkosci refleksu podtozowego
InP i refleksu gtdwnego sSwiadczy o doskonatym dopaso-
waniu sieciowym pomiedzy krysztalem modulowanym i
podtozowym (obie sieci dopasowane sg koherentnie).
Rentgenowski profil dyfrakcyjny dla krysztatu 3 (rys.8.4)
ma inny charakter. W tym wypadku procedura rozplatania
naktadajgcych sie pikow data zadowalajace rezultaty i na
rysunku prezentowany jest kompletny profil dyfrakcyjny
krysztatu modulowanego zawierajacy refleks gtéwny usytu-
owany w jego centrum.

Parametry, charakteryzujgce profile takie jak: maksy-
malne intensywnosci oraz szerokosci potdwkowe (FWHM)
refleksow satelitarnych o indeksach -4 do +4 (w tej konwen-
cji refleks gtdbwny ma indeks 0) zamieszczone sa w tabeli 2
Tabela 8.1. Parametry charakteryzujgce rentgenowskie

profile dyfrakcyjne.

Indeks | Krysztal 1 Krysztal 2a Krysztal 2b Krysztal 3
refleksu
o R« e Gl | [F | Joux @i
-4 5 W2 6 86.4 V 93,6 2 4500
-3 3 61,0 4 82,8 4 90,0 | 41 4
-2 9 &l 2 I} 756 11 88,2 5 432
-1 84 @2 83 75,6 64 77 37 SONG
0 X X X 100 41.4
1 100 61,2 100 75 .6 100 7556 20 5946
2 80 59.6 7 75,6 5 84.6 10 39.6
) 6 G2 4 81,0 7 86.4 1 41 4
4 ] Gl 5 84.6 5 5.4 2 41.4

Szerokosci potdwkowe refleksow satelitarnych podane sg w

sekundach katowych, a natezenia w jednostkach wzglednych




9. OKRESLENIE REALNEJ STRUKTURY
KRYSZTALOW

W kazdym przyypadku okres$lenie realnej struktury bada-
nego krysztatu modulowanego polega na dopasowaniu
okreslonego zbioru parametréw dla ktérych zachodzi
mozliwie najlepsze dopasowanie profilu teoretycznego i
profilu eksperymentalnego.

Prezentowane w dalszej czesci rozdziatu rezultaty otrzy-
mano przy zastosowaniu trzystopniowej procedury obli-
czeniowej, polegajacej na.

1. Znalezieniu parametréw fal modulacji sktadu chemi-
cznego - galowej i arsenowej, ktore sg falami wystepujacymi
w dominujgcej liczbie obszarow koherentnego rozpraszania
wystepujacych w krysztale; osiggna¢ nalezy zgodnosc
potozen srodkow ciezkosci | maksymalnych intensywnosci
wszystkich sktadowych profilu, a wiec reflekséw satelita-
rnych i refleksu gtdwnego. Takie fale koncentracji sg falami
podstawowymi. Do tego celu wykorzystano program WSL
[57,58].

2. Przyjeciu adekwatnych rozktadow galu/indu oraz ewen-
tualnie arsenu/fosforu w krysztale - w ten sposdb otrzymuje
sie zbidr fal koncentraciji, ktérych ksztatt | dtugos¢ rozktadajg
sie w pewien okreslony sposéb wokot parametrow fal
podstawowych, te fale bedg nazywane falami wtérnymi. Dla

kazdej fali wtornej oblicza sie profil dyfrakcyjny.
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3. Stosowaniu odpowiednich procedur opisanych w
rozdziale 7 w celu znalezienia profilu teoretycznego
odpowiadajgcego realnej strukturze obszarow koherentnego
rozpraszania, otrzymanego przez dodawanie profilow odpo-
wiadajacych fali podstawowej i falom wtornym mnozonych
przez liczby majace interpretacje prawdopodobienstw znale-
zienia w krysztale obszaru koherentnego rozpraszania, w
ktorym koncentracje sktadnikow sg dokfadnie takie, jakie
wynikajg z parametrow przyjetej fali koncentracji. W tym
wypadku dgzy sie do otrzymania identycznego ksztattu i
szerokosci potéwkowych sktadowych profilu obliczonego |
profilu doswiadczalnego.

Oczywiscie, postepowanie opisane powyzej, ze wzgledu
na duzg liczbe parametrow, moze by¢ - bez dodatkowych
przestanek - bardzo trudne lub niemozliwe do wykonania.

Dla uzyskania dodatkowych informacji wykonano opisane
w rozdziale 6 procesy technologiczne 2a i 2b.

Na rysunkach 9.1 i 9.2 przedstawiono natozone na siebie
profile eksperymentalne krysztatdbw 2a i 2b i profile
teoretyczne, otrzymane dla odpowiadajgcych im fal
podstawowych.

Wykresy koncentracji galu i arsenu odpowiadajgce fali
podstawowej z procesu 2a prezentowane sg na rys. 9.3, fali
podstawowej dla procesu 2b na rys. 9.4, a parametry obu fal

zawiera tabela 9.1.
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Rys. 9.1) Profil eksperymentalny (krzywa zewngtrzna) 1 profil teoretyczny
odpowiadajacy podstawowej fali modulac)i sktadu chemicznego dla krysztalhu
Z procesu 2a.
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Rys. 9 2) Profil eksperymentalny (krzywa zewngtrzna) 1 teoretyczny
odpowiadajacy podstawowe) fali modulacy sktadu chemicznego dla
krysztatu z procesu 2b.
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Tabela 9.1 Parametry podstawowych fal modulacji dla

krysztatow z procesow 2a i2b

Nr procesu | Liczba ptaszezyzn Liczba plaszczyzn sieciowych | Liczba plaszczyzn
sieciowych InGaAs warstwy przejsciowej InGaAsP | sieciowych InP

70 - Ing s26Gay a74As | 1 - Ing 53Gay 47A80 3P0 7 46 - InP
63 - Ing s06Gag 474As || - Ing 5p6Gag 474AsosPys |42 - InP

Dtugo$¢ podstawowej fali modulacji sktadu chemicznego
dla krysztatu 2a wynosi 343,306A, a 2b 310,943 A

Analiza danych zamieszczonych w tabeli i zmian dtugosci
fali modulacji wskazuja, ze:
a) catkowita dtugosc fali modulacji maleje w kierunku prze-
ptywu gazow z szybkoscig -0,36664/mm:
b) grubos¢ obszaru InGaAs maleje w kierunku przeptywu
gazobw z szybkoscig -0,2333 A/mm, a grubos$¢ obszaru InP z
szybkoscig - 0,1333A/mm:
c) stosunek grubosci InGaAs/InP nie ulega zmianie;
d) liczby proporcjonalne do catkowitej ilosci atoméw roz-
wazanych pierwiastkbw malejg na dystansie 35 mm
odpowiednio:arsenu z 70,3 do 63,5, galu z 32,9 do 29,862,
indu z 84,1 do 76,138, a fosforu z 46,7 do 42,5, co daje
procentowe wahania tych wielkosci odpowiednio:

As - +51%, Ga-+ 4,8%,In-+497%, P-+471%

Przy zatozeniu, ze zmiany parametrow fal modulacji majg
charakter powtarzalny, tzn., ze odpowiednie gradienty sg
state w objetosci reaktora, mozna przewidzie¢, w jakich,
odpowiednio wezszych, granicach moga sie one zmieniac

dla pojedynczej prébki o okreslonych rozmiarach.




Biorac pod uwage podpunkty a-e, mozna wiec zatozycC, ze
dla prébki otrzymanej w procesie bez obrotu stolika:

- dtugos¢ fali modulacji moze ulegac zmianom nie
wiekszym niz +1 ptaszczyzna;

- stosunek grubosci obszarow InGaAs i InP pozostaje
staty;

- zmiany catkowitej liczby atomow mogaq osiggnac
najwyzej: arsenu +2,55%, galu +2,4%, indu +2,49%, fosforu
+2,35%.

Powyzsze wnioski w sposob znaczacy ograniczajg mozli-
wosci zmiany podstawowych parametrow strukturatnych
uzywanych do dopasowania profildw teoretycznego i eks-
perymentalnego i powoduja, ze cate przedsiewziecie, choc
trudne, jest mozliwe do realizacji.

Krysztat pochodzacy z procesu 1 traktowany jest jako
doskonaty (bez dodatkowej struktury obszaréw koheren-
tnego rozpraszania). Do takiego podejScia sktaniajg dwa
fakty: technologiczny - krysztat otrzymano stosujac
trzykrotnie szybsze obroty stolika, wiasnie w celu
ujednorodnienia sktadu chemicznego, i strukturalny - jak
wskazuje porownanie szerokosci potéwkowych zamieszczo-
nych w tabeli 8.1, omawiany krysztat ma sktadowe profilu o
najmniejszych  szerokosciach  potdwkowych  prawie
identycznych z przewidywanymi przez kinenatyczng teorie
dyfrakcji promieni rentgenowskich.

Profile teoretyczny 1 eksperymentalny odpowiadajace

procesowi 1 prezentowane sg na rys 9.5, a porownawcze
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Rys. 9.5) Profil eksperymentalny 1 teoretyczny dla krysztatu z procesu 1.
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zestawienie szerokosci potdbwkowych, potozen Srodkow
ciezkosci i maksymalnych intensywnoSci wynikajgcych z
eksperymentu, a takze teoretycznych, dla refleksow
satelitarnych o indeksach +2, +1, znajduje sie w tabeli 9.2
Rysunek 9.6 przedstawia profile fal koncentracji dla

Krysztatu 1.

Tabela 9.2. Zestawienie paramertow wybranych sktadowych

eksperymentalnego i teoretycznego profilu dyfrakcyjnego

dla krysztatu z procesu 1

Maksymalne
natgienie
0.09
62,624 0.07
62,957 0.84
62960 0.76
63617 1 00
63,618 1,00
£3.952 0.08
itepretyczme 000 603 6354 0,06

Zadowalajace dopasowanie profili dla krysztatu z procesu
1 otrzymano dla fali modulacji sktadu chemicznego, ktorg
mozna zapisac nastepujaco:

60 Ing 534Gap 466AS + 1INAS + 46 InP.

Krysztat z procesu 3, pomimo ze byt obracany w czasie
wzrostu, charakteryzuje sie profilem dyfrakcyjnym o
wiekszych od przewidywanych teoretycznie szerokosciach

potowkowych skfadowych profilu. Dodatkowo daje sie
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Rys. 9.7) Profil eksperymentalny ( zewnetrzna krzywa)i teoretyczny
odpowiadajgcy podstawowej falt modulacyi sktadu chemicznego dla
Krysztatu z procesu 3.
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rowniez tatwo zauwazyc (rys.8.4) asymetrie poszczegolnych
refleksow satelitarnych.

Te fakty przemawiajg za probg zbadania jego ewentualnegj
struktury obszarow koherentnego rozpraszania przy
zatozeniu, ze obszar dopuszczalnej zmiennosci parame-
trow bedzie znacznie ograniczony w stosunku do obszaru
przyjetego dla krysztatbw z proceséw 2a i 2b. Profil
eksperymentalny i profil teoretyczny, odpowiadajgcy podsta-
wowej fali modulacji dla krysztatu z procesu 3 przedsta-
wione sg narys.9.7.

Wykresy podstawowych fal koncentracji prezentowane sg
na rysunku 9.8, a parametry fali modulacji zamieszczone sg

ponizej:

220 Ing 537Gag 463AS +1 INAs + 1 INAS g5 P g5 +100 InP +

+ 1 Ing 537Gap 463P +1 INg 537Ga0,463AS 05 Po s .

9.1. Okreslenie realnej struktury krysztatu 2a

9.1.1 Zbior wtoérnych fal koncentracji

Biorac pod uwage, przestanki szczegétowo omowione
powyzej zatozono, ze:

1. Wartosc¢ fali koncentracji galu w krysztale 2a moze
zmienia¢ sie w granicach od wartosci minimalnej 0,462 do
maksymalnej 0,472, Te zmiany dotyczg pierwszych
siedemdziesieciu ptaszczyzn fali koncentracji galu |

poniewaz koncentracje galu i indu zwigzane sg zaleznoscia:



Cin = 1 - Cga, W SPOSOb oczywisty wyznaczajg granice zmian
wartosci amplitudy fali indowej na tych ptaszczyznach.

2. Dilugosc¢ fali modulacji zarowno galowo-indowej, jak
rowniez arsenowo-fosforowej moze zmieniaC sie w

granicach +1 ptaszczyzna sieciowa.

Nalezy zwr6ci¢ uwage na to, ze skracanie fali Ga-In od
strony InGaAs powoduje zubozenie obszaru, ktorego
dotyczy, w gal oraz ind jednocze$nie, wydtuzenie zas
powoduje wzbogacenie rozpatrywanego obszaru galem i
indem. Natomiast skracanie omawianegj fali koncentracji od
strony InP powoduje zubozenie obszaru tylko w ind,
wydtuzenie powoduje wzbogacenie tez tylko indem. W
analogiczny sposdb skracanie fali As-P od strony InGaAs
zuboza obszar w arsen, wydiuzanie za$ wzbogaca i w
koncu, skracanie fali As-P powoduje zubozenie obszaru w
fosfor, a wydtuzenie jej jest przyczyng wzbogacenia obszaru
fosforem.

Opisane powyzej wtasnosci fal koncentracji wptywajg na
ustalenie sie wynikowych rozktaddéw catkowitych ilosci
atomow rozpatrywanych pierwiastkow w krysztale, wyzna-
czajq tez ich wartosci srednie i wspotczynniki zmiennosci
uzywane do podania koncowej charakterystyki realne;
struktury badanego krysztatu.

Wyznaczenie zbioru wtérnych fal koncentracji dla omawia-
nego krysztatu polegato na podzieleniu zakresu zmiennosci
amplitudy fali koncentracji galu na 10 czesci, co 0,001 |
przyjeciu mozliwosci skracania/wydtuzania fali o jedng

ptaszczyzne sieciowg od strony InGaAs i od strony InP.

,,,,,



Otrzymano 50 fal koncentracji, zarowno galowo- indowych,
jak i arsenowo fosforowych, podzielonych na pie¢ grup:
a) grupa, oznaczona symbolem (0,0), w ktore] catkowita
liczba ptaszczyzn sieciowych jest identyczna jak w fali
podstawowej;
b) grupa, oznaczona symbolem (0,-1), w ktorej catkowita
liczba ptaszczyzn sieciowych jest o jedng mniejsza niz w fali
podstawowej i skrécenie fali zachodzi od strony InP;
C) grupa, oznaczona symbolem (0,+1), w ktorej catkowita
liczba ptaszczyzn sieciowych jest o jedng wieksza niz w fali
podstawowej i wydtuzenie fali zachodzi od strony InP;
d) grupa, oznaczona symbolem (-1,0), w ktérej catkowita
liczba ptaszczyzn sieciowych jest o jedng mniejsza niz w fal
podstawowej i skrocenie fali zachodzi od strony InGaAs;
e) grupa, oznaczona symbolem (+1,0), w ktorej catkowita
liczba ptaszczyzn sieciowych jest o jedng wieksza niz w fali
podstawowej | wydtuzenie fali zachodzi od strony InGaAs;
Dla kazdej fali obliczono catkowite liczby galu, arsenu, indu
oraz fosforu w obszarach, ktdérych dotycza dane fale.
Nastepnie dla kazdej} z nich policzono teoretyczny
dyfrakcyjny profil rentgenowski (uzywajgc progamu WSL).
Poniewaz przyjeta maksymalna zmiana wartosci amplitudy
fali koncentracji galu w obszarze InGaAs (na siedem-
dziesieciu ptaszczyznach fali podstawowej) zmienia catko-
witg liczbe galu od 32,34 do 33,04, czyli o nie catg jednosc,
natomiast np. skrocenie o jedng ptaszczyzne od strony InP
powoduje zmniejszenie catkowitej liczby fosforu z 46,7 do

457, czyli o wartos¢ wieksza od jednosci (podobnie jest w



przypadku As i P), to w celu unikniecia zbyt duzych skokow
catkowitych liczb In, As, P w krysztale przyjeto zatozenie, ze
obszary ze zmieniong dtugoscig fali koncentracji sg cztery
razy mnigj liczne od tych, w ktdérych nie zachodzi zmiana

dtugosci fali.

9.1.2. Profil teoretyczny

W celu znalezienia profilu teoretycznego, dopasowanego
do eksperymentalnego, wykonywano szereg prob
symulacyjnych polegajacych na dodawaniu do siebie
otrzymanych profili dyfrakcyjnych z wagami majacymi
Interpretacje prawdopodobienstwa znalezienia w krysztale
obszaru koherentnego rozpraszania z falg koncentracji galu
I arsenu dokfadnie takg, jak przyjeta do obliczenia danego
profilu dyfrakcyjnego.

Obliczenia przebiegaty w nastepujacy sposob:

1. Tworzono profil dyfrakcyjny sktadajacy sie z profilu fali o
statej w stosunku do podstawowej dtugosci fali dla dane;
koncentracji Ga z zatozonego poprzednio przedziatu,
oznaczenie - [X,,0,0] , nastepnie dodawano do tego profilu
profile policzone dla fal z tg samg koncentracja galu, lecz
pochodzgce z grup (0,-1), (0.+1), (-1,0), (+1,0), zgodnie z
przyjetym zatozeniem te profile byly zmniejszane 4 razy,
otrzymywano wiec profil, ktéry zgodne z przyjetg konwencjg
mozna zapisac nastepujaco:

P, = [X,,0,0]+1/4[X,,0,-1]+1/4[X,,0,+1]+1/4[X,,-1,0]+1/4[X, ,+1,0].

(!
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Rys. 9.9) Profil doswiadczalny (krzywa przerywana) 1 teoretyczny (krzywa
clagta z widocznymi oscylacjami) dla krysztatu z procesu 2a.
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,, Rozkiad Ga proces 2a Rozktad As proces 2a

¢
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Rys. 9.10a) Rozktad calkowitej 1losci Rys.9.10b) Rozklad catkowitej ilosci
galu w krysztale z procesu 2a. arsenu w krysztale z procesu 2a.

Rozktad In proces 2a Rozktad P proces 2a

e+

83.0 83.5 840 845 850 855

45.7 46.7 47.7

Rys 9.10¢) Rozktad catkowite) 1losci Rys 9 10d) Rozklad catkowitej 1losci
mdu dla krysztatu z procesu 2a. fosforu dla krysztatu z procesu 2a.



2. Tworzono profil teoretyczny bedgcy kombinacjq liniowg
profili P, otrzymanych dla kolejnych warto$ci koncentracji
galu z rozwazanego zakresu:
Pt = Ay X+ Ay Xot Az X+ X4As + ...+ XsAs + X6As.

Znalezienie wiasciwego profilu teoretycznego polegato na
dobraniu liczb A, O<i<11, ktdére majgc interpretacje
prawdopodobienstw wystapienia w krysztale obszarow
koherentnego rozpraszania z koncentracjg, galu w InGaAs
doktadnie rowng X,, stuzg do obliczania wynikowych rozkia-
dow catkowitych iloSci rozpatrywanych pierwiastkow w
krysztale oraz wyznaczenia ich wartosci srednich |
wspotczynnikdw zmiennoSci.

Profile teoretyczny | eksperymentalny dla krysztatu z
procesu 2a prezentowane sg na rys.9.9, zestawienie zas
znalezionych wspdtczynnikdw A, 1 odpowiadajgcych im

koncentracji galu X, w tabeli 9.3.

Tabela 9.3. Zestawienie wspofczynnikow A, dla krysztatu z

procesu 2a

X; | 0.462 | 0.463 | 0.464 | 0.456 | 0.466 | 0.467 | 0.468 | 0.469 | 0.470 | 0.471

Al 0,0457 | 0,0523 | 0,0784 | 0,0915 | 0,0784 | 0,1045 | 0,1307 | 0,1961 | 0,1307 | 0,0915

Na rysunkach 910 a), b), c), d) przedstawiono rozktady
catkowitych liczb galu, arsenu, indu i fosforu w krysztale 2a.
Tabela 9.4 zawiera zestawienie wartoSci Srednich |

wspodtczynnikdw zmiennosci dla tych pierwiastkow.
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Rys 10 14) Profil teoretyczny (krzywa przerywana) 1 eksperymentalny (krzywa
clagta z widocznymi oscylacyaimni) dla krysztatu z procesu 2b
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Tabela 9.4. Wartosci Srednie i wspofczynniki zmiennosSci
galu, indu arsenu i fosforu w krysztale 2a
' |Ga As In P

wartosc srednia 32,781 70.3 84,218 46.7
wspotczynnik zmiennosci | 0,00912 0,0071 0,0088 0,0135

9.2. Okreslenie realnej struktury krysztatu 2b

9.2.1. Zbiér wtérnych fal koncentracjii profil

teoretyczny

Wyznaczenie zbioru wtérnych fal koncentracji dla krysztatu
z procesu 2b przebiegato identycznie jak opisane powyzej, z
tg roéznicg, ze wartos¢ amplitudy fali koncentracji galu w
krysztale 2b moze zmienia¢ sie w granicach od wartosci
minimalnej 0,470 do maksymalnej 0,479. Te zmiany
dotyczg pierwszych sze$cdziesieciu trzech ptaszczyzn fali
koncentracji galu w objetosci InGaAs, pozostate zatozenia
byly takie same.

Profile teoretyczny i eksperymentalny dla krysztatu z
procesu 2b prezentowane sg na rys.9.11, zestawienie zas
znalezionych wspoétczynnikdw A; i odpowiadajgcych im

koncentracji galu X, w tabeli 9.5.

Tabela 9.5. Zestawienie wspofczynnikow A, dla krysztatu z

procesu 2b

X;10.47010471|0472|1047310.474|10475 (0476 [0477 |0478 :_'0:.479

A, 0,011 | 0,014 | 0,035 | 0,071 0,099 0,142 10,213 |0,184 |0,142 |0,085
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Rozktad Ga proces 2b Rozktad As proces 2b
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ys.9.12a) Rozktad catkowitej ilosci Rys.9.12b) Rozktad catkowitej 1losci
alu w krysztale z procesu 2b. arsenu w probce z procesu 2b.

Rozktad P proces 2b

e - 2R

© = N W bAhb OO

74.82 7543 76.08 76.73 77.33 41.5 43.5

ys.9 12¢) Rozktad catkowitej 1losci  Rys 9.12d) Rozktad catkowitej ilosci
du w krysztale z procesu 2b. fosforu w probee z procesu 2b.



Na rysunkach 9.12 a), b), ¢), d) przedstawiono rozktady
catkowitych liczb galu, arsenu, indu i fosforu w krysztale 2b.
Tabela 9.6 zawiera zestawienie warto$ci Srednich |

wspodtczynnikdw zmiennosci dla tych pierwiastkow.

Tabela 9.6. Wartosci Srednie i wspolczynniki zmiennoSci

galu, indu arsenu i fosforu w krysztale 2b

Ga As In P

wartos¢ srednia 29,981 163,5 76,019 |42,5
wspoiczynnik zmiennosci | 0.0089 |0.0099 |0.0076 [0.0148

9.3. Okreslenie realnej struktury krysztatu 3

9.3.1. Zbior wtornych fal koncentracji i profil

teoretyczny

Poniewaz krysztat 3 podlegat obrotom podczas wzrostu,
przy wyznaczaniu zbioru wtérnych fal koncentracji przyjeto
zatozenie, ze obszary ze zmieniong dtugoscia fali
koncentracji nie wystepujg w nim. Oznacza to, ze grupy (0,-
1), (0.+1), (-1,0), (+1,0) nie sg brane pod uwage., w zwigzku
z tym profil dyfrakcyjny P, = [X, ,0,0] zalezy jedynie od
amplitudy galu w objetosci InGaAs.

Poza tym postepowanie byto identyczne jak poprzednio.

Przyjeto, ze wartos¢ amplitudy fali koncentracji galu w
krysztale 3 moze zmienia¢ sie w granicach od wartosci

minimalnej 0,458 do maksymalne] 0,467. Te zmiany
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Rys 9.13) Profil eksperymentalny (linia przerywana) 1 teoretyczny (hima ciagla)
dla krysztatu z procesu 3.
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Rys 9 14) Rozklady galu oraz indu dla krysztalu otrzymanego w procesie 3
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dotyczg pierwszych 222 ptaszczyzn fali koncentracji galu w
objetosci InGaAs

Profile teoretyczny i eksperymentalny dla krysztatu z
procesu 3 prezentowane sg na rys. 9.13, zestawienie za$
znalezionych wspotczynnikdw A, i odpowiadajgcych im

koncentracji galu X, w tabeli 9.7.

Tabela 9.7. Zestawienie wspofczynnikow A, dla krysztatu z

procesu 3
X, |0.458 |0.459 0460|0461 0462 |0.463 |0.464 |0465 |0.466|0.467
An 0,0233 10,0291 10,0330 (0,0970 [0,1747 10,2427 | 0,1844 [0.1165 |0,0621 | 0.0368

Na rysunku 9.14 przedstawiono rozktad catkowitych liczb
galu, arsenu, indu i fosforu w krysztale 3. Tabela 9.8
zawiera zestawienie wartoSci Srednich i wspotczynnikow

zmiennosci dla tych pierwiastkow.

Tabela 9.8. Wartosci Srednie i wspofczynniki zmiennosci

galu, indu arsenu i fosforu w krysztale 3

Ga As In p

wartos¢ srednia 102,78 [221.8 2204l

|
wspotczynnik zmiennosci 0,0049 00023 |0 0




9.4. Miara niejednorodnosci i wspétczynnik

doskonatosci krysztalu modulowanego

W celu utatwienia dogodnego i szybkiego porownywania
otrzymanych wynikédw wprowadza sie dwa korespondujace
ze sobag parametry: miare niejednorodnos$ci krysztatu - & i
wspotczynnik jego doskonatosci x =1 - &.

Miarg niejednorodnosci krysztatu jest liczba:

R \/é‘??u 32 52{\ + 5?}1 s 5?’

dGa, Oas, On, Op $g wspotczynnikami zmiennosci rozktadu
odpowiedniego pierwiastka w objetosci krysztatu modulo-
wanego. Wartos¢ & = 0 otrzymuje sie dla idealnego
krysztatu | wtedy wspotczynnik doskonatosci przyjmuje
wartos¢ réwng jednosci.

Proponowana metoda umozliwia réwniez obliczenie
koncentracji danego pierwiastka w krysztale, zdefinio-
wanych jako stosunek catkowitej liczby atomow danego
pierwiastka do liczby wszystkich atomow tworzacych
krysztat.  Postugiwanie sie koncentracjami pozwala
dokonywac poréwnan pomiedzy krysztatami modulowanymi
roznigcymi sie dtugoscia fali modulacji sktadu chemicznego,
a takze grubosciami i jako$cig ewentualnych warstw
posrednich. Tabela 9.9 zawiera zestawienie koncentracji
arsenu, galu, indu, fosforu 1 odpowiednie wspotczynniki
zmiennos$ci wyznaczone dla badanych krysztatow, jak
rowniez obliczone miary niejednorodnosci i wspotczynniki

doskonatosci.



Tabela 9.9) Koncentracie As, Ga, In, P, miary

niejednorodnosci i wspotczynniki doskonatosci badanych

krysztatow.

Atomy | Krysztat 1 Krysztal 3 | Krysztat 2a | Krysztal 2b
konce wsp. | konce wsp. |konce | wsp. |konce wsp.
ntracja | zmien | ntracja |zmien | ntracja|zmien | ntracja | zmien

nosci nasci nosci nosci
Ga 0,1301 0,0| 0,1584 0,0049( 0,1401| 0,0091| 0,1414 | 0,0089
As 0,2837 0,0} 0,3418| 0,0023| 0,3004| 0,0071| 0,2995| 0,0099
In 0,3676 0,0| 0,3408 0,0{ 0,3599| 0,0088 | 0,3586 0,0076
P 0,2139 0,0| 0,1590 0,0 0,1996 | 0,0135| 0,2005| 0,0015

miary 0,0 1,0| 0,005 0,995| 0,019| 0,981 0,021 | 0,979

= ; :

r:ilzlsekonn.l a € & € : € é €

Poroéwnanie miar niejednorodnoSci i wspodtczynnikow

doskonatosci zamieszczonych w tabeli, a obliczonych przy
zastosowaniu proponowanej metody, daje jasny obraz
roznic wystepujgcych pomiedzy porownywanymi krysz-
tatami.

Krysztat pochodzacy z procesu 1, wytworzony z
zastosowaniem szybkich obrotow stolika, posiada wspot-
czynnik doskonatosci réwny jednosci i moze byC uwazany
za doskonaty monokrysztat modulowany.

Krysztaty 2a i 2b, otrzymane w tym samym procesie
technologicznym bez obrotow stolika, majg najmniejsze |
niewiele roznigce sie wspotczynniki doskonatosci wynoszg
one odpowiednio dla krysztatu 2a - 0,981 dla 2b - 0,979.
Poréwnanie tych wielko$ci moze prowadzi¢ do wniosku, ze
krysztat znajdujacy sie w reaktorze od strony wlotu gazéw
roboczych jest nieco lepszy od krysztatu ustawionego po

stronie przeciwnej.



Krysztat 3 otrzymany w procesie z zastosowaniem obrotow
charakteryzuje sie wspoétczynnikiem doskonatosci rownym
0,995 i moze by¢ uwazany za znacznie lepszy od krysztatow
Z2a i 2.

9.5. Wnioski dotyczace prezentowanej metody
okreslania reainej struktury pétprzewodnikowych
krysztatbw modulowanych

9.5.1. Hipotezy

Metoda okres$lania realnej struktury krysztatow modulo-
wanych oparta zostata na nastepujacych hipotezach:

1. Pomimo dazenia do laminarnego przeptywu gazéw
roboczych w reaktorze w czasie wzrostu krysztatu wystepujg
gradienty stezen sktadnikow gazowych spowodowane
sukcesywnym ubytkiem materialu w wyniku procesu
osadzania, powodujgce powstawanie lateralnych gradien-
tow sktadu chemicznego w objetosci krysztatu.

2. Lateralne gradienty sktadu chemicznego powodujg
podziat objetodci krysztatu na obszary o rdéznych rzutach
gestosci elektronowe] na wybrang ptaszczyzne, i zgodnie z
zatozeniami kinematycznej teorii dyfrakcji promieniowania
rentgenowskiego, zostajg zerwane zaleznoSci fazowe
pomiedzy promieniowaniem odbijanym przez sasiednie
obszary.

3. Zaleznos¢ predkosci wzrostu krysztatu od stezenia

gazdbw roboczych powoduje powstanie obszardw w



krysztale w ktérych sg rézne dtugosci fali modulacji sktadu
chemicznego.

4. W matej objetosci krysztatu modulowanego zaréwno
amplitudy fal koncentracji indu i fosforu jak i dtugosci fal
modulacji sktadu chemicznego podlegajg ograniczonemu
rozktadowi normalnemu.

Powyzsze hipotezy zostaty pozytywnie zweryfikowane w

eksperymencie.

9.5.2. Ograniczenia i doktadnos¢ metody

Ograniczenia dotyczg jedynie przyjetych obszarow

zmiennoéci dtugosci fali modulacji i amplitud domieszek
poniewaz zostaly one okreslone eksperymentalnie dla
danego reaktora i zrédet gazéw roboczych. Nie mozna
wykluczyC, ze zastosowanie alternatywnych zrédet gazow
moze w istotny sposob zmienic te wielkosci.

Ocena dopasowania profilu teoretycznego i eksperymen-
talnego jest arbitralna, przy czym w pierwszym etapie nalezy
osiggna¢ mozliwie najlepsza zgodno$¢ dopasowania
wspotrzednych Srodkdw ciezkosci i maksymalnych natezen
dla fal podstawowych czyli dokfadnie okreslic zarowno
ksztatt (w sensie sktadu chemicznego warstwy przej$ciowej)
jak i dtugoS¢ oraz amplitude najczesciej wystepujacej w
krysztale fali modulaciji.

Obliczany profil dyfrakcyjny wykazuje niejednakowg
czutoSC na zmiany poszczegdlnych parametrow struktural-

nych, stad rozna doktadnos¢ ich wyznaczania.



Srednia dtugo$¢ fali modulacji sktadu chemicznego,
odpowiedzialna za odlegtosci w skali 26 pomiedzy srodkami
ciezkosci refleksdw satelitarnych, okreslana jest z
doktadnoscig 0,3%.

Srednia w objetoéci krysztatu modulowanego odlegtosé
miedzyptaszczyznowa rownolegta do wektora falowego fali
modulacji, odpowiedzialna za potozenia wszystkich sSrodkdw
ciezkosci sktadowych profilu, okreSlana jest z doktadnoscig
0,3%.

Srednia amplituda fali koncentracji danego pierwiastka,
odpowiedzialna zarébwno za wartoS¢ Sredniej state
sieciowej, S$rednig dtugo$¢ fali modulacji i stosunki
maksymalnych natezen poszczegdlnych sktadowych,
wyznaczana jest z doktadnosciag 0,2%.

Catkowita liczba danego pierwiastka w krysztale (liczba
proporcjonalna do catkowitej iloéci atoméw tego pierwiastka
w objetosSci krysztatu modulowanego) okre$lana jest z
doktadnoscig do 0,5% zas koncentracja z doktadnos$cig nie

mniejszg od 1%.

9.6. Wnioski koncowe

Oparta na analizie wptywu obszardw koherentnego
rozpraszania na rentgenowski profil dyfrakcyjny metoda
okreslania realnej struktury potprzewodnikowych krysztatdw
modulowanych pozwala okreslac srednie wielkosci istotnych
tak z technologicznego jak i strukturalnego punktu widzenia

parametrow, tak wiec:
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1. dtugosci fali modulacji sktadu chemicznego,

2. odlegtosci miedzyptaszczyznowej w Kierunku wzrostu,

3. amplitudy fali koncentracji danego pierwiastka,

4. wartosci i wspotczynnikdw zmiennosci galu,arsenu, indu,
fosforu,

5. jakosci i grubosci warstwy posredniej.

Na podstawie wyznaczonych wartosci powyzszych para-
metrow, oraz postugujac sie wspoétczynnikami doskonato$ci,
pozwala na wnioskowanie o jakosci wytworzonego krysz-
tatu. Mozna wiec ewentualnie, modyfikowa¢ warunki tech-

nologiczne i osiggac zaktadane rezultaty [59].



PODSUMOWANIE

Celem pracy bylo zastosowanie techniki wysokorozdzielczej
dyfraktometrii rentgenowskiej i rozwiniecie kinematycznej teorii
dyfrakcji dla zbadania wptywu obszarow koherentnego
rozpraszania na rentgenowski profil dyfrakcyjny krysztatow z
modulacjg sktadu chemicznego.

Opracowany materiat eksperymentalny sktada sie z profili
dyfrakcyjnych poétprzewodnikowych krysztatdow modulowanych
(InGa)As/InP zwiazkéw A"BY zarejestrowanych przy pomocy
skonstruowanego, w tym celu, wysokorozdzielczego dyfrakto-
metru rentgenowskiego. Badane krysztaty, wytworzone w
ITME metodgq MOCVD, roznity sie technologicznymi
parametrami wzrostu i diugoscig fali modulacji sktadu
chemicznego.

Wyniki eksperymentalne zinterpretowano w oparciu o wnioski
wynikajgce z zaproponowanego w pracy modelu nieidealnego
krysztatu z modulacjg sktadu chemicznego i opracowang
numeryczng metode symulacyjng oraz wtasne procedury
obliczeniowe, ktére na podstawie danych eksperymentalnych
pozwalajg na odtwarzanie profili dyfrakcyjnych.

Zaprezentowano statystyczne modele rozktaddw istotnych
strukturalnych parametrow takich jak: dtugosc¢ fali modulacji
sktadu chemicznego, amplitud fal koncentracji i rozmiarow
interfejsow. Szczegdlowo przeanalizowano wptyw rozkiadow

tych parametrow na rentgenowski profil dyfrakcyjny.
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Stosujac metode symulacji profili dyfrakcyjnych okreslono i
poréwnano realne struktury badanych krysztatbw modulowa-
nych. Oceniono przydatno$¢ i zakres stosowalnosci metody.
Stwierdzono, ze metoda pozwala okre$lac¢ érednLe parametry
strukturalne takie jak: dtugo$¢ fali modulacji sktadu
chemicznego, koncentracje pierwiastka danego typu,
amplitudy fal koncentracji, rozmiary i sktad chemiczny
interfejsu oraz wyznacza¢ ich wspotczynniki zmiennoSci.
Doktadno$¢ metody silnie zalezy od wptywu jaki wywierajg
wymienione parametry na profil dyfrakcyjny jednak w zadnym
przypadku nie byta mniejsza od 1%.

Podczas realizacji niniejszej pracy otrzymywane wyniki byty
sukcesywnie publikowane w czasopismach o zasiegu
miedzynarodowym [10], [21], [22], [24], [61] i w krajowych [23],
[43], przez wystgpienia na konferencjach miedzynarodowych
[59], [62], [63), [64], krajowych [65-69], a rowniez w formie
wyktadu [20].
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