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OBRAZOWANIE STRUKTURY DEFEKTOWEJ
KRYSZTALOW POLIZOLUJACEGO GaAs
POPRZEZ ANALIZE RELAKSACYJNYCH

PRZEBIEGOW FOTOPRADU Z ZASTOSOWANIEM
ODWROTNEGO PRZEKSZTALCENIA LAPLACE’A

Michat Pawtowski?, Pawet Kaminski!, Roman Koztowski', Michat Kozubal?,
Jarostaw Zelazko?

Metode niestacjonarnej spektroskopii fotopradowej z wykorzystaniem odwrotnego
przeksztatcenia Laplace’a (ILT PITS) zastosowano do obrazowania struktury defek-
towej monokrysztatéw pétizolujacego GaAs. Zoptymalizowano oprogramowanie
umozliwiajace tréjwymiarowa wizualizacje temperaturowych zmian statych czasowych
niestacjonarnych przebiegéw fotopradu. Do wyznaczania parametréw centréw defek-
towych na podstawie przebiegu linii grzbietowych fatd odpowiadajacych termicznej
emisji nosnikéw fadunku zastosowano aproksymacje neuronowa. Zobrazowanie
struktury defektowej otrzymano w wyniku natozenia obrazu wiasciwosci centréw
defektowych uzyskanego za pomoca odwrotnego przeksztatcenia Laplace’a na obraz
prazkéw widmowych uzyskany metoda korelacyjna.

1. WPROWADZENIE

W celu obrazowania struktury defektowej materiatdw poétizolujacych metoda
niestacjonarnej spektroskopii fotopradowej (PITS), zaimplementowanej w rozwija-
nym w ITME unikalnym systemie pomiarowym, realizowane sa dwa procesy: proces
rejestracji niestacjonarnych przebiegéw fotopradu w szerokim zakresie temperatur
(akwizycja danych pomiarowych) oraz proces przetwarzania tych przebiegdw w
posta¢ obrazu struktury defektowej.

Algorytmem najszerzej stosowanym obecnie do przetwarzania relaksacyjnych
przebiegdw fotopradu w posta¢ widmowa jest procedura korelacyjna [1]. W wyniku
jej dziatania relaksacyjne przebiegi fotopradu zarejestrowane w réznych temperatu-
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rach, przeksztatcane sa w widma dwuwymiarowe w postaci powierzchni ztozonej
z wielu widm jednowymiarowych dla réznych wartosci okien szybkosci emisji.
W widmach dwuwymiarowych termiczna emisja nosnikow tadunku z centréw de-
fektowych widoczna jest w postaci podtuznych fatd. Rzuty ich linii grzbietowych
na ptaszczyzne wyznaczona osiami temperatury, szybkosci emisji okreslaja tem-
peraturowe zaleznosci szybkosci emisji nosnikéw tadunku opisywane réwnaniem
Arrheniusa [2] w postaci:

E
er (T) = AkTZexp(— kB—Tkj @)

Parametry tego rownania: stata A, =vyo, (o, - przekroj czynny na wychwyt,
y - stata materiatowa) i energia aktywacji E_, okreslaja wiasciwosci k-tego rodzaju
centrow defektowych, wspotczynnik k;, jest stata Boltzmana.

Zgodnie z procedura korelacyjna niestacjonarne przebiegi fotopradu i(t,T)
zarejestrowane po wylaczeniu oswietlenia prébki w réznych temperaturach T,
przeksztatcane sa w zbior G jednowymiarowych widm SKg(T), dla ustalonych wartosci
okien szybkosci emisji € 9= 1..G, zgodnie z réwnaniem:

Sig(T)=Li(tyg T )=i(tyy, T)I /15(T) )

gdzie: I (T) jest wartoscia fotopradu w momencie wytaczenia oswietlenia , zas warto-
Scit,, it, sa punktami czasowymi, w ktorych probkowane sa relaksacyjne przebiegi
fotopradu. Punkty t, i t, okreslaja okno szybkosci emisji €y dla ktérego wyznaczane
jest jednowymiarowe widmo korelacyjne SKg(T).

Wartos¢ temperatury, dla ktérej okno szybkosci emisji e rowne jest szybkosci
emisji e, nosnikow fadunku z centrow defektowych, wyznaczana jest z warunku
determinujacego maksimum widma dS, / dT = (dS,/de,)(de /dT) = 0. Najczesciej
przyjmowany jest stosunek t, /t, =3 i okno szybkosci emisji wynosi wowczas e,
= 1.23/‘[1g = 3.69/tzg. Widma jednowymiarowe SKg(T) sa nastepnie sktadane w forme
dwuwymiarowa S (T.e,).

Gléwna wada procedury korelacyjnej jest jej niska rozdzielczosé¢, w szczegolnosci
w przypadku wystgpowania wielu centréw defektowych o zblizonych wiasciwosciach.
Zaleta jej jest natomiast mata czutos¢ na szumy wystepujace w zarejestrowanych
zanikach fotopradu.

Nowy algorytm, stuzacy do przetwarzania relaksacyjnych przebiegéw fotopradu
w posta¢ widmowa, wykorzystuje odwrotne przeksztatcenie Laplace’a do rozktadu
relaksacyjnych przebiegéw fotopradu, zmierzonych w okreslonym zakresie tem-
peratur, na sktadowe wyktadnicze zwiazane z termiczna emisja nosnikéw tadunku
z poszczeg6lnych centréw defektowych. W wyniku tego przeksztatcenia powstaje
jednowymiarowe widmo Laplace’a, w ktdrym wystepuja ostre maksima okreslajace
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state czasowe poszczegolnych sktadowych wyktadniczych. Zgodnie z przyjetym mod-
elem [2] odwrotnosci tych statych czasowych réwne sa szybkosci emisji nosnikow
tadunku z wykrytych centréw defektowych. Podobnie jak w przypadku dwuwymi-
arowego widma korelacyjnego, mozna utworzy¢ dwuwymiarowe widmo Laplace’a,
sktadajac je z widm jednowymiarowych. W dwuwymiarowych widmach Laplace’a
termiczna emisja nosnikdw tadunku z centréw defektowych manifestuje sie w postaci
bardzo waskich fatd, ktore wizualizowane sa w postaci prazkow widmowych otrzy-
mywanych w wyniku ich rzutowania na ptaszczyzng okreslona wspotrzgdnymi: tem-
peratura i szybkos¢ emisji. Analiza widmowa relaksacyjnych przebiegéw fotopradu
realizowana jest praktycznie za pomoca oprogramowania CONTIN opracowanego
i udostepnionego przez S.W. Provenchera [3-4].

Do wyznaczania parametrow rownania Arrheniusa, opisujacego przebieg linii
grzbietowej fatdy, zastosowano sie¢ neuronowa [2]. W wyniku dopasowania dwu-
wymiarowego modelu neuronowego do ksztattu fatdy na powierzchni widmowej,
parametry te wyznaczane sa bezposrednio na podstawie wartosci wag sieci [2].

W ramach niniejszej pracy przedstawiono nowy algorytm wykorzystujacy
odwrotne przeksztatcenie Laplace’a do analizy niestacjonarnych przebiegow
fotopradu, a takze wiasciwosci sieci neuronowej zastosowanej do aproksymacji
fatd na powierzchni widmowej. Opracowany algorytm zastosowano nastepnie do
badania centrow defektowych w krysztale potizolujacego (SI) GaAs. Parametry
centréw defektowych wyznaczano na podstawie wartosci wag sieci neuronowej
dopasowywanej do kolejnych fatd w dwuwymiarowych widmach Laplace’a. Wyniki
badan znacznie rozszerzaja dotychczasowa wiedze na temat centréw defektowych
w krysztatach SI GaAs.

2. OPISALGORYTMU WYKORZYSTUJACEGO ODWROTNE
PRZEKSZTALCENIE LAPLACE’A DO ANALIZY
NIESTACJONARNYCH PRZEBIEGOW FOTOPRADU

Model matematyczny opisujacy relaksacyjny przebieg fotopradu i(t) za pomoca
transformaty Laplace’a ma posta¢ réwnania catkowego:

i(t)=TSL(eT )exp(—e; t)de; 3)
0

gdzie: S (e,) jest jednowymiarowa funkcja gestosci widma dla ustalonej temperatury
T. Transformata ta umozliwia okreslenie funkcji gestosci widma S (e,) na podstawie
pomiaru relaksacyjnego przebiegu fotopradu i(t) za pomoca odpowiednich algoryt-
mow numerycznych [4-7]. W przypadku idealnym, dla funkcji i(t) ztozonej z wielu
funkcji wyktadniczych, istnieje jednoznaczne rozwiazanie réwnania (2). W przypadku
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danych eksperymentalnych, zawierajacych zaktdcenia i nieznany poziom odniesienia,
liczba funkcji widmowych S (e,) spetniajacych zadane kryterium doktadnosci moze
by¢ bardzo duza, a takze funkcje te moga sie znacznie roznic.

Ze wzgledu na dyskretny charakter danych tworzacych relaksacyjny przebieg
fotopradu, w obliczeniach numerycznych catkowanie w rownaniu (3) zastepuje sie
sumowaniem:

i(t)zglcmsL(eTm )exp(_eTmt) (4)

m=1

gdzie: ¢ sa wspotczynnikami kwadraturowymi wynikajacymi z numerycznego
catkowania, M jest liczba punktow w zbiorze wartosci szybkosci emisji e, 0 granicz-
nych war_toéugch rowm_/ch e, =¢€. .. 16e,=¢€ Powyzszy wzOr mozna zapisaé
w postaci macierzowej jako:

T min T max”

i= K-S, ©)

gdziei= (i, i, ..., i.) jest kolumnowym wektorem danych pomiarowych o R elemen-
tach reprezentujacych relaksacyjny przebieg fotopradu w postaci:

M
i = CnSL(ery )exp(—er t, )+, (6)
m=1

za$ S, = (S;s S, -+ S,,) JESt poszukiwanym kolumnowym wektorem wartosci funkcji
gestosci widma o M elementach oraz ¢, stanowi sktadowa losowa zawarta w danych
pomiarowych. Macierz K o rozmiarach R x M o elementach , ktéra reprezentuje op-
erator catkowy Laplace’a, jest zdefiniowana jako o = exp(-e, t), ktora reprezentuje
operator catkowity Laplace’a, jest zdefiniowana jako:

Tmtr

K = [exp(—ernt, )iy (7)

Nalezy doda¢, ze w celu ograniczenia rozwiazan procedura matematyczna
pozwalajaca na wyznaczenie widma S _wykorzystuje regularyzacje Tichonowa
[4,7]. W procedurze tej widmo S_otrzymywane jest poprzez kompromis pomiedzy
dwoma zadanymi wymaganiami: wartos¢ normy kwadratowej |[KeS, - i[[> musi by¢
minimalna, aby jak najlepiej spetniony zostat warunek (5) oraz posta¢ widma S
musi by¢ ,,najprostsza” z mozliwych, tzn. funkcja S, musi by¢ gtadka i zawiera¢
minimalna liczbg ostrych maksiméw [4]. Formalna miarg braku gtadkosci, a zarazem
regularyzatorem procesu obliczeniowego jest wyrazenie:

€7 max 2 2
d-s
s, = | (de 2L] de; 8)

€1 min T
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w ktorym Q jest operatorem regularyzacji. Przyjecie przez to wyrazenie minimalnej
wartosci zapewnia, ze widmo S_nie zawiera istotnych artefaktow. Oba powyzsze
wymagania oznaczaja, ze widmo S, otrzymywane jest poprzez minimalizacje wartosci
wyrazenia:

P= K-S, — if} + QS|P ©)

w ktérym a jest parametrem regularyzacji [7] i decyduje o stopniu regularyzacji. Jesli
wartosci a sa zbyt mate, wystepuje brak gtadkosci widma S , ktore moze posiadac
sktadowe nie zwiazane z termiczna emisja nosnikéw tadunku z centréw defektowych,
a ponadto otrzymywane rozwiazania moga by¢ niestabilne przy matej zmiennosci
i(t). Jesli z kolei a jest zbyt duze, wowczas otrzymamy stabilne rozwiazania dajace w
wyniku zbyt gtadkie widmo obnizajace rozdzielczos¢ analizy. Rownanie (5) nie jest
wowczas zadowalajaco spetnione i pewna czes$é¢ informacji o centrach defektowych
moze by¢ stracona. Opracowano szereg metod optymalnego doboru parametru
a bazujacych gtéwnie na wiedzy wstepnej (a priori) [4,8]. Metody te bazuja na
zatozeniu, ze funkcja widmowa S, otrzymywana w wyniku przeksztatcenia relaksa-
cyjnych przebiegéw fotopradu przyjmuje wartosci nieujemne. Zastosowanie odwrot-
nego przeksztatcenia Laplace’a do obrazowania struktury defektowej materiatbw
potizolujacych wymaga wigc wiedzy eksperckiej, umozliwiajacej filtracje artefaktow
zawartych w funkcji widmowej wskutek zaktdcen danych pomiarowych.

3. ZASTOSOWANIE SIECI NEURONOWEJ DO WYZNACZANIA
PARAMETROW CENTROW DEFEKTOWYCH NA
PODSTAWIE DWUWYMIAROWYCH WIDM LAPLACE’A

Do aproksymacji fatd w dwuwymiarowych widmach otrzymanych w wyniku
zastosowania odwrotnej transformaty Laplace’a, a takze fatd wystepujacych w wid-
mach korelacyjnych, wybrano sie¢ neuronowa typu perceptron dwuwarstwowy [2].
Wybrana struktura sieci neuronowej posiada nastepujace zalety:

e perceptron dwuwarstwowy jest uniwersalnym aproksymatorem dowolnej, nielin-
iowej funkcji ograniczonej, okreslonej w obszarze domknietym;

e zastosowanie sigmoidalnych funkcji aktywacji neuronéw ukrytych umozliwia
bardzo dobre dopasowanie morfologiczne modelu formalnego do ksztattu fatd,
otrzymanych w wyniku odwrotnego przeksztatcenia Laplace’a, reprezentujacych
temperaturowe zmiany statych czasowych relaksacyjnych przebiegow
fotopradu;

e w wyniku dopasowania modelu neuronowego do ksztattu fatd wystepujacych
w idmie Laplace’a rzuty ich linii grzbietowych na ptaszczyzne wyznaczona osi-
ami temperatura - szybko$¢ emisji okreslaja temperaturowe zaleznosci szybkosci
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emisji nosnikéw tadunku z centréw defektowych, zas parametry tych centréw
otrzymywane sa bezposrednio na podstawie wartosci wag sieci;
e istnieja dobrze znane, efektywne algorytmy uczenia sieci.
Zastosowana sie¢ neuronowa W postaci perceptronu dwuwarstwowego ilustruje
Rys. 1. Widoczne sa wejscia w postaci X = 1000/T oraz Y = In(T?/e,), wyjscie Z oraz

Rys. 1. Schemat perceptronu dwuwarstwowego zastosowanego do wyznaczania parametrow
centrow defektowych.

Fig. 1. Schematic of two-layer perceptron used for determination of defect centre parame-
ters.

specjalne wejscie obciazenia, na ktére podawana jest stata wartos¢ rowna 1. Wyjscie
sieci neuronowej okreslone jest zaleznoscia

Z(X, Y, w) = wgh +w_h,+b, (10)
w ktdrej
h, =tgh(w-X+w,Y+b) i h,=tgh(w, X+w,Y+b,) (11)
stanowia wartosci wyjsciowe neuronow ukrytych, a wektor wag
W= {Wl’ Wz' W3' W4’ Ws’ We’ bl’ bz’ b3} (12)

okresla parametry aproksymatora.
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Kazdy z neuronéw ukrytych modeluje jedno zbocze fatdy przedstawione na
Rys. 2a. Rys. 2b ilustruje wynik sumowania obu zboczy, i powstawanie powierzchni
do aproksymacji fatdy wystepujacej w dwuwymiarowym widmie Laplace’a.

Rys. 2. llustracja powierzchni tworzonych przez sie¢ neuronows. (a) Powierzchnie boczne
tworzone przez neurony ukryte. (b) Powierzchnia utworzona w wyniku sumowania wartosci
wyjsciowych neuronéw ukrytych aproksymujaca dwuwymiarowe widmo korelacyjne.

Fig. 2. Examples of surfaces formed by neural network. (a) Lateral surfaces formed by the
hidden neurons; (b) The surface formed as a result of summation of the hidden neurones output
values used for approximation of a two-dimensional correlation spectrum.

W celu realizacji aproksymacji wybranej fatdy przeprowadza sie uczenie sieci
neuronowej, czyli proces doboru parametréw w, minimalizujacy sredniokwadratowy

btad ¢
2
2 2
S 0

i=1 j &rj j &rj

morfologicznego dopasowania modelu Z(X, Y, w) do fatdy S (T, e,) powstatej w wy-
niku przetworzenia danych pomiarowych. W réwnaniu (13) j jest numerem punktu
zbioru wszystkich J aproksymowanych punktow widma.

Przedstawiony powyzej algorytm zaimplementowany zostat w programie
komputerowym Span stuzacym do wizualizacji i analizy widm Laplace’a [9].
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W pierwszym kroku po uruchomieniu procedury analizy neuronowej nalezy
wybra¢ prazek widmowy zwiazany z termiczna emisja nosnikow tadunku z cen-
trow defektowych. Nastepnie, na wybranym prazku, rysujac czworokat przy uzyciu
myszy, zaznaczamy obszar danych poddawanych analizie. W procesie uczenia sieci
wartosci wag sa tak dobierane, aby btad sredniokwadratowy e przyjmowat wartos¢
minimalna. Po zaznaczeniu obszaru danych sie¢ neuronowa automatycznie realizuje
proces aproksymacji. Przyktadowy prazek widmowy Laplace’a dla centrow EL15
w krysztale SI GaAs, wraz z zaznaczonym obszarem analizowanych danych oraz
liniami otrzymanymi w wyniku aproksymacji neuronowej, przedstawiony jest na
Rys. 3. W wyniku obliczen otrzymujemy przebiegi linii wyznaczajacych Kierunki
obu powierzchni bocznych, modelowanych osobno przez oba neurony (oznaczone
na Rys. 3 literami A i B), oraz linig grzbietowa o wspoétczynniku kierunkowym
obliczanym jako wartos¢ srednia wspotczynnikow kierunkowych linii obu zboczy
(linia czarna). Linia grzbietowa okresla temperaturowa zaleznos¢ szybkosci emisji
nosnikdéw tadunku dla danego rodzaju centrow defektowych i automatycznie
wyswietlane sa parametry tych centrow, tzn. energia aktywacji E, i wspotczynnik A
wystepujacy przed wyrazeniem wyktadniczym w réwnaniu Arrheniusa. Dla centréw
EL15 parametry te odpowiednio wynosza E_= 0,153 eV i A = 3,9x10" K'%s™,

Rys. 3. Przyktadowy prazek widmowy dla centrow defektowych w krysztale SI GaAs z za-
znaczonymi liniami otrzymanymi w wyniku aproksymacji neuronowej fatdy wystepujacej
w widmie Laplace’a. Linie A i B pokazuja kierunki powierzchni bocznych modelowanych
przez neurony ukryte. Linia czarna wyznacza przebieg linii grzbietowej fatdy.

Fig. 3. A spectral fringe for defect centres in a SI GaAs crystal with the lines obtained as a
result of the neutral approximation of a fold in the Laplace spectrum. The lines A and B show
the directions of lateral surfaces modelled by the hidden neurones. The black line is the projec-
tion of the fold ridgeline on the plane given by the axes for temperature and emission rate.
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4. POROWNANIE ROZDZIELCZOSCI PROCEDURY
KORELACYJNEJ | PROCEDURY WYKORZYSTUJACEJ
ODWROTNE PRZEKSZTALCENIE LAPLACE’A
NA PODSTAWIE ANALIZY SYMULOWANYCH
ZANIKOW FOTOPRADU

Jakos¢ wynikoéw otrzymywanych za pomoca odwrotnego przeksztatcenie
Laplace’a jest silnie zalezna od poziomu zakldcen w zarejestrowanych relaksacyjnych
przebiegach fotopradu. W przypadku duzej sktadowej szumowej w danych pomi-
arowych zadanie polegajace na wyodrebnieniu wielu sktadowych wyktadniczych
jest zadaniem zle postawionym (ill posed problem). Otrzymujemy bowiem wiele
rozwiazan rownania (3), ktérych wyniki zawieraja si¢ w granicach btedu ekspery-
mentalnego. W tym przypadku interpretacja widm Laplace’a jest wigc znacznie
utrudniona i nie pozwala na jednoznaczna identyfikacje centrow defektowych.

Badanie centréw defektowych rozpoczeto od zastosowania odwrotnego
przeksztatcenia Laplace’a do przetworzenia w posta¢ widmowa relaksacyjnych
przebiegoéw fotopradu wyznaczonych poprzez symulacje dla zadanych centréow de-
fektowych. Celem tych badan byto poréwnanie ksztattu fatdy zwiazanej z termiczna
emisja nosnikéw tadunku z centréw defektowych w widmie korelacyjnym z ksztattem
fatdy w widmie Laplace’a przy zatozeniu idealnych warunkéw pomiarowych. W tych
warunkach bowiem mozliwe jest zademonstrowanie znacznie wigkszej rozdzielczosci
widm Laplace’a w poréwnaniu do widm korelacyjnych.

W celu poréwnania rozdzielczosci widma korelacyjnego z rozdzielczoscia
widma Laplace’a wygenerowano komputerowo relaksacyjne przebiegi fotopradu
przy zatozeniu wystepowania w potizolujacym GaAs dwdch typowych rodzajow
putapek EL6 (E,=0,35eV; A =3,42x10" K?s*) i EL14 (E, = 0,215 eV, A = 1,186x10°
K?s 1), ktorych koncentracja wynosita odpowiednio N, = 5x10% cm oraz N = 5x10*
cm®. Na Rys. 4a przedstawiono obraz otrzymanej dla tych przebiegéw widmowej
powierzchni korelacyjnej, za$ na Rys. 4b zilustrowano rzut tej powierzchni na
ptaszczyzng wyznaczona osiami: temperatura - szybkos¢ emisji.

Szeroka fatda widoczna na Rys. 4a jest wynikiem ztozenia dwoch fatd
zwiazanych z termiczna emisja tadunkéw z centrow EL6 (0,35 eV) i EL14 (0,215
eV). Ze wzgledu na znacznie wigksza koncentracje centrow EL6 (0,35 eV) udziat
tych centrow w ksztattowaniu fatdy jest dominujacy. Udziat centréw EL6 (0,35 eV)
i EL14 (0,215 eV) w termicznej emisji nosnikow tadunku manifestuje si¢ rowniez
poprzez poszerzenie korelacyjnego prazka widmowego przedstawionego na Rys. 4b.
Linie ciagte ilustruja temperaturowe zaleznosci szybkosci emisji dla putapek EL6
i EL14 wyznaczone zgodnie z rownaniem Arrheniusa dla przyjetych wartosci en-
ergii aktywacji E, i wspotczynnika A. Zastosowanie sieci neuronowej mozliwe jest
wylacznie do wyznaczenia parametréw dominujacych putapek EL6. Linia ciagta
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Rys. 4. Wyniki analizy metoda korelacyjna symulowanych relaksacyjnych przebiegéw
fotopradu w krysztale SI GaAs zawierajacym putapki EL6 i EL14. (a) Fatda widmowa. (b)
Korelacyjny prazek widmowy powstaty w wyniku rzutowania fatdy na ptaszczyzng wyzna-
czona osiami: temperatura, szybkos¢ emisji. Linie ciagte ilustruja temperaturowe zaleznosci
szybkosci emisji dla putapek EL6 i EL14. Widoczny czworokat ilustruje obszar danych wy-
korzystanych do aproksymacji neuronowej czesci fatdy zwiazanej z putapkami EL6.

Fig. 4. Results obtained by means of the correlation procedure used for the analysis of the
photocurrent transients in a SI GaAs crystal with traps EL6 and EL14. (a) The fold in the
two-dimensional spectrum. (b) Correlation spectral fringe obtained by the projection of the
fold on the plane given by the axes: temperature, emission rate. The solid lines illustrate the
temperature dependences of the emission rate for the traps EL6 and EL14. The tetragon marks
the region of data used for the neural approximation of the part of the fold attributed to the
traps ELG.

przechodzaca przez $rodek obszaru (Rys. 4b) ilustruje temperaturowa zaleznosé
szybkosci emisji nosnikéw tadunku dla centrow EL6 wyznaczona metoda aproksy-
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macji neuronowej. Otrzymane w wyniku aproksymacji fatdy wartosci parametrow
tych centrow wynosza E, = 0,36 eV, A = 4,64x107 Ks* i w niewielkim stopniu
réznia sig od wartosci zadanych, rownych E_ = 0,35 eV, A = 3,42x10" K%, Tak
wiec, w przypadku udziatu dwaéch rodzajéw centréw defektowych w powstawaniu
fatdy w widmie korelacyjnym, metoda aproksymacji neuronowej pozwala na po-
prawne wyznaczenie wartosci parametrow dominujacych centrow defektowych, o ile
koncentracja tych centrow jest o rzad wielkosci wigksza od koncentracji drugiego
rodzaju centrow defektowych.

Na Rys. 5 zilustrowano wyniki przetworzenia symulowanych relaksacyjnych
przebiegéw fotopradu za pomoca procedury wykorzystujacej odwrotne
przeksztatcenie Laplace’a. Powyzsze rezultaty dotycza przypadku idealnego,
bez wptywu sktadowej szumowej w relaksacyjnych przebiegach fotopradu.
Zostaly one otrzymane za pomoca programu CONTIN z zastosowaniem
typowych wartosci parametrow sterujacych procesem obliczeniowym. Widoczna
jest duza rozdzielczos¢ procedury wykorzystujacej odwrotne przeksztatcenie
Laplace’a do analizy relaksacyjnych przebiegow fotopradu. Jak wskazuje Rys. 5a
otrzymano dwie waskie, wyraznie rozdzielone fatdy zwiazane z putapkami EL6
i EL14. Odseparowane sa rowniez prazki widmowe, pokazane na Rys. 5b, bedace
rzutami tych fatd na ptaszczyzne wyznaczona osiami: temperatura — szybkos¢ emisji.
Faldy te dobrze poddaja sie aproksymacji neuronowej, ktérej wyniki zilustrowano
na Rys. 5b. Otrzymane w wyniku aproksymacji fatd wartosci parametrow centrow
EL6 i EL14 wynosza odpowiednio (E, = 0,35 eV, A = 3,29x10" K*s™) oraz (E, =
0,22 eV, A =1,53x10°Ks) i sg bardzo bliskie wartosciom zadanym, réwnym
odpowiednio (E,=0,35eV, A = 3,42x10" K?*s?) i (E,=0,215eV; A =1,186x10°
K2s1). Procedura wykorzystujaca odwrotne przeksztatcenie Laplace’a umozliwia
wiec otrzymywanie widm o duzej rozdzielczosci. Intensywnos¢ otrzymywanych
w wyniku zastosowania tej procedury prazkéw widmowych zalezna jest od
koncentracji centréw defektowych. Nalezy zauwazy¢, ze nieregularny grzbiet fatdy
odpowiadajacej centrom EL6 (Rys. 5a) spowodowany jest zbyt duzym krokiem
kwantyzacji parametru regularyzacji a zatozonym w programie CONTIN.

Dla zademonstrowania wptywu zaktcen na widmo Laplace’a przygotowano
rowniez zestaw symulowanych przebiegéw wyktadniczych o jednakowej statej
czasowej t = 3 ms (e, = 1/t = 330 ms), lecz o r6znej amplitudzie sktadowej losowej.
Do opisu tych przebiegdw przyjeto rownanie:

i(t)=exp(—e/t)+ E(T )e(t) (14)

w ktorym: E(T) jest liniowa funkcja temperatury, zas rozktad amplitudy losowego
przebiegu &(t) jest rozktadem normalnym o zerowej wartosci sredniej i jednostkowej
wariancji. Przebiegi te oraz powstate na ich podstawie widmo Laplace’a zapisane
zostaty w plikach o takim samym formacie jak dane pomiarowe.
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Rys. 5. Wyniki analizy z zastosowaniem odwrotnego przeksztatcenia Laplace’a dla symu-
lowanych relaksacyjnych przebiegéw fotopradu w krysztale SI GaAs zawierajacym putapki
EL6 i EL14. (a) Wizualizacja tréjwymiarowa widm Laplace’a. (b) Prazki widmowe. Linie
ciagte ilustruja temperaturowe zaleznosci szybkosci emisji dla putapek EL6 i EL14. Widocz-
ne czworokaty ilustruja obszary danych wykorzystanych do aproksymacji neuronowej fatd
zwiazanych z putapkami EL6 i EL14.

Fig. 5. Results obtained with implementation of the inverse Laplace transformation to the
analysis of the photocurrent relaxation waveforms in SI GaAs crystal with traps EL6 and
EL14. (a) The folds in the two-dimensional Laplace spectrum. (b) Spectral fringes obtained
by the projection of the folds on the plane given by the axes: temperature, emission rate. The
solid lines illustrate the temperature dependences of the emission rate for the traps EL6 and
EL14. The tetragons mark the regions of data used for the neural approximations of the folds
attributed to the traps EL6 and EL14.
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Wizualizacje trojwymiarowa widma Laplace’a dla symulowanych przebiegéw
wyktadniczych zawierajacych zaktocenia, ktdrych poziom wzrasta wraz ze wzrostem
temperatury przedstawiono na Rys. 6. Mozna zauwazy¢, ze szerokos¢ fatdy bedacej
powierzchnia widmowa znaczaco wzrasta wraz ze zwiekszaniem amplitudy sktadowej
szumowej w symulowanych przebiegach. Ze wzrostem sktadowej losowej widoczne
sa rowniez obszary, w ktorych amplituda fatdy gwattownie wzrasta. Prezentowane
widmo otrzymano za pomoca programu CONTIN przy typowych wartosciach para-
metrow sterujacych procesem obliczeniowym [3].

Rys. 6. Tréjwymiarowa wizualizacja widma Laplace’a dla symulowanych relaksacyjnych
przebiegdw wykladniczych o statej czasowej t = 3 ms (1/t = 330 s-1) zawierajacych zaktdcenia,
ktorych poziom wzrasta wraz ze wzrostem temperatury.

Fig. 6. Three-dimensional visualisation of the Laplace spectrum for simulated relaxation cur-
rent waveforms with a time constant t = 3 ms (1/t = 330 s-1) containing impairments whose
level grows with the increase of temperature.

5. OBRAZ STRUKTURY DEFEKTOWEJ KRYSZTALU
SI GaAs OTRZYMANY W WYNIKU ZASTOSOWANIA
ODWROTNEGO PRZEKSZTALCENIA LAPLACE’A DO
ANALIZY RELAKSACYJNYCH PRZEBIEGOW FOTOPRADU

W celu zobrazowania struktury defektowej krysztatu Sl GaAs zrealizowano
dwa procesy: proces rejestracji relaksacyjnych przebiegdw fotopradu dla wybranej
prébki w szerokim zakresie temperatur (akwizycja danych pomiarowych) oraz
proces przetwarzania tych przebiegdw w posta¢ widmowa z wykorzystaniem
odwrotnego przeksztatcenia Laplace’a, umozliwiajacy okreslenie temperaturowej
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zaleznosci szybkosci emisji nosnikow tadunku dla wykrytych centréw defektowych
metoda aproksymacji neuronowej i wyznaczenie energii aktywacji E_ i parametru A
w rownaniu Arrheniusa. Ze wzgledu na znaczna sktadowa szumowa w relaksacyjnych
przebiegach fotopradu, niezbedne byto takze opracowanie procedury pozwalajacej
na filtracje artefaktow wystepujacych w dwuwymiarowym widmie Laplace’a
i wyeksponowanie tych fragmentow widma, ktore zwiazane sa z termiczna emisja
nosnikow tadunku z centrow defektowych. Zobrazowanie wiasciwosci centrow
defektowych przeprowadzono dla prébki krysztatu SI GaAs (AXT_#1_ 89 VGF)
0 wiasciwosciach zestawionych w Tab. 1.

Tabela 1. Wiasciwosci krysztatu SI GaAs (probka AXT_#1_89e_VGF) wybranego do badania
centrow defektowych metoda niestacjonarnej spektroskopii fotopradowej z zastosowaniem
odwrotnego przeksztatcenia Laplace’a do analizy relaksacyjnych przebiegéw fotopradu.
Table 1. The properties of SI GaAs (sample AXT_#1_89e VGF) used for investigation of
defect centres by PITS technique with implementation of the inverse Laplace transformation
to the analysis of the photocurrent relaxations.

Orientacja <100>
Rezystywnos$¢ (300 K) 8,8x107 [Qcm]
Ruchliwo$¢ hallowska (300 K) 5430 [cm?/Vs]
Gestose dyslokacii <5,0x10° [cm?]

Energia aktywacji okreslona z pradu

. 0,72 [eV]
ciemnego

Krystalizacja poprzez pionowy przesuw

Metoda otrzymywania gradientu temperatury (VGF)

Powierzchnig utworzona przez relaksacyjne przebiegi fotopradu, zarejestrowane
po wytaczeniu oswietlenia probki w zakresie temperatur 43 - 270 K z krokiem
temperatury réwnym 1 K, przedstawione sa na Rys. 7. Probke oswietlano impulsowo
za pomoca diody elektroluminescencyjnej emitujacej $wiatto o dtugosci fali ~
650 nm. Szerokos¢ impulséw generujacych nadmiarowe nosniki tadunku wynosita
30 ms, za$ okres ich powtarzania rowny byt 80 ms. Strumien fotondéw wynosit
~ 4,2x10% cm2s?, Widoczne byty zmiany statych czasowych tych przebiegow
w funkcji temperatury spowodowane termiczna emisja nosnikéw tadunku z centréw
defektowych. Zarejestrowane przebiegi przeksztatcono zgodnie z zaleznoscia (2)
w zbiér jednowymiarowych widm korelacyjnych, a nastepnie z widm tych utworzono
widmo dwuwymiarowe o wspOirzednych temperatura i szybkosé¢ emisji. Otrzymane
dwuwymiarowe widmo korelacyjne dla prébki krysztatu SI GaAs (AXT+#1_ 89
VGF) przedstawiono na Rys. 8. W zakresie niskich temperatur 50 -100 K mozna
zauwazy¢ wystepowanie waskich fatd odpowiadajacych termicznej emisji nosnikow
z osobnych rodzajow centrow defektowych oraz szerokich fatd wystepujacych
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w zakresie 100 — 175 K spowodowanych oddziatywaniami Kilku rodzajow centrow.
Szerokie fatdy sa trudne do analizy i w wielu przypadkach nie jest mozliwe ich
rozdzielenie na fatdy sktadowe.

Program CONTIN wykorzystuje zaawansowane procedury optymalizacyjne,
bazujace na metodzie najmniejszej sumy kwadratow, wsréd ktorych zaimplementow-

Rys. 7. Relaksacyjne przebiegi fotopradu zarejestrowane w zakresie temperatur 50 — 270 K
z krokiem 1 K dla prébki krysztatu SI GaAs.

Fig. 7. Photocurrent relaxations recorded in the 50 — 270 K temperature range with 1 K steps
for a sample of SI GaAs crystal.

Rys. 8. Tréjwymiarowa wizualizacja widma korelacyjnego dla relaksacyjnych przebiegow
fotopradu dla prébki SI GaAs zarejestrowanych w zakresie temperatur 50 — 250 K.

Fig. 8. Three-dimensional visualisation of the correlation spectrum for experimental photo-
current relaxations recorded in the 50 — 250 K for a sample SI GaAs crystal.
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ane dedykowane procedury NNLS (Non-Negative Least Squares) i SVD (Singular
Value Decomposition) [12], stuzace do rozwiazania macierzowego uktadu réwnan
typu AxX=B, z ograniczeniem rozwiazania w postaci X > 0. Jesli ograniczenie to
nie zostanie uwzglednione przez operatora, w wyniku rozwiazania macierzowego
uktadu rownan generowane jest widmo ciagte o wielu ekstremach zaréwno dodatnich
jak i ujemnych. Linie grzbietowe fatd nie maja wowczas sensu fizycznego, pomimo
dobrego dopasowania modelu matematycznego do danych eksperymentalnych.

W ramach niniejszej pracy dokonano analizy dziatania programu CONTIN przy
zatozeniu dodatnich amplitud relaksacyjnych przebiegéw fotopradu. Whnioski z tej
analizy dotycza nastepujacych zagadnien:

a) wptywu sktadowej statej relaksacyjnych przebiegow fotopradu,

b) doboru punktéw relaksacyjnego przebiegu fotopradu poddawanych analizie,

c) zakresu dopuszczalnych wartosci szybkosci emisji, a takze skalowania zakresu
szybkosci emisji oraz liczby punktow przypadajacych na jednostke skali,

d) wartosci parametru regularyzacji a.

Ad a). Program CONTIN automatycznie identyfikuje sktadowa stata zawarta w
relaksacyjnych przebiegach fotopradu i wartosciom ujemnym przypisuje wartosci
zerowe. W szczegdlnych przypadkach generowane sa podiuzne fatdy, rownolegte
do osi temperatury i potozone w obszarze matych szybkosci emisji. Tak wiec do
zarejestrowanych przebiegéw nalezy doda¢ dobrana eksperymentalnie sktadowa
stata 0 dodatniej amplitudzie. W praktyce widma obliczane sa poprzez zwiekszanie
amplitudy sktadowej statej do wartosci powyzej ktdrej nie obserwowane sa dalsze
zmiany jakosci widma.

Ad b). Program CONTIN wymaga wstepnego zadeklarowania rozktadu gestosci
punktéw czasowych relaksacyjnych przebiegow fotopradu [9]. Pierwszy punkt
czasowy przebiegu powinien zosta¢ wybrany w pewnym odstepie od momentu
wytaczenia oswietlenia. W przeciwnym razie w widmie pojawia si¢ fatdy zwiazane
Z ograniczonym pasmem wzmacniacza pradowego, przebiegajace rownolegle do osi
temperatury w obszarze duzych wartosci szybkosci emisji. Z drugiej strony wybranie
zbyt krotkiego przebiegu powoduje, ze procedura ma trudnosci z rozréznieniem
sktadowej statej od sktadowej wyktadniczej o dtugiej statej czasowej.

Ad c). Program CONTIN wymaga zadania minimalnej i maksymalnej wartosci
szybkosci emisji, co oznacza, ze w widmie beda wystepowaty sktadowe tylko z po-
danego przedziatu. Jesli w relaksacyjnym przebiegu fotopradu wystapi stata czasowa,
ktorej odwrotnos¢ jest mniejsza lub wigksza od przyjetych wartosci granicznych,
w widmie uwypuklone beda odpowiednie skfadowe graniczne, a pozostata czesé
widma moze by¢ znieksztalcona. Zazwyczaj stosowana jest skala logarytmiczna
0si szybkosci emisji, z rownomiernym rozktadem punktow. Jesli przyjgta zostanie
zbyt mata liczba punktéw, to prazki staja sie nieregularne. Od pewnej granicznej
wartosci liczby punktéw wybranych na osi szybkosci emisji regularno$¢ widma nie
ulega zmianie.
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Ad d). Mechanizm regularyzacji wykorzystany w programie CONTIN au-
tomatycznie dobiera szerokosci prazkdéw widma ze wzgledu na jakos¢ dopasowania
modelu do danych pomiarowych. Powoduje to w wielu przypadkach przyjmowanie
jako wyniku koncowego jednego szerokiego piku zamiast dwu waskich pikéw
potozonych blisko siebie. Zastosowany w programie operator regularyzacji, okreslony
rownaniem (8), proporcjonalny jest do catki z drugiej pochodnej obliczanego
widma. Gtadki przebieg widma z szerokimi pikami odpowiada duzym wartosciom
operatora regularyzacji. Procedura obliczeniowa w pierwszym kroku testuje
mozliwosci obliczeniowe komputera (np. dtugo$¢ stowa binarnego), a nastepnie
przyjmuje minimalng wartos¢ parametru regularyzacji o, dopuszczalna ze wzgledu
na stabilnos¢ obliczen numerycznych. Nastepnie wartosci parametru regularyzacji o
sa zwiekszane, az do osiagniecia minimalnej wartosci wyrazenia (9). Doswiadczalnie
stwierdzono, ze potozenia maksimow widma stabo zaleza od wartosci parametru
regularyzacji i zmieniaja si¢ tylko w przypadku zmiany struktury widma, tzn. jesli
dwa sasiednie piki faczone sa w jedno szerokie maksimum. Zbadano dziatanie
programu CONTIN dla r6znych wartosci parametru regularyzacji a. Wytaczenie
procesu regularyzacji lub wykonanie obliczen widma dla matych wartosci para-
metru o powoduje otrzymanie wyraznych, waskich fatd. Pewnym ograniczeniem
jest diugos¢ kroku zmian temperatury. Odstep temperatury 1 K pomigdzy kole-
jnymi rejestracjami relaksacyjnych przebiegow fotopradu moze byé¢ zbyt duzy
i zamiast ciagtej fatdy otrzymywany jest wtedy szereg oddzielnych wysp uktadajacych
si¢ wzdtuz linii opisanej rownaniem Arrheniusa.

Na Rys. 9 przedstawiono obrazy prazkow widmowych Laplace’a otrzymane na
podstawie temperaturowych zmian statych czasowych relaksacyjnych przebiegow
fotopradu przedstawionych na Rys. 7. Do przetworzenia tych przebiegow na postaé
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Rys. 9. Eksperymentalne prazki widmowe dla centréw defektowych wykrytych w krysztale
potizolujacego GaAs otrzymane w wyniku zastosowania odwrotnej transformacji Laplace’a
do analizy temperaturowych zmian statych czasowych relaksacyjnych przebiegéw fotopradu
w zakresach temperatur: a) 40 - 162 K; b) 140 - 270 K. Powierzchnie widmowe otrzymano
przy typowych wartosciach parametréw sterujacych analiza programu CONTIN. Linie cia-
gle ilustruja wyznaczone za pomoca aproksymacji neuronowej temperaturowe zaleznosci
szybkosci emisji nosnikow tadunku z wykrytych centréw defektowych. Zaznaczono obszary
danych aproksymowanych przez sie¢ neuronowa.

Fig. 9. Experimental spectral fringes for defect centres in SI GaAs crystal, obtained by
using inverse Laplace transformation to the analysis of temperature dependences of the time
constants in photocurrent relaxations recorded in the two temperature ranges: a) 40 - 162 K;
b) 140 - 270 K. The folds in the Laplace spectrum were received at the default parameters of
the CONTIN program. The solid lines illustrate the temperature dependences of the emission
rate for detected centres. The polygons mark the regions of data used for the neural approxi-
mations of the folds attributed to the detected defects in the Laplace spectrum.

widmowa zastosowano typowe wartosci parametrow sterujacych programem CON-
TIN. Przyjeto szeroki zakres wartosci szybkosci emisji od 30 st do 3,2x10°s™.
Rys. 9a ilustruje prazki widmowe dla przebiegéw zarejestrowanych w zakresie
temperatur 40-162 K, zas Rys. 9b przedstawia prazki widmowe otrzymane dla prze-
biegdw zarejestrowanych w zakresie temperatur 140-270 K. W pierwszym zakresie
temperatur wyodrebniono osiem prazkow powstatych wskutek termicznej emisji
nosnikdw tadunku z osmiu rodzajow centréw defektowych oznaczonych jako T1-T8.
W drugim zakresie temperatur widocznych jest szes¢ prazkow zwiazanych z centrami
defektowymi T9-T14. Wyodrebnione prazki widmowe widoczne sa w sasiedztwie
artefaktow spowodowanych zaréwno sktadowymi losowymi w relaksacyjnych
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przebiegach fotopradu, jak i czynnikami zwiazanymi z nieoptymalnym doborem
parametrow sterujacych programem CONTIN. Nalezy doda¢, ze zarejestrowane
relaksacyjne przebiegi fotopradu zawieraty znaczne sktadowe losowe pochodzace
gtownie od zewngtrznych zaktocen sieciowych, prawdopodobnie generowanych
przez urzadzenia technologiczne znajdujace sie w sasiedztwie systemu pomiarowego.
Tak wiec w otoczeniu prazkdw widoczne sa obszary, w ktorych prazki zlewaja sie
z artefaktami lub ulegaja rozmyciu i fragmentaryzacji. W szczegolnosci efekty roz-
mycia prazkow wywotane sa gtdwnie dziataniem zaimplementowanego w programie
CONTIN algorytmu regularyzacji.

Wystepujace wsrdd prazkow artefakty, bedace rzutami waskich, rownolegtych
fatd wystepujacych w zakresie matych szybkosci emisji, w szczegdlnosci w zakresie
temperatur 240 — 270 K, sa wynikiem zbyt krotkiego czasu powtarzania impulsow
swietlnych. Dla relaksacyjnych przebiegoéw fotopradu zarejestrowanych w takich
warunkach, program CONTIN nie pozwala na rozroznienie sktadowej statej od
sktadowej wyktadniczej o bardzo diugiej statej czasowej. Analiza wykazata ponadto,
7€ W znacznej czesci przebiegdw wystepuje sktadowa stata o wartosci ujemnej.

Typowe warunki analizy umozliwiaja otrzymanie poprawnego rozwiazania
wylacznie dla dodatnich wartosci amplitud przebiegow. Nalezy zauwazy¢, ze
w widmie pokazanym na Rys. 9 w zakresie temperatur 130 — 170 K wystepuje silne
zageszczenie danych eksperymentalnych. Na podstawie tych danych trudno jest jed-
nak wyrdzni¢ poszczegolne prazki widmowe zwiazane z centrami defektowymi. Za-
obserwowano, ze state czasowe relaksacyjnych przebiegdw fotopradu zarejestrowane
w tym zakresie temperatur sa stabo zalezne od temperatury. Ponadto, znieksztatcenie
dwodch prazkéw widmowych, wystepujace w zakresie temperatur 180 — 190 K
spowodowane jest synchronicznymi zaktdceniami sieciowymi, widocznymi w za-
rejestrowanych przebiegach fotopradu. Nalezy wiec tak dobra¢ czas powtarzania
impulsow swietlnych, aby w wyniku jego podzielenia przez okres sieci otrzymany
iloraz byt liczba niewymierna.

W celu wyznaczenia temperaturowych zaleznosci szybkosci emisji nosnikéw
tadunku, fatdy ktdrych rzutami sa prazki pokazane na Rys. 9, poddano aproksymacji
Neuronowe;j.

Rys. 10 ilustruje ksztatt prazkow widmowych dla wybranej probki krysztatu Sl
GaAs, otrzymanych przy malej wartosci parametru regularyzacji a oraz takim do-
borze punktéw czasowych, aby rozdzielczos¢ prazkow byta maksymalna. Zachowano
ograniczenie dotyczace nieujemnosci funkcji widmowej i dodano sktadowa stata
o0 dodatniej amplitudzie. Dodanie sktadowej statej wyeliminowato fatdy potozone
réwnolegle do osi temperatur w zakresie matych wartosci szybkosci emisji.

Obraz temperaturowych zmian statych czasowych relaksacyjnych przebiegow
fotopradu przedstawiony na Rys. 10 uwidoczniony zostat po wyeliminowaniu niek-
torych artefaktow wystepujacych w przypadku realizacji odwrotnego przeksztatcenia
Laplace’a przy typowych wartosciach parametrow sterujacych programem CONTIN.
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W celu filtracji artefaktéw widocznych na Rys. 9 zastosowano podejscie eksperckie,
polegajace na zaakceptowaniu parametréw centrow defektowych wyznaczonych
na podstawie prazkéw widmowych oraz odrzuceniu fatd, ktérych linie grzbi-
etowe nie przebiegaja w bezposrednim sasiedztwie temperaturowych zaleznosci
szybkosci emisji dla wykrytych centrow defektowych. W szczegdlnosci usuwano
fatdy ktorych amplitudy byty mniejsze od potowy sredniej amplitudy wszystkich
fatd wystepujacych w widmie lub fatdy potozone wzdtuz linii nie reprezentujacych
temperaturowych zmian szybkosci emisji nosnikdw tadunku dla wykrytych centrow
defektowych.

Rys. 10. Eksperymentalne prazki widmowe Laplace’a dla centrow defektowych wykrytych
w krysztale pétizolujacego GaAs otrzymane po wyeliminowaniu artefaktéw zwiazanych z
zaktoceniami relaksacyjnych przebiegdéw fotopradu. Linie ciagte ilustruja temperaturowe
zaleznosci szybkosci emisji nosnikéw tadunku dla wykrytych centréw defektowych. Wie-
lokaty ilustruja obszary danych aproksymowanych przez sie¢ neuronowa w celu okreslenie
parametrow centrow defektowych TA, TC i TD wykrytych po zoptymalizowaniu parametréw
sterujacych programem CONTIN.

Fig. 10. Experimental spectral fringes for defect centres in a SI GaAs crystal obtained by
using the inverse Laplace transformation. They are shown without the artefacts related to
the impairments in the photocurrent relaxations. The solid lines illustrate the temperature
dependences of the emission rate for detected centres. The tetragons mark the regions of data
used for the neural approximations of the folds attributed to the defect centres revealed due
to optimisation of the CONTIN parameters.

W wyniku optymalizacji dziatania programu CONTIN oraz podejscia eksper-
ckiego w obrazie temperaturowych zmian statych czasowych relaksacyjnych prze-
biegéw fotopradu usunieto artefakty i pozostawiono wytacznie prazki widmowe
okreslajace temperaturowe zalezno$ci szybkosci emisji nosnikow tadunku dla wykry-
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tych centrow defektowych. Usuniecie artefaktow umozliwito zaobserwowanie pieciu
dodatkowych centrow defektowych oznaczonych na Rys. 10 etykietami TA-TE.
Widoczne na Rys. 10 linie ciagte sa wynikiem aproksymacji prazkow widmowych
réwnaniem Arrheniusa dla wszystkich zaobserwowanych centrow defektowych.
Ze wzgledu na wyspowy charakter fatd tworzacych prazki widmowe dla centrow
defektowych TB, TD i TE, zastosowanie sieci neuronowej do wyznaczania ich li-
nii grzbietowych nie byto skuteczne. Stosowane bowiem obecnie oprogramowanie
wykorzystuje algorytm zaktadajacy ciagtos¢ fatdy tworzacej prazek. Aproksymacje
prazkow odpowiadajacych putapkom TB, TD i TE rdwnaniem Arrheniusa przeprow-
adzono wiec w sposéb bezposredni poprzez wizualne dopasowanie linii okreslajacej
temperaturowa zaleznos¢ szybkosci emisji nosnikow tadunku do rzutow wyspowych
fatd na ptaszczyzng wyznaczona osiami temperatura - szybkosé emisji.

Parametry centrow defektowych wykrytych w prébce krysztatu SI GaAs, wyznac-

zone na podstawie temperaturowych zaleznosci szybkosci emisji nosnikéw radunku
przedstawionych na Rys. 10, zestawiono w Tab. 2. Podano réwniez temperatury,
w ktorych szybkosé emisji nosnikow tadunku z poszczegolnych centréw defektowych
wynosi 2080 s, a takze przypuszczalne konfiguracje atomowe defektow ustalone
na podstawie informacji zawartych w posiadanej bazie wiedzy.
Zastosowanie odwrotnego przeksztatcenia Laplace’a do analizy niestacjonarnych
przebiegow fotopradu umozliwito wykrycie w krysztale potizolujacego GaAs dzie-
wietnastu rodzajoéw centréw defektowych charakteryzujacych sie energia akty-
wacji w zakresie 56 - 521 meV. Centra te sa zwiazane z defektami rodzimymi,
kompleksami defektow rodzimych oraz atomami zanieczyszczen. Otrzymane
wyniki wskazuja, ze struktura defektowa potizolujacych krysztatdbw GaAs jest
bardzo ztozona i wystepujace w nich defekty punktowe sa nie tylko rezultatem
okreslonej stechiometrii, ale rowniez wynikiem procesow generacji dyslokacji
i powstawania mikrowydzielen arsenowych [10].

Putapki T1 (56 meV) sa prawdopodobnie lukami arsenowymi V, . Luki te obser-
wowane byty gtdwnie w niskorezystywnym GaAs napromieniowanym neutronami lub
elektronami. Energia aktywacji tych luk okreslona metodmi: DLTS, hallowska i ani-
hilacji pozytonow wynosi odpowiednio: E 41 meV, E —45 meV i E —~46 meV. Putapki
T5 (138 meV) moga by¢ przypisane lukom arsenowym V, . Energia akty-
wacji luk arsenowych V, % wyznaczona metoda DLTS w probkach napromien-
iowanych neutronami, metoda hallowska w GaAs napromieniowanym ele-
ktronami i metoda anihilacji pozytonéw w pdtizolujacym GaAs wynosi
E.~140 meV. Gtownym czynnikiem powodujacym powstawanie luk arsenowych
w potizolujacych krysztatach GaAs jest deformacja plastyczna, w wyniku ktorej
generowane sa dyslokacje. Zgodnie z modelem zaproponowanym przez Petroffa
i Kimerlinga przesycenie krysztatu lukami arsenowymi spowodowane jest ruchem
dyslokacji w procesie studzenia [10]. Na podstawie obliczen teoretycznych przeds-
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Tabela 2. Wartosci parametrow centrow defektowych w probce krysztatu SI GaAs wyzna-
czone metoda niestacjonarnej spektroskopii fotopradowej z zastosowaniem odwrotnego
przeksztatcenia Laplace’a do analizy relaksacyjnych przebiegéw fotopradu. Dla poréwnania
zamieszczono réwniez parametry putapek wyznaczone poprzez analize jednowymiarowych
widm korelacyjnych oraz identyfikacje putapek przeprowadzona na podstawie danych lite-
raturowych.

Table 2. Summary of the parameters of defect centres in SI GaAs determined by means of
the PITS technique with implementation of the inverse Laplace transformation to the analysis
of the photocurrent waveforms. For comparison the parameters of traps determined by the
analysis of the one-dimensional correlation spectra are given. A tentative identification of the
defect centres was made using the reference data.

SI GaAs (probka AXT_#1 _89e VGF)
Wyniki otrzymane z zastosowa- Wyn"C(' .r:;eren-
Eﬁggﬁ: T [Krilg:r; procIeEciury ILTA e Y) . Identyfikacja
e,=2080s*| [meV] | [K?s'] |[meV]| [K?]

T1 51 56 2,4x10° 50 5,7x10* P6, VAS"0 [11] e*
T2 44 59 5,1x108 50 - Ve, [17] e
T3 67 78 | 3,6x10° | 80 | 51x10° | P7,Ga, % [11]h
T4 79 117 1,1x107 90 1,7x10° S1, BASO" [10] h
T5 86 138 | 3,6x10" | 140 6,8x107 P9, Vv, 2 [10,11] e
TA 99 146 5,5x106 130 6,0x106 P10, Cu% [11,16] h
B 76 151 | 3,4x10° | 156 - Co” [18] h (?)
TC 130 152 1,0x10° 140 2,3x10° EA7[13] e
T6 94 153 | 3,9x107 | 150 1,3x108 EL15[14] e
T7 109 168 9,6x10° 170 2.1x108 EL11[10,11] e
T8 120 196 2,5x107 180 1,7x108 P12, BAS"Z' [10,11] h
T9 148 211 | 15x10° | 220 | 2,8x10° |EL14,V_-V, [10,14]e
™ 174 346 | 7,4x10° | 350 | 6,8x10° |EL6, As,-V, [10,11]e
T10 186 400 | 4,4x10° | 400 3,7x108 HB5 [15] h
T11 218 420 | 2,3x108 | 420 2,1x10® |ELS, As -V [10,11] e
T12 199 423 2,8x10° | 430 8,5x10° P18, Cu’> [11,16] h
T13 248 421 1,2x107 | 410 5,9x107 EB6 [14] e
T14 231 471 7,4x108 | 480 6,0x107 EB5 [13,14] e
TE 261 521 3,6x108 520 5,1x108 | P21, VGaZ"3' [10,11] h

*) —e lub h oznaczaja odpowiednio putapki elektronowe lub dziurowe
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tawionych w pracy [17] putapki T2 (59 meV) mozna przypisa¢ lukom galowym V
50 meV). Putapki T3 (78 meV) identyfikowane sa z defektami antystrukturalnymi
Ga, . Energia aktywacji tych putapek zgodna jest z poziomem energetycznym
E,+78 meV obserwowanym metoda hallowska, metoda DLTS oraz metoda foto-
luminescencji dla centrow defektowych charakterystycznych dla krysztatbw GaAs
z nadmiarem galu [18]. Putapki T4 (117 meV) i T8 (196 meV) moga by¢ identy-
fikowane z para defektow B, * i B, " [10]. Putapki TA (146 meV) identyfikowane
sa z centrami akceptorowymi Cu®-. Z kolei putapki T12 (423 meV) przypisane sa
podwajnie zjonizowanym akceptorom Cu”-. Jak wskazuja wyniki przedstawione
w pracy [10] wykresy Arrheniusa wyznaczone dla tych putapek metoda HRPITS
sa zgodne z wykresami otrzymanymi metoda admitancyjna dla centrow Cu® oraz
metoda DLTS dla centrow Cu”-. Mozna przypuszcza¢, ze zrédtem zanieczyszczenia
miedzia sa materiaty wyjsciowe (arsen i gal) oraz odczynniki chemiczne uzywane
w cyklu technologicznym syntezy i monokrystalizacji GaAs [10]. Putapki TB
(151 meV), charakteryzujace sie bardzo duzym wspo6tczynnikiem A=3,4x10° K251,
moga by¢ zwiazane z podwdjnie zjonizowanymi centrami akceptorowymi. Nalezy
doda¢, ze w przypadku centrow TB (151 meV) wspotczynnik A jest okoto 50 razy
wigkszy niz dla dziurowych putapek BH1 (140£15 meV) wystepujacych w warstwach
epitaksjalnych GaAs osadzanych z wiazki molekularnej (MBE) [19]. Podwaojnie
zjonizowane akceptory charakteryzuja sie silnym przyciaganiem coulombowskim, a
tym samym duzym przekrojem czynnym na wychwyt dziur. Przyjmujac, ze centra
TB (151 meV) sa putapkami dziurowymi, ich przekréj czynny na wychwyt dziur wy-
nosi 2x10*2 cm?. Wsrdd defektow rodzimych, podwajnie zjonizowanymi akceptorami
sa defekty antystrukturalne Ga, '~ [18]. Energia aktywacji tych centrow, zarowno
wyznaczona eksperymentalnie jak i obliczona teoretycznie, wynosi ~ 200 meV i jest
znaczaco wigksza od energii aktywacji centrow TB(151 meV). Z drugiej strony mozna
zauwazy¢ dobra zgodnos¢ energii aktywacji centrow TB (151 meV) z energia akty-
wacji termicznej emisji dziur z centrow akceptorowych zwiazanych z atomami kobaltu
E,+156 meV [20]. Emisja ta zwiazana jest ze zmiana stanu tadunkowego atomow
kobaltu Co° (3d®) — Co - (3d").

Putapki: TC (152 meV), T6 (153 meV), T7 (168 meV), T9 (211 meV), TD (346
meV), T10 (400 meV), T11 (420 meV), T13 (421 meV) i T14 (471 meV) zostaty
odpowiednio przypisane znanym putapkom: EA7 (140 meV), EL15 (150 meV),
EL11 (170 meV), EL14 (220 meV), EL6 (350 meV), HB5 (400 meV), EL5 (420 meV),
EB6 (410 meV) i EB5 (480 meV) czgsto obserwowanym w krysztatach GaAs [10-11].
Putapki EL14 moga by¢ identyfikowane z centrami o energii aktywacji E 230 meV,
obserwowanymi w krysztatach GaAs napromieniowanych elektronami. Moga by¢
one przypisane kompleksom ztozonym z luk galowych i luk arsenowych (V_-V,)
[10,14]. W swietle wynikow badan przeprowadzonych w ostatnich latach metoda
DLTS i metoda anihilacji pozytonéw centra EL6 (350 meV) mozna przypisa¢ kom-
pleksom ztozonym z antystrukturalnych atomow arsenu i luk arsenowych (As_.-V, )
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[10-11], natomiast centra EL5 (420 meV) sa identyfikowane jako kompleksy ztozone
z antystrukturalnych atomow arsenu i luk galowych (As_-V_,). Nalezy dodac,
ze centra EL5 oraz centra EL6 sa Czesto wystepujacymi wzrostowymi centrami
defektowymi w krysztatach GaAs, ktdrych sktad jest odchylony od stechiometry-
cznego w kierunku nadmiaru arsenu. Centra TE (520 meV) moga by¢ przypisane
putapkom dziurowym, ktore obserwowane byly w ptytkach GaAs poddanych
wygrzewaniu w atmosferze par arsenu. Wartosci energii aktywacji tych centrow
zblizone sa do wyznaczonych teoretycznie wartosci energii jonizacji luk galowych
V2 [10-11].

Zaleznosci przedstawione na Rys. 10 oraz dane zawarte w Tab. 2 ilustruja
wiasciwosci centrow defektowych wykrytych w typowym krysztale SI GaAs
otrzymywanym metoda VGF. Nalezy jednak doda¢, ze centra EL3 (580 meV)
powstajace wskutek zanieczyszczenia krysztatu tlenem i identyfikowane jako
kompleksy O, -V, a takze centra EL2 (760 meV), zwiazane z antystrukturalnymi
atomami arsenu As_, nie zostaly wykryte ze wzgledu na ograniczenie zakresu
temperatur do 270 K, w ktérym mierzone byly relaksacyjne przebiegi fotopradu
poddane analizie z wykorzystaniem odwrotnego przeksztatcenia Laplace’a [11].
Nalezy zauwazy¢, ze w otrzymanym obrazie wiasciwosci centrow defektowych
w SI GaAs mozliwe jest rozrdznienie centrow defektowych o zblizonych wartosciach
energii aktywacji, np. rozréznienie centrow T1 (56 meV) i T2 (59 meV),
TB (151 meV), TC (152 meV) i T6 (153 meV) oraz T11 (420 meV), T12 (423 meV)
i T13 (421 meV). Rozroznienia tego mozna dokona¢ dzigki znaczacym roznicom
pomiedzy wartosciami przekroju czynnego na wychwyt nosnikow tadunku, ktérymi
charakteryzuja sie poszczegdlne centra defektowe. Wieksza wartos¢ przekroju
czynnego manifestuje si¢ poprzez wigksza wartos¢ parametru A, ktora powoduje
ze przy zblizonej wartosci energii aktywacji prazek Laplace’a ulega przesunieciu
w Kkierunku nizszych temperatur. Rysunek 11 stanowi ilustracjg graficzna wartosci
parametrow wykrytych centréw defektowych na ptaszczyznie wyznaczonej osiami
(A, E,), przy czym oS parametru A jest w skali logarytmicznej. Widoczna jest pewna
zaleznos¢ wskazujaca, ze wiekszym wartosciom parametru A odpowiadaja wieksze
wartosci energii aktywaciji centréw defektowych. Wystepuja jednak odchylenia od tej
zaleznosci, ktorych spektakularnym przyktadem jest bardzo duza r6znica pomiedzy
wartosciami parametru A w przypadku centrow TB (151 meV) i TC(152 meV),
charakteryzujacych sie zblizona energia aktywacji. Zjawisko to spowodowane jest
roznym rozktadem potencjatu zaleznym od stanu tadunkowego centrum defektowego.
Na przyktad putapkami dziurowe zwiazane z podwajnie zjonizowanymi centrami
akceptorowymi beda charakteryzowaé si¢ bardzo duzym przekrojem czynnym na
wychwyt dziur, wskutek silnego przyciagania coulombowskiego. Tego rodzaju
putapkami sa prawdopodobnie centra TB (151 meV). Z drugiej strony, putapki
elektronowe zwiazane z podwdjnie zjonizowanymi centrami akceptorowymi beda
charakteryzowa¢ si¢ bardzo matym przekrojem czynnym na wychwyt elektrondw
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wskutek silnego odpychania coulombowskiego. Tego rodzaju putapkami sa
prawdopodobnie centra TC (152 meV). Duza rozdzielczos¢ procedury wykorzystujacej
odwrotne przeksztatcenia Laplace’a do analizy relaksacyjnych przebiegow fotopradu
pozwala na rozroznienie centrow defektowych T1 i T3, T5 i T6, TA i T7 oraz
T10 i T12, charakteryzujacych sie zblizonymi wartosciami energii aktywacji
i parametru A.

Rys. 12 ilustruje obraz struktury defektowej krysztatu SI GaAs otrzymany
w wyniku natozenia temperaturowych zaleznosci szybkosci emisji nosnikow
tadunku, wyznaczonych za pomoca odwrotnego przeksztatcenia Laplace’a
(Rys. 10), na korelacyjne prazki widmowe. Widoczna jest bardzo dobra zgodnos¢

Rys. 11. Zestawienie parametrow — wartosci energii aktywacji i wspotczynnika A zaleznego
od przekroju czynnego na wychwyt nosnikéw tadunku — dla centrow defektowych wykry-
tych w krysztale SI GaAs w wyniku zastosowania odwrotnego przeksztatcenia Laplace’a do
analizy temperaturowych zmian statych czasowych relaksacyjnych przebiegéw fotopradu,
zarejestrowanych w zakresie temperatur 40 - 270 K.

Fig. 11. Hlustration of parameters — values of the activation energy and pre-exponential factor
A'in the Arrhenius equation — for defect centres detected in SI GaAs crystal with implemen-
tation of the inverse Laplace transformation to the analysis of the temperature dependences
of the time constants in the photocurrent relaxations recorded at the temperature range
40 - 270 K.

przebiegu linii reprezentujacych te zaleznosci z przebiegiem linii grzbietowych
fatd w dwuwymiarowym widmie Kkorelacyjnym. Nalezy jednak zwréci¢ uwage,
ze wigkszos¢ fatd w widmie korelacyjnym powstata w wyniku termicznej
emisji nosnikow tadunku z dwoch lub wigcej rodzajow centrow defektowych.
W szczegolnosci nalezy wyrozni¢ dwie szerokie fatdy widoczne w zakresie
temperatur 60-110 K oraz 110-200 K. Temperaturowe zaleznosci szybkosci
emisji nosnikdéw tadunku dla wykrytych centrow defektowych wskazuja, ze
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pierwsza z tych fatd powstata z udziatem siedmiu rodzajow centrow defektowych
T1 (56 meV), T2 (59 meV), T3 (78 meV), TB (151 meV), T4 (117 meV),
T5 (138 meV) i T6 (153 meV). Z kolei druga fatda jest wynikiem ztozenia szesciu
fatd odpowiadajacym centrom TA (146 meV), T7 (168 meV), T8 (196 meV),
TC (152 meV), T9 (211 meV) i TD (346 meV). Poréwnujac amplitudy fatd, mozna
zauwazy¢ roznice w koncentracji poszczegélnych centréw defektowych. Widoczna
jest mniejsza koncentracja centrow T10 (400 meV), T11 (420 meV), T12 (423 meV),
T13 (421 meV), T14 (471 meV) i TE (521 meV) tworzacych poziomy energetyczne
potozone blizej srodka przerwy zabronionej w porownaniu z koncentracja ptytszych
centrow obserwowanych w zakresie temperatur 60 — 200 K. Otrzymany obraz
struktury defektowej wskazuje (Rys. 12), ze dominujacymi centrami defektowymi
sa centra TA (146 meV) identyfikowane z atomami miedzi Cu® oraz centra TC
(152 meV), identyfikowane ze znanymi putapkami elektronowymi EA7, ktorych
konfiguracja atomowa nie zostata dotychczas ustalona.

Rys. 12. Obraz struktury defektowej krysztatu pétizolujacego GaAs powstaty w wyniku
natozenia linii ilustrujacych temperaturowe zmiany szybkosci emisji nosnikow tadunku dla
wykrytych centréw defektowych na rzut korelacyjnej powierzchni widmowej na ptaszczyzne
wyznaczong 0sia temperatury i osia szybkosci emisji. Zmiany szybkosci emisji nosnikéw
w funkcji temperatury wyznaczone zostaty w wyniku zastosowania odwrotnej transformacji
Laplace’a do analizy relaksacyjnych przebiegdw fotopradu.

Fig. 12. The image of the SI GaAs crystal defect structure obtained as a result of combaining
the lines, illustrating the temperature dependences of the emission rate of charge carriers for
detected defect centres, and the correlation spectral fringes. The changes of the emission rate
with the temperature were determined by the implementation of the inverse Laplace transfor-
mation to the analysis of the photocurrent relaxation waveforms.
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6. PODSUMOWANIE

Niestacjonarna spektroskopie fotopradowa z wykorzystaniem odwrotnego
przeksztatcenia Laplace’a do analizy temperaturowych zmian statych czasowych
relaksacyjnych przebiegéw fotopradu zastosowano po raz pierwszy do badania
centrow defektowych w krysztatach pétizolujacego GaAs. Przeprowadzono analizg
funkcjonalnosci programu CONTIN jako narzedzia do realizacji obliczen numery-
cznych, przeksztatcajacych relaksacyjne przebiegi fotopradu w posta¢ widmowa
w domenie temperatury i szybkosci emisji. W celu uzyskania maksymalnej
rozdzielczosci tak dobrano wartosci parametrow programu sterujacych procesem
obliczeniowym, aby mozliwe byto otrzymanie prazkéw o duzej intensywnosci przy
zachowaniu ich ciagtosci. Z otrzymanego widma odfiltrowano artefakty zwiazane
z losowymi zaktéceniami relaksacyjnych przebiegéw fotopradu. Do usuwania arte-
faktow zastosowano podejscia eksperckie, polegajace na wykorzystaniu bazy wiedzy
0 wiasciwosciach centréw defektowych w SI GaAs i odrzuceniu tych elementéw
obrazu, ktére dla zadanych parametrow centrow defektowych nie odzwierciedlaja
temperaturowych zaleznosci szybkosci emisji nosnikéw tadunku opisywanych
rownaniem Arrheniusa. Do aproksymacji linii grzbietowych fatd na powierzchni
widmowej Laplace’a rownaniem Arrheniusa i wyznaczania parametrow centrow
defektowych zastosowano sie¢ neuronowa. Zoptymalizowana procedurg analizy
temperaturowych zmian statych czasowych relaksacyjnych przebiegéw fotopradu
zastosowano do zobrazowania struktury defektowej krysztatu potizolujacego GaAs,
otrzymanego metoda pionowego przesuwu gradientu temperatury (VGF). Wykryto
19 rodzajow centréw defektowych charakteryzujacych si¢ energia aktywacji w za-
kresie od 56 do 521 meV. Na podstawie bazy wiedzy wykryte centra defektowe
przyporzadkowano znanym defektom punktowym w SI GaAs. W szczegdlnosci stwi-
erdzono obecnos¢ centréw defektowych zwiazanych z zanieczyszczeniem krysztatu
atomami boru (B, %, B, ) oraz atomami miedzi (Cu®, Cu*), a takze obecnos¢
centrdw zwigzanych z r6znego rodzaju defektami rodzimymi: lukami arsenowymi
(V. V, .7), lukami galowymi (V,), atomami galu w potozeniach antystruktural-
nych (Ga,) oraz kompleksami V_ -V, , As_ -V, iAs_ -V, . Na podstawie
uzyskanego obrazu struktury defektowej stwierdzono réwniez, ze w probce krysztatu
S| GaAs otrzymanego metoda VGF dominujacymi centrami defektowymi sa centra
TA (146 meV) identyfikowane z atomami miedzi Cu® oraz centra TC (152 meV)
identyfikowane ze znanymi putapkami elektronowymi EA7, ktérych konfiguracja
atomowa nie zostata dotychczas ustalona.

Przedstawione wyniki wskazuja, ze w celu zastosowania niestacjonarnej
spektroskopii fotopradowej do oceny jakosci krysztatdw potizolujacego GaAs relak-
sacyjne przebiegi fotopradu powinny by¢ mierzone w mozliwie szerokim zakresie
temperatur i analizowane zaréwno za pomoca procedury korelacyjnej, jak i pro-
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cedury wykorzystujacej odwrotne przeksztatcenie Laplace’a. Zobrazowanie struk-
tury defektowej otrzymywane jest bowiem w wyniku natozenia temperaturowych
zaleznosci szybkosci emisji nosnikow tadunku wyznaczonych za pomoca odwrotnego
przeksztatcenia Laplace’a na obraz korelacyjnych prazkéw widmowych.

Podziekowanie

Autorzy dziekujg Panu Profesorowi Andrzejowi Jelesiskiemu za stymulujgce
dyskusje podczas wykonywania badas oraz za cenne uwagi merytoryczne i redak-
cyjne po przeczytaniu pierwotnej wersji pracy, ktére przyczynify sie do znacznego
jej polepszenia.

Summary

IMAGING OF DEFECT STRUCTURE OF SEMI-INSULATING GaAs
CRYSTALS BY ANALYSIS OF PHOTOCURRENT RELAXATION
WAVE FORMS WITH IMPLEMENTATION

OF INVERSE LAPLACE TRANSFORM

Photoinduced transient spectroscopy with implementation of the inverse Laplace
transform algorithm (ILT PITS) has been employed to imaging the defect structure of
S| GaAs crystals. The computer program for three-dimensional visualisation of the
temperature changes of time constants of the photocurrent transients has been opti-
mised. The parameters of defect centres were determined by a neural approximation
of the ridgelines of the folds related to the thermal emission of charge carriers. The
image of defect structure is obtained by combining the image of the defect centres
properties produced by using the inverse Laplace transform with the spectral fringes
received by means of the correlation procedure
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