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ZASTOSOWANIE OPROGRAMOWANIA
WSPOMAGAJACEGO KONTROLOWANIE PROCESU
EPITAKSJI ZWIAZKOW POLPRZEWODNIKOWYCH

W TECHNOLOGII MOCVD

Marek Wesotowski', Wlodzimierz Strupinski', Jadwiga Zynek!, Piotr Caba-
n', Ewa Dumiszewska', Dariusz Lenkiewicz', Kinga Ko$ciewicz', Dariusz
Czotak!, Jacek Nizel!

Celem artykutu jest przedstawienie oprogramowania komputerowego obejmujacego
szereg zadan zwiazanych z epitaksjg zwiazkdéw potprzewodnikowych. Wérdd zadan
tych znalazty miejsce: 1. zarzadzanie przeptywami prekursordéw, 2. wspomaganie
wytwarzania struktur ze studnig kwantowa, 3. analiza struktur fotonicznych, 4. analiza
potencjahu elektrycznego w strukturach. Weryfikacja oprogramowania podczas pracy
z systemem epitaksji MOCVD wykazata, ze stanowi ono pozytywny przyktad rozwia-
zania problemu numerycznego wspomagania procesu epitaksji.

1. WSTEP

Wiele zagadnien zwigzanych z epitaksjg potprzewodnikow moze by¢ skutecznie
wspieranych oprogramowaniem komputerowym, dla niektérych z tych zagadnien
takie oprogramowanie wykonano i opublikowano, inne wciaz wymagaja odpowied-
niego opracowania. Brak jest jednak w $rodowisku zajmujacym si¢ technologia
epitaksji oprogramowania 0 wyzszym stopniu uniwersalnosci i wygody uzytkowa-
nia. Najogdlniejszym celem jaki przy$wiecal realizacji programu bylo opracowanie
takiego narzedzia. Nastgpujace grupy zagadnien zostaly wlaczone w zakres funk-
cjonalnos$ci: zarzadzanie przeplywami, problematyka studni kwantowych, struktur
fotonicznych, potencjatu elektrycznego w strukturach oraz drobniejsze obliczenia
zwigzane z wlasnosciami elektrycznymi, optycznymi i strukturalnym materialow
polprzewodnikowych. W przypadku zarzadzania przeptywami opublikowane do-
tychczas dla MOCVD oprogramowanie [1-2] jest przydatne w zakresie ogdlnego
oszacowania procesu w aspekcie teoretycznym, natomiast w zasadzie nie dostarcza
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szybkiego 1 wygodnego narzgdzia praktycznego. Pozostale zagadnienia: struktur ze
studnia QW, struktur fotonicznych i analizy potencjatu opracowano w wielu osrod-
kach badawczych, nie sg jednak upowszechnione w formie wyraznie zorientowanej
w kierunku technologii epitaksjalnej. Zwiazek poszczegodlnych czgsci opracowanego
oprogramowania z technologia epitaksji jest oczywisty dla modulu zarzadzania
przeplywami prekursoréow i posiada wtedy postaé¢ bezposredniego oddziatywania na
parametry procesu, natomiast dla pozostatych moduléw zwiazek ten jest swobodniej-
szy 1 najczgsciej sprowadza si¢ do okreslenia relacji migdzy parametrami struktury
epitaksjalnej, a kluczowymi wlasnosciami fizycznymi lub wynikami charakteryza-
cyjnymi. W przypadku struktur ze studnia kwantows jest to relacja migdzy struktura
epitaksjalng, a stanami zwigzanymi, w przypadku struktur fotonicznych najcz¢sciej
relacja migdzy struktura, a rezonansem w odbiciu, a w przypadku modutu analizy
potencjatu elektrycznego relacja migdzy strukturg a obecnoscig warstwy zubozonej
Iub obecnoscia gazu elektronowego. Za zadanie postawiono stworzenie wygodnego,
uwlatwiajacego szybka pracg technologa epitaksji ,,interfejsu” uzytkownika. Ponizej
zasygnalizowane zostaly podstawy zaréwno formalne jak i praktyczne kazdego z
moduldw, a nastepnie przedstawione samo oprogramowanie - zarOwno jego cechy
jak 1 przyklady zastosowania.

2. PODSTAWY TEORETYCZNE I DOSWIADCZALNE

2.1. Zarzadzanie przeplywami no$nikow

Podstawowym problemem epitaksji zar6wno MOCVD, MBE jak i w pewnym
sensie takze innych jej rodzajow jest zarzadzanie przeplywami pierwiastkow, prze-
plywy te decyduja o sktadzie. W przypadku zwiazkéw poczwdrnych lub wyzszego
rz¢du problem nie jest tak prosty jak w przypadku zwiazkow potrojnych i kwalifikuje
si¢ jako podmiot komputerowego programu wspomagajacego prace technologa.
Globalne rozwiazanie zadania rozpoznania zwigzkow mi¢dzy parametrami cisnien
czastkowych a wlasno$ciami osadzanego materiatu jest oczywiscie bardzo skompli-
kowane i brak oprogramowania wykonujacego obliczenia wystarczajaco precyzyjnie,
by catkowicie zastapi¢ dane eksperymentalne. W zwiazku z powyzszym aktualne
programy dokonujace fundamentalnej analizy z uzyciem wszystkich parametréw
procesu i komory sa stosowane raczej przy projektowaniu reaktora niz do codzien-
nego wspomagania technologii epitaksji, jakkolwiek postep w tej dziedzinie pozwala
oszacowac podstawowe wlasnosci otrzymywanych warstw epitaksjalnych. Wobec
tych probleméw uzasadnione staje si¢ opracowanie oprogramowania 0 Zaw¢zonym
zakresie funkcjonalno$ci, postugujacego si¢ metodami czgSciowo empirycznymi
i dzialajacego w formie obliczania poprawek wartosci przeptywdéw prekursorow
w oparciu o dane testowe.
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Rozwazono ogélna relacje migdzy sktadem osadzonego potprzewodnika, a ci-
snieniami czastkowymi zwiazku potrojnego 41 A2, B, gdzie A1, A2 sa pierwiastkami
grupy A (np. grupy I1I), zas B jest elementem grupy B (np. grupa V). Zalézmy, ze
wszystkie drugorzedne parametry (temperatura, cisnienie, wszystkie przepltywy
reaktora z wyjatkiem dwoch zwiazanych z cisnieniami A7 i A2) sa stale:

ﬁ = 1, 42,,,) (1)

gdzie x jest wtamkiem molowym okreslajacym sktad pierwiastka A7, Al i A2 .
sg cisnieniami czastkowymi prekursorow pierwiastkow Al 1 A2 - w przypadku MBE
moga by¢ one funkcjg kata otwarcia przystony komorki efuzyjnej, zas w przypadku
MOCVD funkcjg przeptywu prekursora. Jesli rozwazamy potprzewodnik rz¢du

wyzszego niz potrojny, formuta (1) przyjmuje postac:

ﬁ = f(Aipress ’ Ajpress ) (2)
X
gdzie Ai i Aj sa dwoma eclementami tej samej grupy (np. Ga i 47 w
In Al Ga. As, ) %, X, sq odpowiednimi wspolczynnikami sktadu, a i, iAjpmS
odpowiednimi ci§nieniami czastkowymi,

W idealnym przypadku, kiedy wzrost jest limitowany procesami dyfuzji oraz
sklad osadzanej warstwy nie wpltywaja na wzgledng efektywnos¢ adsorpcji A7 i
A2, a takze cisnienia czastkowe Ai iAjpreSS sa proporcjonalne do odpowiednich

press

przeplywow i, i 4j,,, » POWYZsza formula (2) przyjmuje prosta postaé:

A Ai
X; . l.ﬂow (3)
xj A]ﬂow

gdzie o jest wspotczynnikiem proporcjonalnosci.

Jesli przez przepltywy Aiﬂow i Ajﬂow oznaczy¢ przeptyw gazu prekursora w przy-
padku MOCVD oraz kat otwarcia przystony komorki efuzyjnej w przypadku MBE,
to mozna oczekiwac spetienia warunku proporcjonalnosci ci$nien czastkowych do
przeptywdw w obu tych metodach.

W okolicznosciach rzeczywistych procesow wspolczynnik o jest zmienna, jak-
kolwiek dla dominujacej wickszosci procesow MBE 1 MOCVD wartosc jej jest stabo
zalezna od skladéw 1 absolutnych przeptywow Aiﬂow i Ajﬂow. Typowa epitaksja MO-
CVD ujawnia silng zaleznos¢ a od sktadu w przypadku zawierajacych ind azotkow
jak InGaN, ,,rozcienczonych” azotkow jak InGaAsN i w poblizu termodynamicznych
przerw w rozpuszczalnosci fazy stalej ,,miscibility gaps” jak InGaAsP/GaAs. Staba
zalezno$¢ wspdlczynnika a od sktadu wystepuje dla AlGaAs/GaAs, InGaAs/GaAs,
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InGaAs/InP, InGaP/GaAs, InGaAsP/InP, InAlAs/InP, InGaAIP/GaAs, InAlGaAs/
GaAs i innych. We wszystkich przypadkach relacja (3) moze by¢ podstawa do
opracowania numerycznej metodologii obliczeni poprawek przeptywow, w ktorej
wiedza o wczesniej wykonanych procesach jest wykorzystywana do przewidywania
parametréw technologicznych potrzebnych do otrzymania zadanego materiatu.

2.2. Struktury polprzewodnikowe ze studnia kwantowa

Analiza studni kwantowej jest podstawowym zagadnieniem numerycznym
zwigzanym z epitaksja w optoelektronice. Polozenie pozioméw w studni decydu-
je o energii przejscia radiacyjnego 1 w efekcie barwy swiatla dla jakiej przyrzad
optoelektroniczny bedzie aktywny. Ksztalt funkcji falowych decyduje natomiast o
prawdopodobienstwie tego przejscia, czyli czgsto efektywnosci przyrzadu. Posiadanie
oprogramowania dokonujacego analizy studni umozliwia manipulacj¢ parametrami
materialowymi warstw struktury 1 poprawia skuteczno$¢ technologii.

Obok metody przyblizenia masy efektywnej [3], ktora jest podstawowa metoda
analizy stanow elektronowych w polprzewodnikowych studniach kwantowych istnie-
je kilka innych metod, naleza do nich metody oparte o: LCAO (Linear Combination
of Atomic Orbitals) [4], DFT (Density Functional Theory) oraz LDA (Local Density
Approximation) [5]. Potrzeba stosowania tych metod pojawia si¢ wtedy, gdy rozmiary
charakterystyczne stajg si¢ bardzo male (ponizej 3-4 komoérek elementarych), lub
ksztalty nanokrystalitu sa nieregularne.

Kiedy zachodzi przypadek prostej geometrii, tzn. nanostruktura ma postac
ptaskich warstw, drutow o przekroju okrg¢gu lub kwadratu, sferycznych albo sze-
sciennych kropek czy tez jest zlozeniem tych struktur oraz jesli najmniejszy rozmiar
nanostruktury przekracza 1.5-2 nm, wtedy zachodza warunki do wygodnego 1 sku-
tecznego zastosowania rownania masy efektywnej:

{—%A ; V(r)}{‘ ()= () @)

gdzie: m jest masg efektywna elektronu w krysztale, ' — dodatkowym potencjatem,
natomiast dla funkcji falowej @(k, ) elektronu zachodzi zaleznos¢: d(k,r) = u (k,
r)e™ ¥k, r), przy czym u (k, r) jest funkcja szybkozmienng o okresie stalej sieci
krysztatu.

Rozwiazanie numeryczne funkcji i energii wlasnych réwnania (4) dla stanéw
zwiazanych w studni mozna znalez¢ metoda elementu skonczonego.

2.3. Jednowymiarowe struktury fotoniczne

Fotonika z wykorzystaniem pétprzewodnikéw stata si¢ w ostatnich dekadach
jednym z najintensywniej badanych obszardéw fizyki i1 technologii. Podstawowym
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1 czesto spotykanym zagadnieniem numerycznym zwigzanym z epitaksja potprzewod-
nikowych struktur fotonicznych jest analiza widma odbicia takich struktur. Widmo
to ma bezposredni zwigzek z rezonansem optycznym wykorzystywanym w dziataniu
przyrzadéw, wlasciwe potozenie rezonansu decyduje o zgodnosci parametréw elek-
tronicznych z parametrami optycznymi, natomiast wlasciwe warto$ci wspolezynnika
odbicia decyduja o efektywnosci przyrzadu. Elementy fotoniczne wystepuja w lase-
rach VECSEL, detektorach i diodach LED z wngka rezonansowa, Wlasciwy wzrost
luster Bragg’a o wspdtczynniku odbicia rz¢du 0.995 oraz poprawnie i jednorodnie
zlokalizowanym plateau rezonansu Fabry-Perot wymaga starannej pracy technologa.
Otrzymanie takich wynikéw ulatwia posiadanie narz¢dzia wspomagania numerycz-
nego umozliwiajacego rozpoznanie bledow 1 wlasciwosci struktury.

Modele numeryczne widma odbicia optycznego wykorzystuja réwnania Fre-
snela (5) okreslajace wartosci wspotezynnikow odbicia 1 transmisji dla pojedynczej
mig¢dzypowierzchni.

r=R, 1=1-F

&cosel —ﬁcoseT &caseT —ﬁcasel
B, _ W p 5 _ M p
R ¥ = nZ - n] - R e nZ n] (5)
2 cos0" + L cosH 200507 + "L cos®?!
U, Y, U, M,

gdzie: » jest wspolczynnikiem odbicia miedzypowierzchni, ¢ — wspotczynnikiem
transmisji, R™ = R® , R* - wspétczynnikami odbicia amplitudy dla poszczegélnych
polaryzacji wektora pola elektrycznrgo, 7, 1 n, wspdlczynnikami zatamania dwoch
osrodkéw, u, i u, wspbtczynnikami podatnosci magnetycznej, &, 6" - katami wiazki
odpowiednio padajacej i przechodzace;j.

Jesli struktura zostata wykonana poprawnie obliczenia sa w wysokim stopniu
zgodne z widmami eksperymentalnymi.

2.4. Analiza potencjalu pola elektrycznego

Znajomos¢ profilu pola elektrycznego wewnatrz struktury jest przydatna pod-
czas epitaksji m.in. do okreslenia obszardow zubozonych w przypadku struktur do
pomiarow elektrycznych, czy tez rozstrzygnigcia warunkéw koniecznych do wyste-
powania dwuwymiarowego gazu elektronowego w heterozlaczach. Informacje te sa
potrzebne przy epitaksji tranzystoréw HEMT, pozostatych tranzystoréw, detektordw,
emiteréw, diod i niemal wszystkich innych przyrzaddéw elektronicznych. Podstawa
analizy jest rownanie Poisson’a:
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divE =4 kp(x,y,z) =2 (6)
e

0

gdzie: E jest wektorem pola elektrycznego, p — gestoscia tadunku, %, g, stalymi
dielektrycznymi.

Réwnanie to mozna najczgsciej rozwigza¢ numerycznie metoda elementu skon-
czonego.

3. WYNIKI

Podstawowe miejsce w oprogramowaniu znajduje modut zarzadzania przepty-
wami nosnikow. Nast¢pnie zamieszczone zostalty moduly analizy struktur, wszystkie
czesci polaczone sa we wspolnym programie w sposob umozliwiajacy wzajemna
interakcj¢. Ogdlny schemat oprogramowania przedstawiony jest na Rys. 1.

!? Glowny formularz programu ]
I

Zarzadzanie Studnie Struktury Profil
przeptywami kwantowe ‘ fotoniczne potencjalu
Obliczanie popra- Obliczanie stanéw Obliczanie widma Kalkulatary

wek przeplywow kwantowych odbicia

Baza danych Algorytm rozwia- Oblir_zange profilu

zujgcy studnie | amplitudy

MOCVD kalkula- |
potprzewodnikow XRD — kalku-
|lator refleksu

Obliczanie profilu [~ ifne ohliczania
potencjatu elektr. [

Rys. 1. Schemat oprogramowania.
Fig.1. The software scheme.

Modut zarzadzania przeptywami zostal zaprojektowany do wspotpracy z danymi
XRD oraz spektroskopii fotoluminescencyjnej, na podstawie ktorych wyznaczany
jest skiad zwiazkéw. W oparciu o dane probki testowe] oraz réwnanie (3) wy-
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