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Resumen

En el presente trabajo de tesis, se presentan mediciones de Re-
flectancia Diferencial (RD) alrededor del punto critico £, para los
semiconductores GaP y Si. EIl andlisis de los espectros se realizo
tanto en el espacio real como en el espacio inverso de Fourier. Es-
tos dos materiales se eligieron debido a que la separacién de su
interaccién spin-orbita A, es pequena (A;<100 meV) y por tanto
a temperatura ambiente no es posible resolver las transiciones £
y Ey+A,, entonces pueden ser tratadas como una sola transicion.
El hecho de tener solo una transiciéon en el rango espectral medido
simplifica el anilisis en el especio inverso. En el caso de GaP (001)
se midieron y analizaron las componentes del espectro de RD bajo
una tensién a lo largo de la direccién [110] tanto de bulto como de
superficie. En el caso de Si (110) se demuestra sin ninguna duda
que el espectro es proporcional a la funcién dieléctrica s. Para
el caso de Si (001) bajo una tensién aplicada a lo largo de [110]
se observo como las transiciones en el rango espectral medido se
separan, observandose dos transiciones. En este udltimo caso se
ajustaron con un modelo fisico, los espectros de RD en el espacio

real, obteniéndose excelentes resultados.



CAPITULO 1

Introduccién

La Espectroscopia de Reflectancia Diferencial (RDS 6 simplemente
RD)[1] ha tenido un fuerte desarrollo en los ultimos veinte afios. La
RD, aplicada a semiconductores de simetria cubica, es sensible al
rompimiento de su simetria. Este rompimiento puede producirse
aplicando externamente una tensién uniaxial o por el rompimiento
de la simetria debida a la presencia de la superficie. El desarrollo
de modelos tedricos y cidlculos numéricos para el entendimiento de
las formas de linea de la RD han incrementado la potencialidad
de la técnica. Se han identificado componentes de origen electro-
6pticol2|, piezo-6ptico[3], de rugosidad|4], inducidas por reconstruc-
ciones superficiales[5], entre otras. Adicionalmente la RD ha sido
extendida a niveles microscépicos, permitiendo la elaboracién de
mapas de la superficie del cristal bajo estudio[f].

A pesar de lo anterior, existen componentes de la RD cuyo ori-
gen fisico no ha sido establecido. En particular, es aun controversial
en algunos casos, el valor del espesor [ de la region por debajo de
la superficie en donde se produce el rompimiento de simetria y por
tanto la senal de RD. Si definimos como d la penetracién de la luz,

entonces podemos establecer dos condiciones limites para la senal
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de RD: 7) limite de bulto (I>>d) y i) limite de superficie (I<d).
Al interpretar y elaborar un modelo para la forma de linea de

la RD es de fundamental importancia establecer si el espectro de

RD esta en alguno de los limites o en una condiciéon intermedia.

La senal compleja de RD esta dada por|7|

en donde = es la funcion dielectica y A: es la anisotropia en la
funcién dieléctrica. La fase 3 de la senal de RD nos indica entre
otras cosas, si la senal es de superficie o bulto o en una condicién
intermedia. La fase es de fundamental importancia en la
interpretacion de los espectros de RD ya que mezcla la parte real
e imaginaria de la senal modificando la forma de linea. En el
limite de bulto 3 =0y en el de superfice 3 = 7/2 [8,9]. Valores de

3 entre estos dos limites son interpretados como una condicion

intermedia.

El objetivo principal de este trabajo de tesis es el estudio de
espectros de RD en diferentes condiciones para la determinaciéon e
interpretacion correcta de la fase. Los semiconductores estudiados

en esta tesis son GaP y Si. Se reportan espectros de RD alrededor




de las transiciones dépticas £, y E\+A,. Estos materiales tienen
la caracteristica de que su desdoblamiento spin orbita es pequerno.
En el caso de GaP se reportan espectros de RD para la cara (001)
de muestras tipo n con dopajes den = 1-2 x 10" e y n = 1-2
x 10'%cm™3, tanto sin tensién externa aplicada como con tensién
externa. De jgual forma para generar tensiones en el limite de
superficie, se generaron defectos lineales por medio de un pulido
mecanico. En el caso de Si se reportan espectros de RD en la cara
(110) y (001). Este ultimo bajo tension de bulto.

El presente trabajo de tesis esti organizado como sigue. En
el capitulo II se discute la forma de linea de los espectros de RD
inducida por deformacién y se revisa la teoria del espacio directo
y reciproco. En el capitulo III se discute el arreglo experimental y
las muestras utilizadas en los experimentos. En el capitulo IV se
discute e interpretan los resultados experimentales. Finalmente se

dan las conclusiones en el capitulo V.



CAPITULO 11

2 Teoria

Si a un cristal cubico se le aplica un esfuerzo uniaxial a lo
largo de alguna direccién cristalografica ([110' 6 [110]) este pro-
ducirda como resultado una deformaciéon que modificara la simetria
del cristal de cubica (T,) a ortorréombica (C,,), transformando al
cristal haciéndolo 6pticamente anisotropico. Es posible confirmar
ese cambio producido por una fuerza externa en forma experimen-
tal haciéndole incidir un haz de luz polarizado a la muestra a es-
tresar para posteriormente detectarla y analizar la luz que refleja
esta. El espectro para la RD es sensible al cambio del estado de
polarizacién de la luz reflejada. Este cambio en el estado de po-
larizacién es debido a que el material se esforzé provocando una
deformaciéon lo cual modifica tanto la simetria del cristal como el
volumen de la muestra provocando un cambio en el indice de re-
fraccion del material, ocasionando que el camino éptico que toman
los dos estados de polarizacién mutuamente perpendiculares entre
si, sean diferentes por lo tanto hace que su diferencia (para RD)

sea diferente de cero dando consigo una senal de anisotropia.




2.1 Consecuencias de la deformacion en los
espectros de la Reflectancia Diferencial

Consideremos ahora una superficie (001) de un semiconductor
zincblenda con una perturbacion externa originado por dos mecan-
ismos actuando simultaneamente: uno debido a un campo eléctrico
a lo largo de [001] y un esfuerzo uniaxial aplicado a lo largo de
(110|. Dando como resultado una perdida en su simetria. Bajo es-
tas condiciones las tinicas componentes del tensor de deformacion
diferentes de cero son [10]

€rr= eyy:il%gl_(zx’

e, = S X, (2.1)

— — Sy
€ry= Eyz= duF + —iu

Donde d,; es el modulo piezo eléctrico S|;, S;; y S;; son las con-
stantes de complianza elastica, F y X son las magnitudes del campo
eléctrico superficial y del esfuerzo aplicado, respectivamente. Para
un semiconductor tipo n se tomo como convencién F>0 y X<0
cuando el entorno aplica un trabajo negativo al sistema o sea una
compresion. El efecto del tensor de perturbacién en los niveles

electronicos estd descrito por el Hamiltoniano de Pikus-Bir[l1].



Tomando como perturbacién total la suma de los hamiltonianos
de la interaccién spin orbita y de Pikus-Bir tenemos que para el

tensor de la Ec. (2.1) la perturbacién esta dada por:

H = H(l + H.:iO
H = -al¥ (§,,+2S;;)X

-3b® [(L:; _ %LQ)S 14912 4 (LZ -

Donde o™ 5% y dV son los potenciales de deformacién hidrostatico,
tetragonal y ortorrémbico para la i-esima banda, L. , L, y L. son las
componentes del momento angular. L y S se refieren al momento
angular y al momento spinorial respectivamente, A, es la magnitud
de la interaccién spin orbita. El tensor de deformacion lleva a un
cambio tensorial en la funcién dieléctrica compleja (Ac= Az ) del
semiconductor. En nuestro caso nos interesan tales cambios para
luz de incidencia normal sobre la superficie (001) con polarizacién
a lo largo de [1T0] 6 [110| para energias alrededor de E| y F;+A4,
y con A, < 100 meV. Es notable que las direcciones [110] y [110]

correspondan a las de un maximo cambio para Az [12].
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Las transiciones E; y £+, son conocidas originariamente de
puntos de simetria A en la zona de Brillouin [13]. En el cristal
zincblenda sin perturbar hay 8 puntos A equivalentes. No es dificil
de ver esas consideraciones geométricas en presencia de una tension
definida en la Ec. (2.1) esos 8 puntos no son mas equivalentes pero
se separan a partir de dos grupos de 4 puntos equivalentes [12], un
primer grupo denotado como [111], contiene puntos a lo largo de
[111], [T11],[111] y [111], y un segundo grupo denotado como [111],
contiene puntos a lo largo de[I11], [111], [111] y [111].

En la figura 2.1 se muestra el diagrama de los niveles de energia
para puntos de simetria A cuando el material se encuentra en dos
estados: sin perturbar (X=0y F = 0) y con perturbacién externa:
efecto del campo eléctrico superficial (F # 0) a lo largo de [001] y al
aplicar el esfuerzo externo (X# 0) en la direccién [110], mostrando
que los niveles de energia se modifican con la deformacién que en
nuestro caso implicarian cambios en la posicién energética de £ y
E\+A,, rompiendo la degeneracidon existente tanto para la banda

de conduccidn como para la banda de valencia.



[111]
AN
E. e [111]
=

E.+ A,

[111]
. - [111]
N

Ev AN
A : [111]

\ < [111]

X=0 F=0 X#0 F#0

Figura 2.1: Niveles de energia para los puntos A sometidos a un
esfuerzo uniaxial X en la direccion [110] y un campo eléctrico F a lo
largo de [001].



2.2 Forma de linea de Reflectancia Diferencial

El Hamiltoniano (2.2) representa el rompimiento y el corrim-
iento en energia de puntos criticos de simetria A y T [3,10.11.].
Este hecho induce una anisotropia sobre la funcién dieléctrica. De
modo que se relaciona la anisotropia en el espectro de reflectivi-
dad con una anisotropia sobre la funcién dieléctrica a través de la

relacién (7.

Donde o y 3 son los coeficientes de Seraphin. Para RD A: esta
definida como la anisotropia de la funcién dieléctrica para la luz
polarizada a lo largo de [110] y para la luz polarizada a la largo
de [ITO]. La forma de linea de los espectros de RD por efecto de
una tensién uniaxial externa o de un campo eléctrico superficial se
obtiene como el desarrollado en [3.10,11]. Despreciando la defor-
macion inducida por el campo eléctrico es decir sustituyendo F=0

en el tensor (2.1). Por lo tanto asumiendo que la anisotropia en
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la funcién dieléctrica para los dos estados de polarizacién mutua-
mente perpendiculares de direccién [110] y [HO} con X# 0y F =0,

puede escribirse como[3.10.11}:

— ] OFE?(E.E\+AFE,,+AE .
Ag = gli=10l — 110] = 1 O (ELARE+ABI AL

(H2) (B, B+ AE,. + AB) (2.4)

Donde AE, = % [[Tlﬁj)D‘?SM} X; se refiere al rompimiento de en-

ergia inducido por X, AE, = (1 —r)%i, , es el desdoblamiento
spin orbita, con r = £ 1 se refiere las transiciones FE\y FE, + 4,

, AE, = % (S11 + 2S)2) es el corrimiento hidrostatico inducido por
X,y :%{ﬁDgSﬂ} X. Ademas D] y Dj son los potenciales de
deformacién hidrostatico y ortorrémbico para las transiciones de
simetria A respectivamente, D; es el potencial de deformacién or-
torrémbico para la banda de valencia.

Ademas el cambio en la funcién dieléctrica para los dos estados
de polarizacién mutuamente perpendiculares de direccién [110] y

[ITD] con X=0y F #0, puede escribirse como:

Ae — li=10) _ o] _ @_E'Zs(EvElféFiMw_\E;,)AE:+

1
2E2 )3

(w&w) S(EE1+ AE, + AEY) (2.5)
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Con AE, = di,F que se refiere al rompimiento de energia

inducido por F; 4" = ﬁD? d F .

Cabe mencionar que en X # 0 incluye una deformacién de corte y
una de tipo hidrostatica (cambio en el volumen del cristal), en
cambio para f' # 0 solo esta presente una deformacién de corte.
De este modo se podria calcular una forma de linea teérica para
los espectros de RD medidos experimentalmente, ajustando una
forma de linea de tipo Lorenziana para la funcién dieléctrica en el
espacio directo! para GaP (001) bajo presencia de un esfuerzo

aplicado, con diferentes concentraciones de portadores, con dano

superficial y para Si (110) y Si (001) bajo esfuerzo compresivo.

Ahora para calcular el A= experimental de Silicio (110) se emplea
un formalismo semejante obtenido diferenciando la expresién de
Fresnel para la reflectancia, el cual es para dos medios (aire -

substrato), sistema con luz a incidencia normal sobre la superficie

esto es:
7= La=l (2.6)

Siendo n? = ¢ y n? = ¢, donde n, y n es el indice de refraccion

del ambiente (aire) y del substrato. De modo que:

~St
—

- N
+n (27)
'Ver Capitulo 2.3.1 pag. 11




Entonces: Ar = %An (2.8)
T
- 0 = _ [ a1 ]
Siendo: 5= nin? + 1w
&
AR 157
Por lo que: =f = 152 An (2.9)
Como ¢ = n?, la diferencial es Az = 2nAn . An = 2£, la Ec. (2.9)
se puede escribir como:
OF _ 187 As _ (L 1O\ A~
&=t~ (ais) Ac (2.10)
I‘ . . . .
La reflectancia diferencial se puede expresar en términos del
coeficiente de reflexiéon complejo del medio bajo consideracién.
Usando 7 = re”?; que es la forma compleja del coeficiente de
reflexiéon para incidencia normal. Tomando esto en cuenta la Ec.
(2.10) también se puede expresar como:
AF _ (,10 A 'TE’O AQ
T T a7 T
.
Simplificando: & =27 +iAf (2.11)

13




Considerando la reflectividad R = |7)° | se tiene

2R = 2Re [27] (2.12)

* Por lo tanto despejando A: de la Ec. (2.9), el cambio en la
funciéon dieléctrica esta dado por:
Ae = 2nfef 5 (2.13)
an
Empleando la Ec. (2.13) es posible calcular el cambio en la
funcién dieléctrica generada en la cara (110) del Silicio.
]
»
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2.3 Contribucién excitonica y de un electron

alrededor de la transicion £

Como se ha estado viendo es de mucha importancia el analisis
en la funcién dieléctrica para los materiales a estudiar ya sea tanto
en la forma de linea experimental como la calculada tedricamente.
Ya que = se caracteriza por tener fenomenolégicamente la forma de
linea de tipo Lorenziana y por tanto el espectro que contiene a las
transiciones 6pticas de RD para un material anisotropico también.
Por lo tanto se ajusta una funciéon que tenga la misma forma =
para calcular de forma teédrica el espectro de RD experimental.
Adicionalmente la determinacion del caracter de las transiciones,
el cual estd correlacionado (transicién excitonica) o anticorrela-
cionado (transicion electrénica), es necesario para el anilisis de
la funcién dieléctrica. En el andlisis del espacio directo (o real) la

forma de linea analitica de la funcién dieléctrica para un solo punto

critico parabdlico tiene la siguiente forma genérica [14, 16-18|
= Ce(E - E,+il)™* (2.14)

donde C representa la amplitud, 3 es el factor de fase, £, es la
energia de umbral, I' es un parametro de ensanchamiento, y : es

el orden de la singularidad. Para transiciones de un electroén, u

~
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toma el valor de 1/2 para una dimensién (1D), cero (logaritmica)
para dos dimensiones (2D) y -1/2 para puntos criticos en tres

dimensiones (3D). Para transiciones excitonicas pu toma el valor

de 1.

2.3.1 Analisis en el Espacio Directo.

Para la transicién £, consideraremos este punto critico para
cada uno de los dos caracteres: electrénico o excitonico. Para
nuestro trabajo nos basamos tinicamente en la forma de linea ex-

citonica dada por:

= Ce'¥(E — E, +il)"! (2.15)

m

Con un angulo 3 de fase cercano a cero. El dngulo de fase i3
es usualmente interpretado como un parametro de acoplamiento
entre la excitacién excitonica con un translapamiento continuo de
transiciones interbanda [15]. Por otra parte la forma de linea para

transiciones de tipo electrénica (2D) estd dado por:

s =Ce®In(E - E, +il) (2.16)

16




El dngulo de fase 3 en la Ec. (2.16) también describe la transfor-
macion de la forma de linea para puros puntos criticos 2D debidos
a efectos excitonicos [15]. La transformacién excitonica incrementa
el valor de 3 [15, 16, 19, 20]. Nétese que la forma de linea de tipo
2D dada por la Ec. (2.16) puede ser obtenido integrando la Ec.

(2.15) con respecto a la energia.

2.3.2 Analisis en el Espacio Inverso

Como se ha estado viendo el valor de 5 en la forma de linea
analitica de la funcién dieléctrica es muy ambiguo, por lo que genera
mucha incertidumbre ya que es el parametro de acoplamiento que
le da forma al ajuste de la funcién dieléctrica por lo que el encontrar
un mecanismao por el cual permita expresar la dependencia de 3 es
indispensable para tener una certeza sobre su valor y sobre todo su
significado fisico. Por lo que se propone expandir una funcién que
en este caso estaria representada como la forma de linea tanto del
espectro experimental como el obtenido teéricamente para calcular
los coeficientes de Fourier por medio de su transformada inversa y
realizar el andlisis en el espacio inverso (o reciproco).

Por lo que si consideramos que un espectro éptico que consta de

17




N puntos de fi, f2,..., fi igualmente espaciados desde la energia
de E, a £, y con una periodicidad tal que f;, = f,;,. Para simpli-
ficar, se toma M como un nimero par. Entonces, la F-, puede ser

representada por series de Fourier [21, 22, 31-33] como:

ALf2

J(8) = Ag + Re() Cemrineln?) (2.17)

m=1

donde # y E estan relacionadas por:
EL (2.18)
y el factor AE esta dado por:

 (Ey—E)M
AE = "Grne (2.19)

donde M, E; y E,; son el nimero de puntos espectrales, la energia
mas alta y mas baja del espectro. El valor de AFE es determinado
para cada semiconductor desde el rango de energia del espectro
medido. El espectro experimental estd compuesto por puntos M

medidos desde la energia E, a la energia E,;.

Asumiendo que la forma de linea de la estructura éptica en ¢

debido a la transicién asociada a un punto critico en energia AFE

es descrito en el espacio real por una Lorenziana (Ec. (2.14)) [31].

18



Para la forma de linea (Ec. (2.14)) y sus s-esimas derivadas los

coeficientes de Fourier estin dados por [31]

n/k"—f\'*le—nd
¢, = QW‘ (2.20)
& = _—(%)—” — 8+ nb, (2.21)

donde § = ['/AE, 8, = (E, — E,)/AE y I'(11) es la funcién gamma.

En el formalismo del espacio reciproco la informacién sobre el
caracter y el ruido blanco de los espectros es separado en los coe-
ficientes altos y bajos de Fourier respectivamente. Para la forma
de linea Lorenziana de la Ec. (2.14), la amplitud C, y la fase ¢,
de los coeficientes de Fourier de las Ec (2.20) y (2.21) se pueden

representar como (21-23|

nbl

In Co=1In gy — &g+ (w+r—1Inn, (2.22)

€= —{(u—r)E —B+n(E, - E)/AE, (2.23)

donde n es el indice de los coeficientes de Fourier, el factor i es el

orden de la singularidad, x es el orden de la diferenciacién, I'(;/)

19



es la funcién gamma. Donde la amplitud de los coeficientes en la
Ec. (2.22) no depende de la fase 3 de la transicién el cual aparece
solo en la Ec. (2.23). Para transiciones excitonicas tenemos ;= 1

y la Ec. (2.22) se puede escribir como:
In C,lzfnﬁm—% “xin on. (2.24)

La ecuacién (2.24) da una dependencia lineal sobre n para el
espectro no diferenciado (x=0) entonces [' es proporcional a la
pendiente de una linea recta. Para una transicién 2D tenemos ;1 =

0 y la Ec. (2.22) puede ser escrita como:
In Co=1In sgheg — 2 + (k= 1)In n, (2.25)

La ecuacién (2.25) da una dependencia lineal sobre n para la
primera derivada con respecto a la energia del espectro (v = 1) y
I es proporcional a la pendiente de una linea. Los componentes
logaritmicos en las Ec. (2.24) y (2.25) se hacen mas importantes
cuando el espectro es diferenciado varias veces. Las ecuaciones
(2.22) y (2.23) se obtuvieron para solo un punto critico. Los co-
eficientes de Fourier para la superposicién de dos puntos criticos
inducen oscilaciones en las Ec. (2.22) y (2.23) [22]. Los coeficientes
calculados InC,, obtenidos de la ecuacién (2.24) son comparados con

los coeficientes de Fourier calculados de los datos experimentales.
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CAPITULO III

Detalles experimentales

Los experimentos realizados en este presente trabajo fueron li-
evados a cabo en los laboratorios de Espectroscopias Opticas y de
Microscopia De Fuerza Atémica (MFA) del Instituto de Investi-
gacién en Comunicacién Optica (IICO) de la UASLP. Se realizaron
experimentos de RD, tanto en muestras dopadas, como bajo una
tension uniaxial aplicada, como en muestras pulidas mecanicamente.

A continuacién se describe el equipo que se empleé en el presente

trabajo.

3.1 Descripcion del espectrémetro para la
medicion de Espectros de Reflectancia Difer-

encial [24]

El espectrémetro (Fig. 3.1) consta principalmente de una fuente
de luz (lJAmpara de Xendn de 75 watts), luz que es direccionada por

dos espejos, el primero sobre el que incide es plano y seguido de
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un segundo que es céncavo y dirigido hacia un polarizador (prisma
Rochén) y posteriormente a un modulador fotoelastico (PEM-90
de 42 Khz. HINDS INSTRUMENTS. INC.) de silicio elemento
acoplado mecinicamente a un transductor con el cual se le envian
pulsos eléctricos a una frecuencia de 42 Khz. Estos pulsos eléctricos
producen una deformacién elastica unidireccional en el elemento,
modificando el indice de refraccién en la direccién del esfuerzo apli-
cado haciéndolo birrefringente, lo cual provoca un retraso de = en
la fase, de modo que la luz que emerge de este elemento oscila en-
tre dos estados de polarizacion mutuamente perpendiculares, luego
incide y se refleja en las muestras semiconductoras a estudiar con
superficie especular.

Por lo cual la luz que refleja es mandada a un analizador, después
nuevamente se direcciona por otros dos espejos (nuevamente el
primero plano y el segundo céncavo) hacia el monocromador (Spec-
tra Pro 2500i, ACTION RESEARCH CORPORATION) donde
anadido a este, esta un fototubo que convierte la senal de luz
a una senal eléctrica, senal que es detectada por un multimetro
(KEITHLEY; 199 SYSTEM DMM/SCANER) y dividida para que
dos amplificadores sensibles a la fase la detecten y la amplifiquen.
En el primero (Lock-in Amplifier, modelo 5210, EGEG; PRIN-
CENTON APPLIED RESEARCH) esti entonado a la frecuencia

fundamental del modulador fotoelastico, que determina la parte
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imaginaria de RD. Para detectar la parte real se emplea un segundo
amplificador sensible a la fase (Lock-in Amplifier, SR530, Stanford
Research System) analizando el segundo armoénico del PEM, que
seria el doble de la frecuencia fundamental con la que trabaja este
PEM. El espectrémetro esta controlado por una computadora (hp
compaq d530 CMT) a través de una interface (GPIB-OSB-HS).
Ademas agregando otros aditamentos, como un laser y un recorta-
dor de frecuencia éptica, nos permitiria medir no solo la técnica de
RD, sino que también otra técnica como la Fotorreflectancia [12].
Por otra parte se repitié el experimento con un segundo es-
pectrémetro [25] en el laboratorio de espectroscopia II con el fin de
familiarizarse con las técnicas de Reflectancia Modulada (RM) [25],
ademas de contrastar para hallar similitudes entre los espectros
medidos de equipos diferentes. Debido a que los espectrémetros
son diferentes, esa diferencia nos permite medir en el primer es-
pectrémetro tanto la parte real del espectro como la parte imag-
inaria del mismo la senal de RD de la muestra, debido en gran
medida al arreglo dptico que se emplea en este, como por ejemplo
el acomodo y orden de los aparatos 6pticos, el uso de un segundo
polarizador y haciendo el andlisis matematico total del sistema [24,
26|. A diferencia del segundo espectrémetro que al cual solo es
posible medir la parte real del espectro, por lo descrito en la ref-

erencia [25].
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Figura 3.1: Espectrémetro empleado para las mediciones de RM.
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3.2 Prensa para la aplicacion de la tensién
uniaxial externa

En la figura 3.2 se muestra a la prensa mecanica empleada cuyo
diseno y fabricacién se realizo en este instituto (IICO) para la apli-
caciéon de esfuerzos uniaxiales a muestras provenientes de obleas
semiconductoras para su consecuente caracterizacién. Todas las
muestras empleadas a las cuales se les aplico un esfuerzo uniaxial
estan orientadas en la direccién [001]. Esta prensa consta principal-
mente de un tornillo de 40 hilos por pulgada, el cual trae adherido
en la cabeza de este una calcomania que le da funcién como trans-
portador para asi poder delimitar cuantos hilos por vuelta avanza
el tornillo que va comprimiendo a un resorte que recorre una cierta
distancia (si es menor a 1 mm se usa el transportador) determinada
por un trozo de cinta graduada (usada para determinar la longitud
que recorre el resorte) colocada a un costado del resorte, el cual
(resorte) es contenido por dos placas metalicas de las cuales una es
firme y la otra deslizable de tal manera que al irse comprimiendo
va deslizando una de las placas, la cual (placa) trae consigo una
de las dos mordazas de aluminio (la otra mordaza colocada en una
base junto la placa fija) empleadas para transmitir la compresién
al cristal, ademas de sujetar y mantenerla firme . Una vez aplicado

el esfuerzo gracias a este dispositivo mecanico es importante saber
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cuanto estrés recibe la muestra bajo estudio ya que ese valor seria
de gran ayuda para comprender en buena medida la evolucién de
los espectros de RD para las muestras a medir como resultado de
un esfuerzo externo. Para esto es necesario conocer la fuerza ejer-
cida sobre el cristal y el area transversal. Para conocer la fuerza
aplicada es necesario saber la constante de fuerza del resorte (k
= 1.2 x 108 dyn/cm) y la distancia que recorre el resorte al ser
comprimido. El drea transversal de la muestra que es la regién en
contacto con la mordaza de aluminio. El esfuerzo se calcula divi-
diendo la fuerza entre el area trasversal de la oblea. Las muestras
fueron cortadas de obleas comerciales de aproximadamente 3 x 5
mm. Con un espesor en promedio de 300 pm para el GaP y 250
pm para Si. Se manejaron diferentes niveles de concentracion de

dopaje de tipon = 2 x 10'® y n = 2 x 10" para GaP.
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Figura 3.2: Prensa mecdanica empleada para la aplicacién de esfuerzos
uniaxiales externos.
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3.3 Pulido mecanico de muestras

El pulido mecanico se realizo con pasta METADI de diamante
de 1 pum. La pasta de diamante se esparcié sobre tela de grado
o6ptico y se mezclo con solvente METADI FLUID para conservar
la consistencia pastosa y dejarla manejable y poder manipularla

Una vez realizada esta mezcla, se froto la superficie del cristal
ejerciendo una ligera presion con unas pinzas enrolladas con la tela.
Se utilizaron muestras orientadas en la cara (001) y el movimiento
durante el pulido se realizo a lo largo de las direcciones [110] o
[110]. Este procedimiento genera defectos lineales orientados a lo
largo de la direccién de pulido, los cuales inducen un campo de
deformacién. [27, 28] Con el objeto de caracterizar la superficie
del cristal se realizaron mediciones de microscopia de tunelamiento

como lo es la Microscopia de Fuerza Atémica (AFM).
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CAPITULO 1V

Resultados y Discusion

En este capitulo se muestran espectros de RD medidos para
GaP (001), bajo diferentes condiciones de estrés tanto de volumen
(esfuerzo uniaxial) como superficial (dano en la superficie). En el
rango energético de 2.7 a 4.3 eV que comprenden las transiciones
Ey y Ey + A, de dicho material.

También se midié Si (110) sin estresar ni perturbar al mate-
rial y Si (001) pero solo bajo esfuerzo uniaxial, que a su vez se
midieron para un rango energético que comprenden también a las
transiciones E; y F, + A, de 3 a 4 eV.

En esta seccién se muestran la comparacién de los espectros
experimentales contra los obtenidos desarrollados por un modelo
de la forma de linea, asi como su respectivo anilisis en el espacio
reciproco, descrito en el capitulo de la Teoria.

Asimismo en algunas figuras se observa que el modelo no sigue
con precision a los espectros experimentales para energias fuera de
los puntos resonantes (£, y £, + A)) por lo que nuestro modelo
solo es local, por lo tanto estimamos que esta disconformidad esta
vinculado con las contribuciones de otros puntos criticos presentes

en el espectro de RD.



4.1 Reflectancia Diferencial en GaP (001)

4.1.1 GaP con esfuerzo uniaxial

En la figura 4.1 se muestran los espectros de RD para GaP
(001) con una concentraciéon de portadores n = 1-2 x 10%n™,
mostrandose tanto la parte real como la imaginaria del espectro
de RD medido con el equipo descrito en el capitulo IIl, sometidos
(a) bajo esfuerzo uniaxial de magnitud X =-2.812 x 10®dyn/cm? , (b)
sin esfuerzo aplicado y (c) muestra el espectro obtenido al restarle
la componente intrinseca (b) al espectro (a), con el objeto de aislar
la componente electro éptica del espectro de RD. Nétese el cambio
en la amplitud del espectro como resultado del esfuerzo aplicado,
siendo mas evidente el cambio de amplitud en la parte imaginaria,
que en este caso es mas sensible a este tipo de fuerza externa que
implica cambios de bulto en el material que la parte real. La linea
solida es el ajuste que se realizé con la deconvolucidn para las con-
tribuciones a los puntos criticos £, y £, + A por medio del ajuste
de formas de linea Lorenzianas® a la parte real e imaginaria de la
funcién dieléctrica medida experimentalmente [23].

En este ajuste se emplearon los siguientes parametros:

?Estas formas de linea Lorenzianas pueden ser de dos tipos: 1.- Forma de

linea excitonica Ec. (2.15). y 2.- Forma de linea para transicién 2D Ec.
(2.16).
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Figura 4.1: Espectros de RDS de GaP (001) a temperatura ambiente
sometido a un esfuerzo uniaxial con magnitudes, (a) X = 0, (b) X =-
2.812 x 108dyn/cm?®, (c) obtenidos al restar el espectro tensado del es-

pectro sin tension. La linea continua corresponde al obtenido ajustando
la Ec. (2.15).

31




Sy =0.972 x 1072 em?/ dyn, S;» = 0.298 x 1072 cm?/ dyn y Sy =
1.419 x 1072 cm®/ dyn, para las constantes de complianza
elasticas [29]. Para los potenciales de deformacién se usaron D} =
-15 eV, D{ = 6.5 eV y D} = -6.5 eV [30]. La magnitud del
esfuerzo aplicado también fue considerada como parametro de
ajuste obteniendo el valor X = -2.5 x 10°dyn/cm? en buena

concordancia con nuestro valor experimental.

Por otra parte la certeza de saber si la eleccién para la forma de
linea Lorenziana® que se empleo en el ajuste para el contraste con la
forma de linea experimental es la correcta y del valor de /3 en la Ec.
(2.15), de tener un significado fisico real, es emplear un mecanismo
por el cual permita liberarse de la dependencia de 3, con lo cual se
propuso hacer un andlisis en el espacio reciproco. En la figura 4.2
la grafica In C, vs. n (indice del coeficiente de Fourier), muestra
el contraste entre las formas de lineas experimentales tanto de la
parte real como de la imaginaria con el de su respectivo ajuste pero
ahora llevandolo todo al espacio reciproco. Donde es apreciable un
buen acuerdo y una buena coincidencia entre las formas de linea,
eso quiere decir que el empalme o el hecho de que converjan las
lineas para un cierto rango de n, enfatiza la naturaleza excitonica

de la transicion. Por lo tanto este buen acople entre la forma

3 De tipo excitonica Ec. (2.15) ya que para GaP a T = 3002 K es domonante
el caracter excitonico.
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Figura 4.2: Coeficientes de Fourier calculados de la funcién dielectrica
de GaP medido a temperatura ambiente. La linea solida es el ajuste, los
triangulo y circulos corresponden a la parte real e imaginaria medidos
experimentalmente. Con " =125 +0.005
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de linea del experimento y la del ajuste en el espacio reciproco da
la seguridad de que el ajuste empleado para modelar el espectro
experimental es el adecuado, ademas el valor de 3 = 0 empleado

comprueba que el efecto es de bulto.

4.1.2 GaP (001) con diferentes concentraciones de

portadores

En la figura 4.3 se muestran los espectros de RD para GaP (001)
en el rango de 3 a 4.25 eV con dos diferentes concentraciones de
portadores, (a) con n = 1-2 x 10'® em™*, (b) con n = 1-2 x 10 =3
y (c) con el objetivo de aislar la componente electro éptica del
espectro de RD se tomo la diferencia entre (a) y (b) contrastadas
con su correspondiente ajuste.

Para calcular la forma de linea de RD se emplearon los mismos
valores constantes para la compliaza elastica y para los potenciales
de deformacion, A;= 0.08 eV para la energia de rompimiento spin
6rbita y diy= 2.3 x 107! cm/V para el modulo piezoeléctrico [30].
Ademas se estimé un valor de campo eléctrico superficial de -3.2 x
10° V/cm. Nétese que existe un buen acuerdo entre los espectros
de RD y nuestro ajuste. Ademadas de un aumento en la amplitud
al rededor de £, con el aumento en el nivel de dopaje. De modo

que estos resultados reflejan lo flexible que es la RD dentro de las
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Figura 4.3: Espectro de Reflectancia Diferencial de GaP (001) a tem-
peratura ambiente con concentraciones de (a) 10'%cn =3, (b) 10" y
(c) diferencia entre (a) y (b), la linea solida representa el ajuste.
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técnicas de RM. Ya que no sélo nos permite estudiar y determi-
nar las propiedades electro épticas sino que ademas nos permite
medir las anisotropias que tienen su origen en la deformacién su-
perficial del cristal inducida por el campo eléctrico a través de un
efecto piezo eléctrico [10]. De igual manera aplicando la misma
analogia que para la muestra tensionada aunado a que en el caso
del espacio directo, el espectro en 4.3 (c¢), es dependiente de 3, * la
incertidumbre que provoca el valor de J nos lleva a pensar en otro
analisis pero ahora en el espacio inverso, ya que este no depende
de 3 con lo que nos da la certeza de saber si el valor de /3 tiene
sentido fisico; entonces eligiendo la forma de linea para materiales
tipo excitonicos y con su posterior estudio en el espacio reciproco
en la figura 4.4 se observa que las formas de linea experimentales
no coinciden con las de sus respectivos ajustes, tienen caminos sep-
arados a diferencia de las de GaP con tension. Ademas el hecho
de que no concuerden desfavorece su naturaleza excitonica, lo que
sugiere que la forma de linea del ajuste empleado en el espectro
de la figura 4.3 (c) no es el adecuado aun y cuando la forma de
linea se ajusta muy bien y que la fase 3 = 85452 utilizada en la Ec.
(2.15) para el ajuste no tienen sustento ni justificacién fisica o sea
es un dato ficticio.

Con esto en mente se puede tener la certeza en que en algiin mo-

1Ver Capitulo 2.3.1
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circulos corresponden a la parte real e imaginaria medidos experimen-
talmente.
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mento la condicién excitonica caracteristica del material se pierde,
probablemente debido a la presencia del campo eléctrico, mecanismo
por el cual hace que el exciton se rompa, haciendo ahora que en el

material domine el caracter de tipo electrénico.

4.1.3 GaP (001) con dano superficial

Otra manera de agregarle anisotropias a la senal de RD prove-
niente de la muestra es danandola superficialmente. En este caso se
limé ligeramente la superficie de la muestra empleando una pasta
de Diamante de tamano por grano de 1 um, empleada para hacer
rugosa la superficie. Posteriormente se caracterizé la superficie de
la muestra por medio de la microscopia de tunelamiento (MFA)
con el fin de medir la profundidad de la rugosidad.

En la figura 4.5 se muestra una imagen obtenida del equipo
(MFA) en donde se puede ver una serie de franjas y claramente
un par de ellas en la regiéon de la muestra mas afectada, ademas
se aprecia la profundidad del dano que fue de 17.077 nm, ocasion-
ado como resultado de tallar la superficie de la muestra. En la
figura 4.6 se observa a la misma muestra rotada 45°con respecto a
la figura anterior, en la cual se le midid la rugosidad promedio que
fue de 0.593 nm, en un &area superficial de 212.57 ym?>. En la figura

4.7 se muestran los espectros de RD para GaP (001), con una con-
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Figura 4.5: Imagen obtenida del equipo (MFA) para GaP (001) tallado
superficialmente.

Figura 4.6: Imagen obtenida del equipo (MFA) tomada a 452 para GaP

(001) tallado superficialmente. 39




centracién de dopaje de n = 1 x 10'°c¢m™*, medido a temperatura
ambiente (300 K), (a) con dano aplicado en la superficie, (b) sin
dano superficial y (c) con la diferencia entre ambas contrastadas
con las del ajuste. Para calcular la forma de linea de RD se em-
plearon los mismos valores constantes para la compliaza elastica y
para los potenciales de deformaciéon, con A= 0.08 eV y X = -1.7
x 10%dyn/cm?. Noétese que existe un buen acuerdo entre los espec-
tros de RD y nuestro ajuste especialmente para el punto critico de
interés F |, ademas de un cambio suave pero pronunciado después
de habérsele infligido un dano en la superficie, tanto para la parte
real como en la imaginaria.

En la figura 4.8 se muestra el grafico de In C,, vs. n, donde
nuevamente aplicando el mismo criterio que en los casos anteri-
ores, empleando la misma forma de linea para materiales con tran-
sicién excitonica, resulta que podemos modelar muy bien nuestra
forma de linea tedrica ya que su respectivo andlisis en el espacio
reciproco muestra que las lineas posen pendientes muy semejantes,
lo cual sugiere que sigue manteniendo su caracter excitonico a
pesar de haber perturbado al material, danandolo superficialmente
adiferencia del material con campo eléctrico, por lo que da certeza
de que la forma de linea teérica es la indicada, por lo tanto la fase
3 = 45452 empleada en la Ec. (2.15) para el ajuste es un valor

justificable, considerando el hecho de que la profundidad del dano
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Figura 4.7: Espectro de RD para GaP (001) a temperatura ambiente,
(a) tallada, (b) sin tallar y (c¢) diferencia entre tallada y sin tallar, la
linea solida representa el ajuste.
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es menor que la profundidad de la luz. Lo que sugiere que el efecto

causado se encuentra entre el limite de bulto y la superficie.

4.2 Reflectancia Diferencial en Si (110) y Si
(001)

4.2.1 Silicio (110)

En la figura 4.9 se muestra los espectros de medicién (parte real
e imaginaria) para Silicio (110), (a) espectro de RD (parte real e
imaginaria) sin dopaje y sin perturbar al material, medido a tem-
peratura ambiente, (b) espectro obtenido a partir de la medicién
de RD para calcular la anisotropia en la funcién dieléctrica para
la cara de Silicio (110), (c) espectro de medicién experimental de
la funcién dieléctrica para ambas partes: real e imaginaria [23].
En la figura 4.10 se presenta la dependencia de In C,, sobre n en
el espacio de Fourier para la parte real e imaginaria de la funcién
dieléctrica. El caracter excitonico del Si es evidente en donde se
obtiene una dependencia lineal de In C,, sobre n. La linea pun-
teada representa el mejor ajuste usando la forma de linea de tipo
excitonica Ec. (2.15). El comportamiento lineal indica que a

temperatura ambiente, en la transiciéon £| es dominante el com-
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Figura 4.9: (a) Espectro de RD para Silicio (110) a T = 300 K, (b)
espectro sacado apartir de la medicién de RD para la obtencién de A¢
y (c) espectro de la funcién dieléctrica.
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Figura 4.10: Coeficientes de Fourier obtenidos apartir de la funcién
dieléctrica del material, medido a T = 300 K. La linea solida es el
ajuste obtenido apartir de la ecuacion (2.20), I'= 0.076 eV y « = (.



portamiento excitonico.En la figura 4.11 se muestra el contraste de
la forma de linea obtenida experimentalmente tanto para la parte
real (tridngulos) como imaginaria (circulos) con la forma de linea
tedrica (linea continua), que de igual forma se realizo por medio del
ajuste de formas de linea Lorenzianas a la parte real e imaginaria
de la funcién dieléctrica medida experimentalmente [23], tomando
un valor de fase 5 = -302 empleada en la Ec. (2.15) para el ajuste.
Notese el buen acuerdo que persiste entre la forma de linea exper-
imental y nuestro ajuste al rededor del punto critico £, con lo que

se puede deducir que As x =.

4.2.2 Silicio (001)

En la figura 4.12 tenemos al espectro de RD del Silicio (001) con
dos diferentes magnitudes de esfuerzo uniaxial primero con X = 1.5
x 10°dyn/cm? y luego con X = 0, ambas mediciones hechas a tem-
peratura ambiente, para un rango espectral de 2.74 a 4.5 eV. Nétese
el cambio drastico en el espectro de RD cuando se pasa de un es-
tado X = 0 en donde practicamente no hay senal de anisotropia ha
uno con X # 0 como resultado de una fuerza externa actuando en
un Area = 0.01 cm? sobre el material, debido a eso fue posible re-

solver las transiciones de puntos criticos como EO', Eyy E, + Ay, por

lo que al realizar el ajuste al espectro experimental se tomo como
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Figura 4.11: Espectro de RD para Silicio (110) a T = 300 K, parte real
e imaginaria en contraste con la forma de linea teorica.
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Figura 4.12: Espectro de RD para Si (001), medido a T = 300 K, con
X =15 x 10°dyn/cm? y X = 0.
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base esos puntos criticos o sea se empleo una Lorenziana centrada
para cada punto critico. Cabe mencionar que el punto F, esta
doblemente degenerado en energia ya que estan presentes puntos
criticos como E,+A, y E;+A, + A¢. En la figura 4.13 tenemos el
espectro de RD surgido de la diferencia de los espectros de la figura
4.12 y en contraste con la forma de linea tedrica. En este ajuste se
emplearon los siguientes parametros: S;; = 0.766 x 107'? cm?/ dyn,
Si2=0.213 x 1072 cm?/ dyn y Sy = 1.255 x 107> cm®/ dyn, para
las constantes de complianza elésticas [29]. Para los potenciales
de deformacién se usaron D = -9.720 eV, D} = -5.04 eV y D =
7.83 eV [30], A;= 0.045 eV para la energia de rompimiento spin
6rbita. La magnitud del esfuerzo aplicado también fue considerada
como parametro de ajuste obteniendo el valor X = 0.7 x 10%dyn /cmn?
en buena concordancia con nuestro valor experimental. Nétese la
buena afinidad entre las forma de lineas teorica y experimental al

rededor de los puntos criticos E;, £, y E|+A,.
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Figura 4.13: Espectro de RD para Si (001), medido a T = 300 K, con
un buen acuerdo de X = 1.5 x 10°dyn/cm? para el valor experimental y
con X = 0.7 x 10°dyn/cm? para el calculado a partir del ajuste.




CAPITULO V

Conclusiones:

*Se midieron espectros de RD para Si y GaP en diferentes condi-
ciones experimentales.

*En el caso de GaP se demostré utilizando el formalismo en el
espacio reciproco en qué casos la anisotropia proviene del bulto o
de la superficie.

*En el caso de la anisotropia producida por el campo eléctrico
se demostré que la forma de linea utilizada no es la correcta, mas
trabajo debe ser realizado para el entendimiento de los espectros.

*Se demostré en el caso de Si (110) que la forma de linea dom-
inante es proporcional a =.

*Para los espectros de Si (001), utilizando el espacio real se pudo
aislar tanto la componente E; y la E.

*Lo anterior nos demuestra la gran sensibilidad de las técnicas
de RM en procesos tanto superficiales como de bulto asi mismo
se demuestra el gran potencial que el analisis en el espacio inverso
tiene en espectros de RD.

* Creemos que el trabajo realizado en este trabajo de tesis sera
de gran utilidad en el desarrollo de las técnicas de RM como sondas

Opticas de caracterizacién.
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