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RESUMO

A Espectroscopia de Transientes de Niveis Profundos (DLTS — Deep Level
Transient Spectroscopy) foi, detalhadamente, descrita e analisada. O processo de isolacao
por implantacdo em GaAs foi estudado. Sua dependéncia com a sub-rede, do As ou do Ga,
em que o dopante é ativado foi investigada para material tipo-p. Semelhantes doses de
implantacdo de prétons foram necessarias para se tornar semi-isolantes camadas de GaAs
dopadas com C ou com Mg possuindo a mesma concentracdo de pico de lacunas livres. A
estabilidade térmica da isolacdo nestas amostras foi medida. Diferencas no comportamento
de recozimento destas apontaram a formacdo, provavelmente durante a referida etapa
térmica, de uma estrutura diferente de defeitos em cada caso. Medidas de DLTS foram
realizadas em amostras de GaAs tipo-n e tipo-p implantadas com prétons de 600 keV. A
estrutura de picos observada apresentou, além de boa parte dos defeitos introduzidos para o
caso de irradiacdo com elétrons, defeitos mais complexos. Um novo nivel, com energia
superior em ~0,64 eV ao valor correspondente ao topo da banda de valéncia, foi
identificado nos espectros medidos em material tipo-p. A variacdo da concentracdo dos
centros de captura introduzidos com diferentes etapas de recozimento foi estudada e
comparada com o comportamento previamente observado para a resisténcia de folha em
camadas de GaAs implantadas com prétons. Simulacdes foram feitas, indicando que a
interpretacdo adotada anteriormente, associando o processo de isolacdo diretamente a

formacéo de defeitos relacionados a anti-sitios, pode néo estar completa.



ABSTRACT

The Deep Level Transient Spectroscopy (DLTS) measurement was properly
described and analyzed. The implant isolation process in GaAs was studied. Its
dependence on the sub-lattice activated dopant atom position was investigated for the p-
type material case. Similar protons doses were obtained to convert C or Mg doped layers,
possessing the same hole peak concentration, into semi-insulating ones. The isolation
thermal stability of these samples was measured. Differences in the annealing behaviors in
both cases had pointed out the formation of dissimilar defect structures during the thermal
treatment. DLTS measurements had been carried out in n-type and p-type GaAs samples
implanted with 600 keV protons. The DLTS peaks structure presented many of the defects
observed in the case of electron irradiation and other more complex ones. A new level,
with energy of ~0,64 eV from the valence band, was identified in p-type GaAs. The
capture centers concentration variation for different annealing stages was studied and
compared with the previously observed sheet resistance behavior in GaAs layers implanted
with protons. Simulations had been made, indicating that the previously adopted
interpretation, directly associating the isolation process to the anti-site and anti-site related

defects formation, might not be complete.
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CAPITULO 1. INTRODUCAO

A microeletrbnica esta cada vez mais presente em nosso cotidiano.
Eletrodomesticos, veiculos automotivos, computadores, brinquedos, etc ... vivemos hoje
cercados por itens que necessitam direta ou indiretamente de circuitos integrados para
funcionarem. Ha estudos™¥! indicando que, em média, uma Unica pessoa ocidental interaja
mais de uma centena de vezes por dia com dispositivos microeletrdnicos. Toda esta
demanda gerou cerca de um trilhdo de délarest™ para a indUstria global de circuitos
integrados em 2000, e a expectativa é de se ter nimeros ainda mais significativos para este
ano e para anos posteriores, consolidando a microeletrénica como um dos ramos mais
importantes da economia mundial.

O Silicio € hoje o semicondutor mais utilizado para microeletrdnica. Isto ocorre,
basicamente, porque este material apresenta um 6xido nativo, o SiO,, que propicia a cria¢ao
de interfaces semicondutor / isolante de altissima qualidade (com uma concentracdo muito
baixa de defeitos), o que é essencial do ponto de vista tecnolégico para a confeccdo de
circuitos integrados (a tecnologia mais utilizada atualmente para a construcdo de chips, a
tecnologia CMOS - Complementary Metal-Oxide-Silicon, depende crucialmente deste
fator). No entanto, o silicio apresenta uma desvantagem critica em relacdo a outros
semicondutores no que diz respeito a emissdo de luz: sua estrutura de bandas cria um gap
indireto, o que implica no fato de que a recombinacdo de portadores livres com emissdo de
fotons, neste caso, envolve também a participacdo de fénons (quantum de vibracdo da
rede). Isto torna este Ultimo processo bem menos efetivo do que o que é observado para

semicondutores de gap direto, diminuindo a aplicabilidade do silicio para um campo que,
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cada vez mais, tem ganho destaque: a optoeletronica. Este novo ramo da tecnologia da
informacdo é caracterizado pelo fato de alternar fotons / elétrons como os portadores de
informacdo e também esta cada vez mais presente em nosso cotidiano (quem, hoje em dia,
ndo ouviu falar de sistemas que se comunicam através de fibras oticas, por exemplo). Desta
forma, uma série de semicondutores com gap direto tém sido experimentados
(principalmente semicondutores compostos I11-V e semicondutores ternarios). Dentre estes,
destaque-se o arseneto de galio (GaAs). Este material, além do gap direto, possui algumas
outras vantagens sobre o Si, como, por exemplo, os altos valores observados para a
mobilidade dos portadores livres (0 que o torna propicio para dispositivos de muito alta
frequéncia). No entanto 0 GaAs ndo possui um oxido nativo. Mesmo assim, este material j&
vem sendo utilizado, em escala industrial, para a confeccdo de circuitos integrados
(utilizando uma tecnologia diferente da CMOS) e de dispositivos discretos para uso
principalmente em optoeletronica.

Neste trabalho, iremos abordar um dos passos tecnolégicos empregados na
chamada tecnologia do GaAs: a isolagdo por implantacdo ib6nica ou, simplesmente,
implantacdo de isolagdo. A implantagdo idnica € um processo ja empregado na confecgdo
de dispositivos microeletrénicos e circuitos integrados ha mais de vinte anos. Ela permite a
introdugdo precisa (criando perfis bem controlados) e facilmente reprodutivel de impurezas
na rede do semicondutor e também mantém a planaridade das amostras. Sua principal
aplicacdo é a dopagem controlada dos semicondutores pela introducdo de perfis precisos de
impurezas dopantes. No entanto, para GaAs e outros semicondutores que podem ser
considerados semi-isolantes quando intrinsecos, hé ainda uma outra aplicacdo de destaque
para esta técnica: a implantacdo de ions cria uma série de defeitos na rede de um

semicondutor, e estes defeitos podem alterar significativamente as propriedades elétricas do
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material. Assim, para os semicondutores mencionados acima, o simples e estabelecido
processo de implantacdo ibnica é capaz de tornar altamente resistivas camadas de
semicondutor inicialmente condutivas. A este processo da-se 0 nome implantacdo de
isolagdo. A implantagdo de isolagdo ja é usada como etapa tecnoldgica para materiais®®!
como 0 GaAs; no entanto, o processo fisico envolvido na formacdo desta isolacdo ainda
ndo foi completamente entendido e caracterizado. O objetivo desta dissertacdo é somar aos
diversos trabalhos anteriores, encontrados na literatura, dados e interpretacdes que possam
levar a uma melhor compreensdo desta isolacdo e, conseqlientemente, a otimizacdo da
correspondente etapa tecnoldgica.

O texto que segue esta organizado da seguinte maneira: o capitulo 2 apresenta 0s
principais resultados obtidos em trabalhos anteriores; o capitulo 3 fornece uma detalhada
discussdao sobre uma das mais importantes medidas elétricas de defeitos em
semicondutores, a Espectroscopia de Transientes de Niveis Profundos (ou Deep Level
Transient Espectroscopy, DLTS); o capitulo 4 mostra resultados comparando a isolagdo de
GaAs tipo-p dopado com Mg com a isolagdo de GaAs tipo-p dopado com C; No capitulo 5,
temos resultados de medidas DLTS de amostras de GaAs tipo-n e tipo-p implantadas com
prétons, numa tentativa de identificacdo dos principais defeitos que participam da isolacéo
por implantacdo neste caso; o capitulo 6 traz uma discussdo visando relacionar os
resultados obtidos nos capitulos 4 e 5 com comportamentos e dados experimentais
observados anteriormente e estimar até que ponto 0 nosso conhecimento sobre este
processo chegou, indicando, no final, continuacdes ldgicas para o trabalho até aqui
desenvolvido que possam acrescentar mais a este conhecimento; e, por fim, o capitulo 7

apresenta as principais conclusdes obtidas nesta dissertacao.
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Gostaria ainda de deixar esclarecidas duas questfes relativas a notagdo que sera
adotada: neste texto, usarei aleatoriamente e sem restri¢des as palavras dose e fluéncia. N&o
entrarei na discussao da diferenca entre estes termos e designarei, para ambos, o significado
de nimero de ions implantados por unidade de area. Da mesma forma, ndo diferenciarei as
palavras irradiacdo e implantacdo significando ambas aqui a incidéncia de particulas
carregadas (sejam ions, elétrons, etc ...), previamente aceleradas, sobre a amostra em
questéo.

Esta dissertacdo teve também como objetivo, paralelamente a pesquisa
mencionada nos paragrafos acima, a obtencdo do conhecimento necessario para a
implementacdo de um sistema de medidas DLTS no Laboratorio de Microeletronica do
Instituto de Fisica da Universidade Federal do Rio Grande do Sul. Alguns detalhes
experimentais ainda faltam para o completo funcionamento deste sistema de medidas, mas
acredito que sua implementacdo tornar-se-4 completa em curto intervalo de tempo, levando
o Instituto a poder realizar esta que é, atualmente, uma das mais importantes medidas de
defeitos em semicondutores e que, embora seja muito utilizada no mundo, ainda ndo havia

ganho similar atengéo no Brasil.
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CAPITULO 2. ISOLACAO DE ARSENETO DE GALIO
ATRAVES DE IRRADIACAO COM IONS E ELETRONS

A isolacdo elétrica de semicondutores compostos I11-V por implantagéo idnica é
um processo que jd vem sendo usado, inclusive em escala industrial, na fabricacdo de
diversos dispositivos e de circuitos integrados, principalmente em GaAs. A isolagdo com
feixe de protons foi utilizada com sucesso em circuitos de GaAs para isolar transistores
adjacentes (tanto de efeito de campo como bipolares), em transistores de alta mobilidade
de elétrons (HEMTs - High Electron Mobility Transistors)® e na criacdo de regides de
guias de onda em dispositivos optoeletrdnicos!®. O uso de fons leves é geralmente
requisitado para que se possa, com energias compativeis aquelas oferecidas pela maioria
dos implantadores industriais (<500 keV), obter a isolagdo de toda a camada ativa.

Para que esta tecnologia pudesse chegar a tal escala de utilizagéo, a isolagdo de
materiais 111-V (principalmente GaAs) por implantagéo foi e continua a ser um tema muito
pesquisado entre diversos grupos no mundo. Embora antes mesmo da década de 80 alguns
grupos ja realizassem investigaces no campo, foi a partir da década de 90 que os principais
resultados que serdo utilizados como base desta dissertacdo foram apresentados. Este
capitulo destina-se a introducdo e discussdo destes resultados. Para tanto, ele esta dividido
em duas subsecc@es basicas, a primeira referente a medidas realizadas em GaAs tipo-n, e a

segunda, em GaAs tipo-p.
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2.1 Medidas em GaAs tipo-n

O comportamento usualmente observado da resistividade (p) ou da resisténcia de
folha (Rs dada por Rs = p/d , onde “d” € a espessura da camada a ser medida) de um
semicondutor composto I11-V com o acumulo da dose de ions leves implantados é de
grande relevancia para a compreensdo do processo de isolagdo por implantagcdo. Sua
interpretacéo, para poder ser feita de maneira adequada, no entanto, exige o conhecimento
da montagem experimental utilizada. Assim sendo, antes de se entrar nos detalhes deste
comportamento, serdo feitos alguns breves comentérios quanto ao arranjo experimental
usualmente adotado (arranjo este que também foi utilizado em partes da pesquisa que sera
aqui exposta).

Vamos, entdo, descrever a montagem experimental adotada na referéncia [7].

Esta montagem € andloga as adotadas nos demais trabalhos de medidas de
resisténcia de folha. As amostras consistem basicamente em laminas de GaAs semi-
isolante (a maioria dos trabalhos aqui apresentados utilizaram laminas de LEC, Liquid
Encapsulated Czochralski, GaAs) sobre as quais fez-se, inicialmente, uma implantacéo de
dopagem com ions de Si a baixas energias (30 a 50 keV), criando-se uma camada tipo-n de
aproximadamente 200 nm de espessura, a chamada camada ativa (embora tenha sido, no
exemplo adotado, criada por implantacdo, ela também pode ser crescida por epitaxia).
Assim, chegou-se a uma estrutura com uma camada condutiva sobre um substrato semi-
isolante (este Gltimo com Rs em torno de 10° Q/(®)). Sobre esta estrutura, entdo, foram

depositados contatos de In, formando resistores como representado na Figura 2.1.
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Camada dopada (ativa)

Contato de In

Contato de In

Figura 2.1. Estrutura dos resistores em barra.

A seguir, foi realizada a implantacdo de isolagdo com um ion leve (no caso,
préton) e a uma energia suficientemente alta para que o pico de defeitos ficasse dentro do
substrato, resultando em um perfil de defeitos praticamente constante dentro da camada
condutiva (ver Figura 2.2). As medidas de resisténcia de folha foram feitas in situ & medida

em que se acumulava a fluéncia de prétons implantados.

1 013
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Figura 2.2. Comparacao entre o perfil de defeitos gerados pela implantacédo com prétons e a camada
ativa. A energia da implantacado deve ser escolhida de forma que, na regido dopada, tenha-se uma
concentracdo constante de defeitos.
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O comportamento usual da resisténcia de folha com a fluéncia de prétons para

esta construcao experimental estéa representado na Figura 2.3,

10 10

Sheet Resistance (Q)/D)

T YT ¢ rrrem 1 T rir

10 10 10 11 10 12 10 13 10 14 10 15 10 18
Irradiated Dose (cm'z)

Figura 2.3. Evolucdo da resisténcia de Folha com a fluéncia de prétons para GaAs tipo-n com
concentracdo de folha de portadores de (A) 7x10* cm™ e (B) 6,8x10* cm™. Referéncia [7].

A implantacéo cria defeitos na rede do GaAs, e acredita-se®*% que estes, sejam
eles defeitos relacionados & impureza implantada (isolacdo quimica®) ou estruturais da
rede, atuem como armadilhas, criando niveis no interior da banda proibida que capturam
portadores livres, reduzem a mobilidade dos mesmos (uma vez que atuam como centros
espalhadores) e, conseqlentemente, diminuem a condutividade da amostra. Podemos
distinguir diferentes regides na Figura 2.3: na primeira, correspondente a baixas fluéncias, a
resisténcia de folha mostra um acrescimo pequeno com o acumulo da irradiacéo, revelando

que a concentracdo de dopantes ainda € muito superior a concentracdo de defeitos
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induzidos pela irradiacdo e que, por conseguinte, a concentragdo e a mobilidade dos
portadores livres, na regido condutiva, ainda ndo haviam sido significantemente alterados.
A medida em que a fluéncia vai sendo acumulada, a concentragéo de niveis profundos (que
passaremos a chamar de armadilhas) aumenta e se torna comparavel a de dopantes. Assim,
ndo s6 ocorre um decréscimo significativo na concentracdo de portadores livres, como
também ocorre uma diminuicdo na mobilidade dos mesmos, acarretando um notavel
acréscimo na resisténcia de folha medida (de quatro a seis ordens de grandeza para menos
de uma ordem de grandeza de acréscimo na fluéncia acumulada). Até entdo, a resistividade
na camada dopada era bem menor que no substrato, de forma que, a0 medirmos a
resisténcia de folha, pensando em um modelo simples de resistores em paralelo, estdvamos
medindo basicamente o valor correspondente a regido dopada. Com o acimulo da dose de
prétons, no entanto, a resistividade na regido dopada se torna comparavel aquela do
substrato. Assim, aumentando-se mais ainda a dose irradiada, chegamos a um valor a partir
do qual a resisténcia de folha medida praticamente ndo aumenta, correspondendo a
resisténcia de folha do substrato semi-isolante. Esta dose sera chamada daqui por diante de
dose de limiar, Dtn,. Acumulando ainda mais fluéncia de prétons sobre a amostra, ndo se
nota, praticamente, mudanca no valor medido de R. Isto ocorre até que a quantidade de
defeitos na regido correspondente ao pico de sua distribui¢do, que fica no substrato, torne-
se alta o suficiente para que se comece a observar conducdo entre defeitos (o chamado
efeito hopping). Este mecanismo depende, basicamente, da concentragdo de niveis

11121 Quanto maior esta

profundos criados pelos defeitos oriundos da irradiagdo
concentracdo, maior a condutividade hopping. Assim, para a ultima regido, de doses mais

altas, na Figura 2.3, a resistividade na regido do pico de defeitos passa a ser a menor e a
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dominar a medida de Rs que apresenta, entdo, uma queda com o aumento da dose de
implantacéo.
Na Figura 2.3, estdo apresentados dois casos de amostras de GaAs tipo-n com

diferentes concentracgdes iniciais de portadores (para o caso A, temos concentragédo de folha

Sheet Resistance (Q0/0)

n, (cm™)

1"

10" 10"

10

10" 10 ° 10 “© 10 © 10"

Irradiated Dose (em™?)

Figura 2.4 (a) Evolugéo da resisténcia de folha com a fluéncia de protons de 50 keV para amostras de
GaAs tipo-n com trés diferentes concentracdes de folha de portadores :7,7x10™ cm™ (1), 8,9x10™ cm™
(2) e 1,6x10" cm™ (3). (b) Concentrag&o inicial de portadores versus fluéncia de limiar (D).
Referéncia [13].
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de elétrons ns = 7x10' cm™ , e, em B, 6,8x10™ cm™). A comparacdo entre eles revela que
doses maiores sd0 necessarias para isolar amostras com concentragdes maiores de
portadores; afinal, para capturar uma quantidade maior de portadores livres é necessaria
uma maior quantidade de armadilhas. Esta comparacgdo estd melhor representada na Figura
2.4,

A Figura 2.4(a) mostra a evolucdo da Rs com a dose de prétons com 50 keV
acumulada em GaAs para quatro diferentes concentracdes de dopantes. Como argumentado
anteriormente, quanto menor a concentracdo inicial de dopantes, mais deslocada para a
regido de baixas doses fica a figura. A Figura 2.4(b) representa isto, mostrando uma relagéo
linear entre as doses de limiar e as iniciais concentragcdes de folha de portadores. Desta
figura, pode-se estimar uma média de 4,7 protons implantados para a retirada de cada
portador. Vale notar também que, embora os valores de D, dependam da concentracdo
inicial de portadores, o valor para o inicio da condugdo hopping é praticamente 0 mesmo;
afinal, ele depende apenas da concentracdo de danos acumulada que é basicamente a
mesma em todos os casos (foi sempre utilizado 0 mesmo ion e a mesma energia).

A Figura 2.5(a) mostra o comportamento da resisténcia de folha de diversas
amostras de GaAs tipo-n, possuindo estas a mesma concentracéo inicial de dopantes, com a
dose irradiada para diferentes ions e diferentes energias de implantacdo. Quanto menor a
energia do ion incidente (lembrando apenas que foram sempre usadas energias que colocam
0 pico de defeitos no substrato) ou quanto maior a massa do mesmo, mais deslocadas para a
esquerda ficam as curvas. Este fato fica melhor evidenciado na Figura 2.5(b) que mostra a
concentracdo estimada de atomos de Ga e As retirados de seus sitios na rede (Ng) contra a
dose de limiar em cada caso. Os célculos foram feitos usando o programa de simulagéo

TRIM®, e este grafico revela que o processo de remocgdo de portadores é inversamente
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proporcional a Ng. Note-se também, em 2.5(a), que a dose correspondente ao inicio da
conducdo hopping € menor para ions mais pesados, que, conseqlientemente, causam mais

danos.
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Figura 2.5. (a) Dependéncia da resisténcia de folha com a fluéncia irradiada para amostras com mesma
concentracdo inicial de portadores, mas implantadas com diferentes ions e / ou diferentes energias. (b)
Concentracao estimada de colisdes que retiram 4tomos da rede de suas posicées originais (Ng) na
camada ativa versus dose de limiar para cada diferente ion / energia utilizados. Referéncia [13].

A Figura 2.6(a) revela uma importante propriedade da isolacdo por implantacéo: a

dose de limiar depende apenas fracamente do recozimento dindmico. O grafico mostra
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curvas de Rs versus dose obtidas para diferentes temperaturas de implantacdo. Com o
aumento da temperatura de implantacdo, esperava-se que a dose de limiar aumentasse
consideravelmente; afinal, acredita-se!® que boa parte dos defeitos induzidos pela
implantagdo sofre forte recozimento dindmico. Mas apenas se nota uma variagao

consideravel em D+ para a implantacao realizada a 300°C. Como veremos mais adiante, ha
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Figura 2.6. (a) Comparacdo entre as dependéncias da resisténcia de folha com a fluéncia acumulada
para amostras de GaAs tipo-n irradiadas com prétons de mesma energia, mas a diferentes
temperaturas de implantacao (as medidas de R, foram feitas a temperatura ambiente). (b) Comparacéo
entre a implantacdo a temperatura ambiente (curva 2) e a -100°C (curva 1). Os valores de R foram
medidos in situ. Referéncia [16].

uma regido de forte recozimento de defeitos a temperaturas logo inferiores a esta. Assim,
podemos dizer que os defeitos responsaveis pela isolacdo devem ser fracamente sensiveis
ao recozimento dinamico para temperaturas de implantacao inferiores a esta ultima. Anti-

sitios (um atomo de As em uma posicao da subrede do Ga, Asc,, OU Vice-versa, Gaas) €

22



defeitos relacionados a anti-sitios passam a se tornar fortes candidatos a responsaveis pela
isolagdo, uma vez que se atribui a estes™ um fraco recozimento dindmico para
temperaturas de implantacéo inferiores a 250°C.

A Figura 2.6(b) mostra a evolucdo de Rs medida in situ a -100°C e a temperatura
ambiente com a dose irradiada. A evidente diferenca entre as doses de limiar revela que ha
um forte recozimento de defeitos na regido entre -100 e 20°C. Veremos mais adiante que,
nesta faixa de temperaturas, ocorre o recozimento de vacancias de Ga (Vga). A altura dos
platds € diferente porque a condutividade do substrato aumenta com o aumento da
temperatura (as amostras foram medidas in situ nas temperaturas de implantacéo).

A evolucéo da resisténcia de folha de amostras de GaAs tipo-n com a temperatura
de recozimento (T,) também foi investigada. A Figura 2.7 apresenta a evolugdo de Rs com
T, para trés diferentes doses (D1, D2 e D3) e para trés diferentes ions. D1 é um pouco
menor que D, D2 corresponde a uma situacdo de conducdo hopping fraca e D3 a uma
conducdo hopping forte. Note que, para os trés ions utilizados, no caso da dose D1, ha um
forte recozimento em temperaturas entre 200 e 300°C e um novo recozimento para
temperaturas maiores que 400°C. Como mostrado na Figura 2.8, esta primeira regido de
recozimento € devida ao aumento tanto da concentracdo de folha de elétrons, ns, quanto da
mobilidade dos mesmos, . Este comportamento, como veremos, é caracteristico de niveis
que possuem estado de carga menor que zero quando estdo com o elétron aprisionado. A
segunda regido de recozimento (400°C), no entanto, apresenta um forte aumento em p sem
causar uma mudanca muito evidente em n,. Este comportamento foi associado™*” ao
recozimento de centros espalhadores carregados que ndo atuam como armadilhas. Como

também apresentado na referéncia [17], fazendo o gréfico de p™* (proporcional & variacio na
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concentracdo de centros espalhadores carregados) contra 1/T, se obtém, da declividade da
reta apresentada, um valor de energia de ativacdo de aproximadamente 0,51 eV, valor este

que corresponde & energia obtida para a migracéo do As intersticial*®.
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Figura 2.7. Evolugéo da resisténcia de folha com a temperatura de recozimento pés-irradiacdo para H*
a 50 keV(a), He" a 80 keV (b) e B* a 150keV (c). Referéncia [17].
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Figura 2.8. Concentracéo de folha de portadores e mobilidade Hall efetiva como fun¢do da temperatura
de recozimento (300 s por etapa) para amostra de GaAs tipo-n (com n; original de 1,36x10" cm™ e
mobilidade de 1910 cm?/Vs) submetida a implantac&o de prétons de 50 KeV e fluéncia de 3x10™ cm™.
Referéncia [17].

A estabilidade térmica da isolacdo € definida como a temperatura de recozimento
méxima para a qual ainda se obtenha valores de Rs da ordem de 10® Q/C. Para o caso das
doses D2, pode-se dizer que esta isolagdo é estavel até temperaturas na faixa de 550-600°C.
Esta é também a regi&o de temperaturas em que Worner et al™ observaram uma queda
consideravel no sinal de ressonancia de spin eletrénico do que se acredita ser um anti-sitio
Asc,"" em amostras de GaAs irradiadas com néutrons.

As doses D3, por sua vez, ndo causam significantes alteracdes no comportamento

ja observado para D2 (a estabilidade térmica das amostras ndo mudou mais do que 50°C).
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Figura 2.9. Evolucao de Rs com a temperatura de recozimento pds-implantagdo para amostras
irradiadas a Dy, (2), 3Dy, (b), 10Dy, (c) e 500Dy, (d). Curvas 1, 2 e 3 correspondem respectivamente a
temperaturas de implantagdo de -100°C, temperatura ambiente e 300°C. Referéncia [16].

A mudanca na estabilidade térmica da isolacdo com a temperatura de implantacao
também foi estudada. A Figura 2.9 ilustra a evolucdo de Rs com a temperatura de
recozimento para amostras de GaAs tipo-n (dopadas com Si e para uma concentracao de
pico de 1x10*" cm™®) implantadas com prétons de 150 keV a temperaturas de -100°C (1),
ambiente (2) e 300°C (3) para os casos de Dty (a), 3 D (b), 10 D (c) € 500 Dty (d). Note-
se que, em todos 0s casos, ndo ha grande diferenca nos comportamentos observados para as
amostras implantadas a -100°C e a temperatura ambiente, mostrando que a implantagdo a
frio ndo introduz nenhuma diferenca significativa na estabilidade térmica da isolacdo. Para
as irradiadas a Dy, (a), evidencia-se um valor bem maior da resisténcia de folha medida na
regido de recozimentos pos-implantacdo entre 300 e 500°C no caso da amostra implantada

a 300°C do que para as demais. Isto indica que diferentes estruturas de armadilhas sdo
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geradas em cada caso. Para a implantacdo a 300°C, estas armadilhas tém que ser estaveis a
pelo menos esta temperatura, e, como vimos na Figura 2.6, ha um forte estagio de
recozimento para amostras irradiadas a Dy, entre 200 e 300°C. Assim, é de se esperar que
os defeitos no caso da implantagdo a mais alta temperatura sejam diferentes daqueles nos
demais casos. Para o caso de 3 Dt (b), observa-se estabilidade térmica até
aproximadamente 450°C em todos as amostras. Nas implantacGes a -100°C e a temperatura
ambiente, evidencia-se um pequeno recozimento em aproximadamente 350°C seguido de
um recozimento reverso na regido entre 350 e 400°C. As causas deste recozimento inverso
ainda néo estdo claras.

Para doses de 10 D, (c), a estabilidade térmica aumenta para ~650°C e ndo se
notam significativas diferengas entre os trés casos. J& para doses de 500 Dt (d), onde
evidencia-se a conducdo hopping, verifica-se um aumento de Rs com a temperatura de
recozimento até 500°C devido a diminuicdo da concentracdo de estados profundos e
consequente decréscimo da conducdo intra-defeitos. Ndo ha uma variagdo significativa na
estabilidade térmica em relacdo ao caso anterior (10 D).

Ahmed et al® também pesquisaram a estabilidade térmica de amostras de GaAs
tipo-n implantadas com “He a diferentes temperaturas. Seus dados mostram uma diferenca
consideravel (mais de 200°C) nesta estabilidade térmica para amostras implantadas a
temperatura ambiente, 100°C e 200°C até uma fluéncia correspondente a uma situacdo de
evidente conducgéo hopping.

Além do estudo da resistividade do material, diversas outras medidas foram
empregadas na tentativa de se estabelecer a estrutura dos defeitos presentes em GaAs

irradiado. Dentre estas, destacam-se a ressonancia paramagnética de elétrons (EPR), a
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espectroscopia de transientes de nivel profundo (DLTS - Deep Level Transient
Spectroscopy) e a aniquilacdo de pdsitrons.

H& uma vasta literatura de medidas de DLTS em GaAs irradiado. A maioria
destas publicacBes, no entanto, adotou a irradiagdo com elétrons a energias em torno do
MeV tendo como intuito a obtengdo de defeitos mais simples, que pudessem ser
comparados com as previsfes teodricas. A implantagdo com ions leves, como é de se
esperar, gera uma quantidade maior de defeitos mais complexos, mas, como veremos
adiante, também cria grande parte dos defeitos observados apés a irradiacdo com elétrons,

de forma que a compreensdo das principais caracteristicas destes ultimos defeitos é de

grande importancia.
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Figura 2.10. Tipico espectro DL TS para GaAs tipo-n irradiado com elétrons de energia em torno de 1
MeV. Referéncia [21].
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Apos a irradiagdo com elétrons de 1 MeV a 4 K, o espectro DLTS de amostras
de GaAs tipo-n para portadores majoritarios (toda a nomenclatura utilizada na medida
DLTS serad discutida em detalhe no capitulo 3) revela uma série de picos que foram
historicamente nomeados E; , E; , E2, Es, Eg, E3, E4 e Es, como representado na Figura
2.10 a excecdo de E4 e Es que aparecem a mais altas temperaturas. Para todos estes picos, a
taxa de introducgéo, definida como a razdo entre a concentracdo de defeitos e a dose
irradiada, mostrou-se independente da espécie quimica e da concentracdo dos
dopantes!???. Conseqiientemente, acredita-se que sejam todos correspondentes a defeitos
intrinsecos da rede. Estudos de anisotropial®"; os quais tentam observar (levando em conta
que os elétrons incidentes a 1 MeV conservam sua direcdo em uma camada superficial de
alguns micrometros da amostra e que as medidas DLTS foram realizadas nesta regido) a
diferenca entre a introducdo dos defeitos com a amostra nas dire¢es [111]As ou [111]Ga,
revelaram que Ej, E; e E3 (0s demais ndo foram medidos) devem ser defeitos da sub-rede
do As. Quanto a estabilidade térmica destes defeitos, Thommen®! relatou que os defeitos
introduzidos pela irradiacdo com elétrons recozem basicamente em trés etapas: estagio | ~
230 K, estagio Il ~280 K e estagio Il ~ 500 K. Os defeitos E;-Es recozem no estagio
1111241 enquanto que os demais, no estagio 11124,

Como Ej, E,, E3 e Es sdo criados a 4 K ou a temperatura ambiente com taxas de
introducdo idénticas, ttm sua introducdo independente de impurezas ou da forma de
crescimento do cristal e recozem juntos a 220°C com fracdo de recozimento de
aproximadamente 100% e energia liberada por defeito de 8,5 + 0,5 eV®® acredita-
sel'824261 que estes niveis correspondam a pares de Frenkel. E1, E; e E3 mostraram visivel

anisotropia em suas taxas de introducéo, relacionando-os a rede do As. Essas mesmas taxas
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revelaram-se independentes do valor de x em amostras Gas.xAlAs””), e concluiu-se que se
tratam de pares de Frenkel Vs + As;.

Tabela 2.1. Temperatura aproximada correspondente ao pico, taxa de introducéo (t) para irradiacdo
com elétrons de 1MeV, energia aparente, sec¢éo de choque aparente e temperatura de recozimento
para as armadilhas observadas em GaAs tipo-n irradiado com elétrons. Referéncia [21].

Defeito To(K)  t(m?')  Ea(eV) Gna CM? T, (K)

= 20 1,5 0,045 2,2x107%° 500
E, 60 1,5 0,14 1,2x10°** 500
Es 160 0,4 0,3 6,2x10™ 500
E, 310 0,08 0,76 3,1x10* 500
Es 360 0,1 0,96 1,9x10* 500
E, 40 ~5x10™ - - 250
Eg 80 ~5x10™ - - -
= 110 ~2x107 . - 250
P, 200 ~10 0,36 6,9x10™ -
P, 280 ~1072 0,5 1,4x10" -
P 350 ~102 0,72 1,4x10%° -

Quanto ao defeito E4, ndo se pode fazer semelhante associacdo devido a
diferencas em suas caracteristicas de recozimento®®!: acredita-se que a mobilidade do As;
dependa da concentracdo de lacunas no material; assim sendo, alguns estudos de
recozimento dos defeitos E’s estimulados com injecdo de portadores minoritarios foram
realizados. Apenas E4 mostrou-se insensivel a provavel modificacdo na mobilidade do As;
causada por esta injecdo de lacunas. Apds ser descartada a hipdtese de um par de Frenkel
de As, estudos de EPRI*® foram realizados e associaram E, ao defeito Vas + Asga.
Segundo o referido estudo, este defeito seria devido a uma instabilidade da Vg, em GaAs
tipo-n que decairia em E; (Vas + ASga) €, COM 0 aumento da temperatura ou acimulo da

fluéncia irradiada, formaria o anti-sitio Asg, isolado.
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Apbs a etapa de recozimento correspondente ao estagio Il1, verificou-se®! o
aparecimento de trés novos picos no espectro DLTS de GaAs tipo-n irradiado com elétrons
de 1MeV. Estes picos foram nomeados Pi, P, e P;. Acredita-se que P; seja originado a
partir do recozimento dos picos Ej;-Es e que P, e P3 ja estivessem presentes apos a
irradiacdo, mas encobertos por E4 e Es.

Alguns trabalhos também usaram DLTS para determinar os principais defeitos
oriundos da implantacéo com prétons. H.H. Tan et al®™ observaram os picos provenientes
da implantacdo de H" a 600 keV em uma camada epitaxial fracamente dopada (1-2x10™
cm™). F. H. Eisen et al ®¥ compararam o espectro DLTS devido a irradiagdo de elétrons de
1MeV com o devido a uma implantacdo de protons com baixas energias (50keV) em GaAs
tipo-n. Os picos Ey, E; e E4 foram observados com assinaturas (energia e sec¢do de choque
aparentes) semelhantes em ambos os casos. Um pico foi detectado proximo ao Es na
implantacdo com H*, mas sua largura e assinatura revelaram que se tratava de Ps
sobreposto a Es, ou seja, mostrou-se que, para o caso de implantacdo com ions mais
pesados, P3 se torna maior que Es. Na regido de temperaturas correspondente a E3, um pico
bem mais largo que este Gltimo foi observado. Estudos variando o campo elétrico na regido
de deplecdo mostraram que este pico se desdobra em dois, um deles sendo E3 e 0 outro um
defeito mais complexo.

Uma boa quantidade de trabalhos também foi realizada no intuito de descrever os
defeitos relativos a rede do Ga. Medidas de absorcdo de infravermelho, DLTS,
fotoluminescéncia, Hall com temperatura variavel e aniquilacdo de pdsitrons foram
empregadas neste intuito3**>%] phil Won Yu et al® medindo fotoluminescéncia,
observaram o surgimento de um nivel a 77 meV da banda de valéncia em amostras (tanto

tipo-p quanto tipo-n) de LEC GaAs crescidas em ambiente rico em Ga. Acredita-se que este
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nivel se deva ao anti-sitio de galio no lugar do arsénio (Gaas). Estudos de aniquilacdo de
positrons também foram realizados em amostras de GaAs tipo-n irradiado com elétrons B!
e com prétonst®®!. No primeiro caso, bolachas de LEC GaAs tipo-n foram irradiadas com
elétrons de 1,5 MeV a fluéncias suficientemente altas para se ter a compensacdo dos
portadores livres do material. Observou-se a formacdo de vacéncias de Ga e de ions
negativamente carregados que foram associados a Gaas. Foi também evidenciado um
estagio forte de recozimento de Vg, a 200-300K (similar comportamento foi observado em
amostras semi-isolantes). Os anti-sitios Gaas, por sua vez, recozeram apenas a 520K,
temperatura em que se observou a restauragdo da condutividade do material. No caso da
implantacdo com prétons®® (a elevadas energia (15MeV) e fluéncia (1x10*°cm?)) em
amostras GaAs tipo-n (com concentracao de elétrons livres de 1,3x 10*® cm™), observou-se
a formacdo de defeitos negativamente carregados mais complexos, que recozem apenas a

temperaturas da ordem de 700K.

2.2 Medidas realizadas em GaAs tipo-p

Para o caso de GaAs tipo-p, ndo ha a mesma fartura de trabalhos como no caso do
tipo-n. Algumas medidas de resistividade foram feitas” e indicaram que, supondo que o
tipo de condutividade do material ndo influi na criacdo dos defeitos, aproximadamente a

mesma concentracdo de armadilhas de lacunas e de elétrons sdo formadas na implantagédo
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com ions leves. Este resultado estd reapresentado na Figura 2.11. Note que, para
concentrages iniciais de portadores livres iguais e usando 0 mesmo ion para a implantacao
de isolacdo, amostras de GaAs tipo-p e tipo-n apresentam praticamente a mesma dose de

limiar.
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Figura 2.11. Evoluc&o da resisténcia de folha com a fluéncia de *H* (50keV) ou *He" (80keV)
para amostras tipo-p e tipo-n com a mesma concentracéo de folha de portadores (6,0x10™ cm).
Referéncia [37].

Um comportamento bastante distinto do observado para GaAs tipo-n foi

observado para amostras de GaAs tipo-p implantadas com ions leves e recozidas apos a
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implantacdo. Como mostra a Figura 2.12, na regido de temperaturas de recozimento em
torno de 140°C, pode-se notar um aumento da resistividade do material para amostras
irradiadas a 0,5 Dy, ou Dg. Ap6s, ha uma etapa de recozimento similar a obtida no caso
tipo-n, a aproximadamente 300°C. Aumentando-se a dose para 16 Dy, a estabilidade
térmica sofre um consideravel acréscimo, atingindo valores em torno de 600°C. Ja para
fluéncias de 160 Dy, apenas um pequeno aumento (de ~50°C) é observado nesta

estabilidade.
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Figura 2.12. Evolucao da resisténcia de folha com a temperatura de recozimento para amostras de
GaA:s tipo-p implantadas com protons de 50 keV a doses de 0,5Dy,, Dy, 4 Dy, 16 Dy, € 160 Dy,
Referéncia [37].
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Medidas DLTS em amostras de GaAs tipo-p irradiadas com elétrons também
foram realizadas. O espectro tipico esta representado na Figura 2.13. Observa-sel® uma
série de picos que foram nomeados Hp, Hi, Hz, Hs, Hs € Hs. A Tabela 2.2 apresenta as
principais informacdes obtidas para estes picosi®!). Hy e H; j& haviam sido observados com

injecdo de portadores minoritarios em GaAs tipo-n™®l. Acredita-se que estes dois niveis
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Figura 2.13. Espectro DLTS de uma amostra de GaAs tipo-p irradiada com elétrons de 1MeV.
Referéncia [21].

também correspondam a pares de Frenkel da rede do Ast®*?Y pois suas introducdes
independem da forma de crescimento do cristal ou do dopante utilizado, eles recozem a

200°C (como os E's) e foi verificada anisotropia em suas taxas de introducdo quando se
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mudava a orientacdo da amostra de [111]Ga para [111]As (revelando que eles
correspondem a defeitos da rede do As). Os demais picos apresentam forte variacdo quando
se muda a forma de crescimento do cristal ou o dopante utilizado, indicando que s&o
defeitos complexos. Todos os picos E’s sdo observados em material tipo-p usando injecao

de elétrons.

Tabela 2.2. Temperatura aproximada correspondente ao pico, taxa de introducéo (t) para irradiacdo
com elétrons de 1MeV, energia aparente, sec¢éo de choque aparente e temperatura de recozimento
para as armadilhas observadas em GaAs tipo-p irradiado com elétrons. Referéncia [21].

Armadilha  To(K) t(m™") Ep(EV) op(cm? T (K)

Ho 50 0,8 0,06 1,6x10™° i
Hy 150 0,1-0,7 0,29 5x10™° 500
H, 190 . 0,41 2x10"° .
Hs 340 ~0,2 0,71 1,2x10™" -

Como ja mencionado em 2.1, Phil Won Yu et al® usaram medidas de
fotoluminescéncia (tanto tipo-p quanto tipo-n) para determinar um nivel a 0,77 meV da
banda de valéncia. Com o auxilio de espectros DLTS, medidas de sec¢do de choque para
portadores como funcdo da temperatura e ajustes dos dados de concentracdo de portadores
versus 1/T obtidos com Hall a temperatura variavel usando alguns parametros calculados
teoricamente, estes pesquisadores identificaram este nivel como sendo correspondente a
transicdo 0/- do anti-sitio Gaas. Outra transicdo de estado de carga deste mesmo defeito
também foi observada a uma energia superior, em ~230 meV, ao valor correspondente ao
topo da banda valéncia. Espectros de absorcdo de infravermelho em amostras com

diferentes concentragdes relativas de Ga e As** também mostraram que a concentracéo do
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defeito, correspondente ao nivel localizado a 0,077 eV da valéncia, aumenta com o
acréscimo da concentracdo de Ga, e a concentracdo do defeito nomeado EL2%2 que
acredita-se ser relacionado a Asg,, diminui nestas condigdes. Estas medidas foram
realizadas em GaAs semi-isolante, mas para fracGes de As menores do que 0,47 , observou-

se conducéo tipo-p.

Como pode se notar pelo texto acima, hd uma grande quantidade de trabalhos
realizados nesta area. No entanto, ainda existem diversos pontos controversos, e o volume
de dados experimentais obtidos, por incrivel que pareca, é insuficiente para propiciar um
entendimento adequado do processo de isolagdo por implantacdo, que possa levar a uma
otimizacdo do mesmo em etapas tecnologicas. Assim sendo, repetindo o que ja foi dito no
capitulo 1, a presente dissertacdo visa acrescentar a estes trabalhos dados que possam
auxiliar na compreensdao do referido processo e, juntando estes resultados obtidos
anteriormente com 0s que serdo em sequéncia apresentados, estimar até que ponto 0 nosso
atual conhecimento é capaz de descrever esta isolagdo e quais 0S proximos passos que

devem ser dados para atingir este objetivo.
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CAPITULO 3. ESPECTROSCOPIA DE TRANSIENTES DE
NIVEIS PROFUNDOS (DLTS)

3.1 Introducéao

Um dos principais fatores que tornaram a microeletronica viavel foi a
possibilidade de se alterar de maneira controlada as propriedades elétricas de materiais
semicondutores pela introducdo intencional de determinadas impurezas, atomos
“estranhos” a rede do semicondutor em questdo. Pensando em termos da estrutura de
bandas de energia em um semicondutor, estas alteragdes sao ocasionadas pela criagéo de
niveis discretos dentro da banda proibida. Para 0 caso mais conhecido, as impurezas
dopantes, estes niveis ficam bem “préximos” (em energia) a uma das bandas e damos a eles
a designacdo de niveis rasos. Mas ha também impurezas que introduzem niveis localizados
mais no interior da banda proibida, e estes niveis sdo chamados profundos.

De forma mais geral, ndo sdo apenas impurezas que podem introduzir niveis no
interior da banda proibida de um semicondutor; defeitos na rede deste Gltimo também o
podem fazer. De qualquer jeito, independentemente de terem sido introduzidos por defeitos
na rede ou por impurezas, intencionalmente ou ndo, estes niveis irdo influenciar as
caracteristicas elétricas do material semicondutor. Por conseguinte, o estudo, a
caracterizacdo e a determinacdo (medida) destes niveis sdo de vital importancia a

microeletronica.
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Os niveis rasos estdo associados a impurezas constituidas por um carogo idnico e
um elétron (lacuna) fracamente ligado(a), substitucionais, uma vez que ocupam um lugar da
rede do semicondutor em questdo, e correspondem aos dopantes. Existem diversas medidas
associadas a caracterizagdo destes defeitos (a palavra defeito sera usada num contexto mais
geral, significando qualquer imperfeicdo da rede ideal do semicondutor, seja ela uma
impureza substitucional, uma vacéncia, um intersticial, um anti-sitio ou qualquer defeito
complexo). Entre elas, destacam-se a medida Hall com temperatura varidvel, a medida C-V
e medidas oOticas.

Para defeitos que introduzem niveis profundos também h& uma vasta gama de
medidas utilizadas (Ressonancia Paramagnética de Elétrons (EPR — Electron Paramagnetic
Resonance), aniquilacdo de pdsitrons, Efeito Hall com temperatura variavel, etc...). No
entanto, a maioria delas € insensivel a concentracfes pequenas de defeitos (quando
comparadas a concentracdo de dopantes), e ha propriedades dos semicondutores, como 0
tempo de vida de portadores, que sdo consideravelmente modificadas por estas
concentragOes. Neste caso, a principal medida utilizada é a Espectroscopia de Transientes
de Niveis Profundos (DLTS — Deep Level Transient Spectroscopy).

Originalmente introduzida por Lang®%, a medida DLTS permite a deteccdo de
concentracBes bem baixas de defeitos (para Si com 10 4tomos de boro por cm®, pode-se
medir concentragdes da ordem de 10 4tomos de ferro por cm® [*%), mas néo esta restrito a
elas. O uso do CC-DLTS (DLTS de capacitancia constante) permite a identificacdo de
defeitos com concentragdes parecidas com a dos dopantes.

Esta técnica possibilita a separacdo de diferentes niveis (desde que estes estejam
suficientemente separados na banda proibida) e a obtencdo de suas concentracGes e dos

pardmetros necessarios a sua caracterizacdo (se associada a uma medida de sec¢do de
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choque para captura de portadores como veremos mais adiante). Sua principal
desvantagem é a impossibilidade de uma direta identificacdo defeito — nivel (a menos que
este ja esteja tabelado) como ocorre, por exemplo, no EPR.

De qualquer forma, desde sua invencdo em 1976, a DLTS vem ganhando um
papel cada vez mais relevante na caracterizacao de semicondutores e, hoje em dia, ja pode
ser considerado a principal medida elétrica de niveis profundos. Novas técnicas,
consideradas outros tipos de DLTS, vém sendo desenvolvidas para aumentar a resolucéo
desta espectroscopia, principalmente no que diz respeito a niveis com energias muito
préximas, tornando esta medida uma ferramenta cada vez mais completa na identificacdo
de defeitos em semicondutores (a identificacdo nivel / defeito é feita através de inimeras
tabelas encontradas na literatura, e o processo de tabelamento de novos defeitos esta em
constante avango).

O emprego desta medida, hoje em dia, esta tdo difundido no mundo que a DLTS

tem sido tema de destaque em conferéncias internacionais!*!

, existem empresas
especializadas em equipamentos de DLTS e até um contrato internacional foi feito, em
1997, para a implementacdo de um novo tipo desta espectroscopial*?. No entanto, no
Brasil, ndo é de nosso conhecimento a existéncia de algum sistema DLTS. Esta realidade
nos deixa sempre um passo atras ndo s6 na area de caracterizacdo, mas, também, na &rea de
pesquisa, devido ao grande leque de possibilidades que a DLTS abre, principalmente em
conjunto com outras medidas.

Tendo isto em vista, um dos objetivos deste trabalho de dissertacdo, paralelo ao
estudo da isolacdo em GaAs, foi a aquisicdo do conhecimento necessario & implementacéao

de um sistema DLTS no Laboratério de Microeletronica do Instituto de Fisica da UFRGS.

Assim sendo, faremos uma descricdo detalhada desta técnica através de uma leitura critica
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das principais fontes relacionadas ao assunto, fontes estas que serdo devidamente
referenciadas ao longo do texto. Visamos, com isto, ndo somente possibilitar uma melhor
compreensdo da pesquisa exposta nos demais capitulos, mas também prover possiveis
futuros usuarios deste novo sistema com um texto que, embora ndo seja completo, permita
uma razoavel compreensdo da medida. Assim sendo, vale salientar que a leitura completa
deste capitulo ndo é necessaria para o entendimento dos capitulos que seguem (o texto
introdutorio até a sub-seccdo 3.6 ja é suficiente).

Iniciaremos, em 3.2, apresentando 0s principais parametros envolvidos na
dindmica dos niveis profundos. Em seguida, apresentaremos de forma sucinta as principais
propriedades de uma zona de deplecdo e discutiremos 0 comportamento dos niveis nestas
regides (em 3.3). Nas sub-seccOes 3.4 e 3.5, respectivamente, mostraremos como obter
parametros de niveis profundos a partir de medidas da capacitancia de uma zona de
deplecdo a tensdo reversa constante, ou a partir de medidas da tenséo reversa a capacitancia
constante. Em 3.6, introduziremos a medida em si, apresentando o tipo mais simples de
DLTS, o chamado Box-Car, enquanto que, em 3.7, mostraremos outros tipos mais
complexos de DLTS. A interpretagdo correta dos dados obtidos nesta medida sera
apresentada em 3.8. Em 3.9, especificaremos o caso particular de centros de captura de
minoritarios. Na pendltima sub-sec¢do, uma discussao de grande relevancia para o restante
da dissertacdo sera feita a respeito das diferentes notacfes utilizadas para classificar os

niveis profundos. Por fim, em 3.11, serdo apresentadas algumas conclusdes.

41



3.2 Dinamica eletrénica de um estado profundo

Seja um dado nivel profundo com energia E; e concentracdo N; correspondente a
uma dada mudanca no estado de carga de um certo defeito (digamos E(0,+) e digamos
também, por simplicidade, que estes sdo 0s unicos estados de carga possiveis para este
defeito). Pode-se dizer que ha duas possiveis configuracdes para este nivel: ou ele estd com
o elétron (correspondendo ao defeito com estado de carga 0 no exemplo dado) e o
chamaremos cheio, ou ele esta sem o elétron (correspondendo a situacao onde o defeito esta

com estado de carga +) e sera dito vazio. Chamemos de n; a concentracdo de niveis cheios;

Electron

energy
Electron density n

ng electrons

Hole density p

Figura 3.1 Processos de emissao e captura de elétrons e lacunas para um nivel com energia E; e con-
centragdo N; . n; corresponde a concentracdo de niveis cheios (com o elétron). Referéncia [43].

conseqiientemente, N; — n; serd a concentracdo de niveis vazios. Dado isto e imaginando

que este nivel apenas se “comunique” com (possa pegar elétrons de ou ceder elétrons para)
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as bandas de valéncia e conducdo, ha, basicamente, quatro possiveis processos que irdo
determinar a evolucdo temporal de seu estado eletronico: a captura de elétrons da banda de
conducéo (realizada por niveis vazios), a emissdo de elétrons para a banda de conducéo
(realizada por niveis cheios), a captura de lacunas da banda de valéncia (realizada por
niveis cheios) e a emissdo de lacunas para a banda de valéncia (realizada por niveis vazios).
A Figura 3.1 representa todos estes possiveis processos.

Inicialmente, vamos analisar 0s processos de captura: de maneira mais geral,
incidindo um fluxo de elétrons constante J (elétrons por unidade de tempo e por unidade de
area) sobre um numero N de centros de captura de elétrons, o numero “L” de elétrons
capturados por unidade de tempo sera dado por:

L=JNo, (3.1)

onde o, € chamado de seccdo de choque de captura de elétrons para este centro e
corresponde a area efetiva em que cada centro captura o elétron.

No nosso caso, temos n elétrons por cm® com velocidade térmica média <v,>
(onde <v,> = (3kT/m. )2 !, o que corresponde a um fluxo n<v,> (elétrons por cm? e por
unidade de tempo). Assim sendo, o nimero de elétrons capturados por uma Unica armadilha
vazia por unidade de tempo, “c,”, sera dado por :

Ch = On N <Vp> (3.2

De forma anéloga,

Cp = Op P <Vp> 3.3)

Chamando, entdo, o numero de elétrons emitidos de um nivel cheio para a banda

de condugdo por unidade de tempo de “e,” e 0 numero de lacunas emitidas de um nivel

43



vazio para a banda de valéncia por unidade de tempo de “e,”, podemos escrever a relagdo
que ira reger a efetiva ocupacédo deste nivel:

= (e, +e, )N, ~n) =, o), (34

Em equilibrio térmico, teremos dn/dt = 0, e o principio do balan¢o detalhado
deverad ser respeitado (a probabilidade de transicdo de um microestado “a” para um
microestado “b” em um tempo t deverd ser igual a probabilidade de transi¢do de “b” para
“a” no mesmo periodo de tempo). Assim, ndo sé teremos (C, + €p)(Ni— ny) — (en + Cy)N; = 0,
mas, também, a probabilidade de o elétron estar no nivel e ser emitido para a banda de
conducdo ap6s um tempo t devera ser a mesma para o elétron estar na banda de conducdo e
ser capturado pelo nivel profundo apds t (e analogamente para lacunas e a banda de
valéncia); logo, a concentracdo de elétrons emitidos para a banda condugéo por unidade de
tempo devera ser igual a concentracdo de elétrons capturados da mesma banda por unidade
de tempo, e a concentracdo de lacunas emitidas para a banda valéncia por unidade de tempo
devera ser igual a concentracdo de lacunas capturadas da mesma por unidade de tempo.

Desta forma, teremos:

ennNg=Cn (Nt—ny) (3.5
e

ep (Nt —ng) =cpny (3.6)
ou

N e e (3.7)
N, c,+e, ¢€,+¢C,

onde o “~” indica um valor em equilibrio térmico.
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Mas, no equilibrio térmico, a ocupacdo do nivel é dada pela estatistica de Fermi-

Dirac:

= [ NE) g (3.8)
E, f
1+ Y90 g kT
9,

onde E, é a energia correspondente a0 maximo da banda de valéncia, E. é aquela
correspondente ao minimo da banda de conducdo, Er € a energia de Fermi (no caso de
semicondutores, define-se a energia de Fermi como o potencial quimico dos elétrons. Esta
descricdo coincide com a usual definicdo de energia de Fermi em estado solido para
temperatura T = 0 K), go é a degenerescéncia do defeito quando esta no estado de carga
correspondente ao nivel vazio e gi;, a degenerescéncia do defeito no estado de carga
correspondente ao nivel cheio (olhar referéncias [43,36 e 61]).

Aproximando a distribuicdo N(E) por uma delta centrada em E;:

N ; (3.9)
AEPR LI
9
Usando esta expressdo em (3.7), chega-se a:
e E,~E;
S _Soga (3.10)
Cn gl
e
e E;-E,
o_Gigw (3.11)
Cp gO
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A partir de (3.10), substituindo-se a relacdo para c, (3.2) e usando

—(E.—E;)/KT . ~ eprL s / .
n=N.e (BT [44] para semicondutores ndo degenerados e em equilibrio térmico,

podemos encontrar a seguinte descricdo para en:

_Ec_EI

e (T)=c,<v,>30Ne © (3.12)
1

Analogamente:
g _Et_Ev

e,(T)=0,<v,>=-Ne ¥ (3.13)

9o

Retomando o que foi dito anteriormente, diversos parametros caracterizam um
nivel profundo: sua concentracdo, sua energia relativa a uma das bandas, suas taxas de
emissdo e captura de portadores e suas sec¢Ges de choque para a captura dos mesmos.
Felizmente, como mostrado nas relac@es acima, estes parametros ndo sao independentes; de
forma que o conhecimento de sua energia E;, concentracdo (N) e das sec¢bes de choque o,
e o, séo suficientes para completamente caracterizar este nivel.

Os valores de ey, ep, Cq € Cp ird0, entdo, ditar a dindmica de um estado profundo. A
esta altura, convém definir os principais comportamentos que podem ser observados para
os niveis profundosi™!: centros de captura de elétrons, centros de captura de lacunas,
centros de geracdo e centros de recombinacdo. O motivo para o uso da palavra “centros de
captura” ao invés de armadilhas, nestes casos, ficara claro mais adiante. Como representado
na Figura 3.2, centros de captura de elétrons sdo definidos como aqueles estados que se
comunicam basicamente com a banda de conducdo. Para que isto ocorra, entdo, é necessa-

rio que o nivel, quando cheio, tenha uma probabilidade bem maior de emitir seu elétron
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para esta ultima banda do que de capturar uma lacuna da banda de valéncia; logo, e, >> c,.

De maneira analoga, quando este nivel estiver vazio, devera ter maior probabilidade de

conduction band

valence band

a) b) ¢) d)
ge > kh gh » ke ge > kh kh > ge
ke ® 9p kp > 9, 9, > k, ko > g,

electron hole generation recombination

trap trap center center

Figura 3.2 Definicao de centros de captura de elétrons e de lacunas, centros de geracao e centros de
recombinacéo. Referéncia [11].

capturar um elétron da conducdo do que emitir uma lacuna para a valéncia: c, >> e,
Centros de captura de lacunas, por sua vez, correspondem a situacdo em que o nivel
comunica-se apenas com a banda de valéncia. Neste caso, teremos: ¢, >>e, e e,>> ¢, Um
centro de recombinagéo é definido como um nivel profundo que, quando cheio, tem ¢, >>
en e, quando vazio, tem ¢, >> e,. Por fim, um centro de geracéo é tal que e, >>c, e e, >>
Cn

Como ¢, e ¢, dependem das concentra¢des de portadores n e p, 0 comportamento
exibido por um nivel profundo depende das caracteristicas da amostra. Inclusive, como

veremos mais adiante, dentro de uma regido de carga espacial (criada, por exemplo, por um
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contato Schottky polarizado reversamente), um mesmo nivel pode apresentar diferentes

comportamentos.

Consideremos, inicialmente, a situacdo de equilibrio térmico:

_Ec’Et
>oc N_e

; logo:

E.+E;-E.-E,

n kT

C, 9,<v,>0,N,

e_: gO<Vn >GnNc e

e, como o nivel intrinsecot** é dado por

E.+E, kT, N,

E=——"+—In :
= G
chega-se a:
E+E;—2E;
e

_n

_ G0V >0y g

C, O <V,>0,

Seguindo passos analogos, mostra-se que:

E+E(-2E;

c KT

_n

ep 91<Vp>0'p

_ 9 <Va >0,

Definindo, entdo, E; como:

<V_ >0
E, = + < inYe> %0
2  <Vv,>0,0,

),

as relacOes en/c, >> 1 e cy/ep, >> 1 serdo satisfeitas se:

(3.14)

(3.15)

(3.16)

(3.17)

(3. 18)

(3.20)

(3.21)
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E, +E;
2

>> E, (3.22)

Esta situacdo corresponde a um centro de captura de elétrons. Para um centro de
captura de lacunas, por sua vez, teremos:

E, +E;
2

<< E, (3.23)

Evidentemente, para a situacdo de equilibrio térmico, os niveis ndo podem, por

definicdo, atuar como centros de geracdo ou recombinacdo. Isto porque, pelo principio do

balanco detalhado, (3.5) e (3.6) tém que ser obedecidas ( e_n:C_p_)e_n:c_n ) e
c c, €
p

n ep p

conseqiientemente, se a taxa de captura de um tipo de portador € muito maior que a taxa de
emissdo do outro tipo de portador, é necessario que a taxa de emissao deste primeiro seja
muito maior que a captura do ultimo; logo, dentro do grupo das configuracdes definidas,
somente configuracdes de centros de captura sdo possiveis neste caso.

Como veremos mais adiante, fora do equilibrio, as outras configuracGes também
serdo possiveis. Vale salientar que ha possiveis situacfes em que o comportamento de um
nivel ndo correspondera a nenhuma destas configuracées.

Para uma situacao fora do equilibrio térmico, a evolucao temporal de n; serd dada
. dn, - _ _
por (3.4): T =(c, +€e,)(N, —n,)—(e, +c,)n,. Esta equacdo diferencial, de forma mais

rigorosa, ndo é linear porque as concentragdes de portadores livres n e p (presentes em c, e
Cp por (3.2) e (3.3)) dependem de n(t). No entanto, se considerarmos N; muito menor que a
concentracédo efetiva de dopantes (onde se entenda por concentracéo efetiva a subtragdo da

concentracdo de dopantes do tipo correspondente aos portadores majoritarios pela
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concentracdo de dopantes do outro tipo), podemos tomar n e p na relagdo acima como

constantes. Assim sendo, n(t) serd dado por:

c,+¢€ C,+¢ _
n(t) = n_p N, - n_p N, —n,(0) be Crieeran™e)t (3 24)
C,+€,+C,+¢€ C,+e,+C,+¢e,

Embora ndo seja completamente geral por limitar N; a valores bem menores que a
dopagem efetiva e considerar apenas processos térmicos (ignorando processos 6ticos), esta
relacdo demonstra 0 comportamento basico que se observa para n. Ela nos mostra que, uma

: N L C,+e,
vez retirada da sua situagio estacionaria n, =

N,, esta concentracdo
C,+e,+C, +e,

retorna a este valor exponencialmente onde o tempo caracteristico desta exponencial sera

dado por r*=e +c +e. +cCc . A base de muitas medidas de niveis profundos é
n n p p

justamente observar este tempo caracteristico para retirar informagfes sobre as taxas de
emissao e captura de portadores.

Uma vez introduzidas as rela¢fes basicas que regem a dindmica da ocupacao dos
estados profundos, podemos passar a tratar de casos mais especificos que, como veremos
na proxima sub-seccdo, nos permitirdo, experimentalmente, determinar os parametros

presentes nestas relacdes.
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3.3 Comportamento de niveis profundos em uma camada de
deplecéo

3.3.1 Camadas ou zonas de deplecao

Quando um semicondutor tipo-p e um tipo-n (vamos considerar, por simplicidade,
dopagem uniforme) sdo “colocados em contato”, as lacunas majoritarias do tipo-p
difundem em direcdo ao material tipo-n e os elétrons, majoritarios no material tipo-n,
difundem em direcdo ao material tipo-p. Ao atravessarem a “fronteira” entre os materiais,
0s portadores rapidamente se recombinam com 0s majoritarios (de tipo agora oposto ao
seu) do novo material, criando, nesta regido, uma zona onde a concentracdo das cargas
fixas correspondentes aos dopantes ionizados se torna muito maior que a concentragao de
portadores livres. Isto resulta em duas regifes onde, localmente, ndo mais ha efetiva
conservacao de carga. Como representado na Figura 3.3, 0 campo elétrico ndo serd nulo
nestas regides, e tendera a “empurrar” os portadores no sentido contrario a difusdo. Quando
este campo for suficientemente forte para conter a difusdo dos majoritarios do outro lado,
chegaremos a situacdo de equilibrio. Na Figura 3.3, esta representada esta situacdo de
equilibrio. A regido que, praticamente desprovida de portadores livres, apresenta carga
efetiva ndo nula, da-se o nome de zona de deplecdo (ou camada de deplecdo ou regido de
carga espacial). A mesma configuracdo pode ser descrita através de um diagrama de bandas

de energia como apresentado na Figura 3.4.
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Figura 3.3. Distribui¢do de carga e campo elétrico em uma zona de deplecao formada por uma juncao
p-n.

a)

b)

c)

Figura 3.4. Diagrama de bandas para uma juncao p-n. (a) equilibrio térmico, (b) V direta aplicada
0<V <V, e(c)tensdo reversa aplicada V < 0 (o valor V no grafico deve ser considerado |V/).
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Na Figura 3.4 (a) estd representada a barreira de altura eVp que impede que
elétrons do lado tipo-n difundam para o lado tipo-p e lacunas deste dltimo lado difundam
para o lado tipo-n. As situacGes (b) e (c) correspondem ao regime estacionario observado
quando uma tensdo V externa é aplicada no lado tipo-p, deixando-se o lado tipo-n aterrado.
Note que, para 0 <V <V, (caso (b)), a barreira tem sua altura reduzida de eV. Para V >
Vi, Se observara corrente direta passando pela juncdo. Para V < 0 (caso (c)), diz-se que o
diodo esta reversamente polarizado, e a altura da barreira é incrementada em eV. Nesta
figura também estdo representados os quase-niveis de Fermi de elétrons e lacunas (Es € E

respectivamente). Estas energias *****¥! sao definidas de forma que:

Ere-E

n=ne (3.25)
Ei—Em

p=ne ¥ (3.36)

mesmo fora do equilibrio térmico (n; é a concentragdo de lacunas e elétrons para

semicondutor intrinsecol*).

Outro tipo de juncdo muito comum € a jungdo metal-semicondutor. Estas jungdes
sdo caracterizadas pela altura da barreira ¢, dada pela diferenga entre a funcao trabalho ¢nm
do metal e a afinidade eletrénica do semicondutor ¥ (desconsiderando-se a pequena queda

de potencial no metal V,) como representado na Figura 3.5. Estas Gltimas duas grandezas,

por sua vez, sdo definidas em relacdo ao nivel de vacuo (correspondente a energia de um
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elétron em repouso fora do material). A funcdo trabalho do metal é a energia necessaria
para “levar” um elétron do nivel de Fermi do metal E" ao nivel do vacuo (retirar um
elétron do metal) e a afinidade eletrbnica do semicondutor é a energia necessaria para
colocar um elétron da banda de condugdo no nivel de vacuo. Considerando, entdo, o nivel
de véacuo continuo na interface, ¢m € s constantes ao longo de todo o material (com
excecdo de uma regido muito proxima a interface onde ¢, sofre uma pequena variacdo) e
alinhando os niveis de Fermi dos dois materiais (condicdo de equilibrio térmico ¥*), se

constroi o diagrama de bandas representado na Figura 3.5.

Electron I
energy
== 'J"'\ -
3T i
3 ~ : eV,
&V . evg b
) P T A . Vacuum
i level
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Charge Distance below contact, x —»
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y__fm i
: Xo
Distance below contact, x -«

Figura 3.5. Diagrama de bandas de uma juncao metal-semicondutor e o associado perfil de densidade
de carga para concentracgdes uniformes de dopantes no semicondutor. Referéncia [43].
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Uma vez introduzidas as juncfes que serdo utilizadas, podemos definir a largura
da zona de deplecéo, calcula-la e, apds, determinar a capacitancia associada a esta regiao.

Partiremos da equacgéo de Poisson unidimensional para o potencial y:

d? 1
== p(0) (3.27)
dx &g,

Integrando esta relacdo entre um ponto anterior a juncdo (x = 0) e suficiente

afastado da mesma (o chamaremos x = -o0) e um ponto y qualquer:

dy
dx

-~ o)z =——u(y) (3.28)
g€y °, &g,

y

Integrando esta nova relagéo entre -oo e x:

V(- p(-) == [u(y)dy (3.29)
Mas
Juay =), - [y S dy=x [ ol [zpme. (@30)

Podem-se defeinir, entdo, os limites da zona de deple¢do como o primeiro valor de
X < 0 onde dy/dx = 0 (numa juncédo p-n, chama-lo-emos -X, e, num contato metal-
semicondutor tipo-n, -Xy) e o primeiro valor de x > 0 em que também se tem dy/dx = 0 (0
chamaremos de x, para a jungdo p-n e X4 para a juncdo metal-semicondutor (ou contato
Schottky)), onde x = 0 é a posicéo correspondente a juncdo. Assim sendo, substituiremos -

o por -X, (ou -Xm). Colocando, entdo, o referencial y(x) = 0 para valores de X maiores ou
Xn(xd)

iguais a X, (ou Xy ) e percebendo que J.p(Z)dZ =0 (basta imaginar uma superficie

7Xp (7Xm)
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gaussiana com seccao transversal correspondente a area da jungdo e extremidades em x = -
Xp,-Xm € X = Xn, Xg. O campo elétrico, por aproximag&o, s6 tem componentes na dire¢do X e,
nos valores correspondentes a estas extremidades, é nulo, de forma que a carga total dentro

desta superficie também o deve ser), teremos:

w(x) ~p(-x) = p(-x,) =V = [ xp(x)de (331)
&6y 5,
ou
W)=V = [rp(ox 332)
&€ 5

Mas, para este Ultimo caso (jungdo Schottky) ou para o caso em que uma das
partes da juncdo p-n é muito mais dopada do que a outra, se pode desprezar a espessura da
deplecdo do lado muito fortemente dopado (ou do metal) em relacdo a espessura da

deplecdo do outro lado da jungdo. Assim, para um diodo Schottky, teremos:
17
—y(0)=V =— j xp(X)dx (3.33)
EEy %

Considerando que as dopagens no semicondutor sejam uniformes (concentracéo
de aceitadores no tipo-p dada por N, e de doadores no tipo-n dada por Ng), chegaremos,

para a juncao p-n, a:

0 Xn
e e
V=—"7U0U(N.)[xdx+N,|xdx}= X2N_ + x2N 3.34
550 {( a):[ d'(')' } 26‘6‘0{ p'Va n d} ( )
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Usando uma superficie gaussiana como descrito acima para este caso, é facil

Ng

mostrar que NaX, = Ngxn. Conseqientemente, X2=(Xn+Xp)2—2
(N, +N,)

p

N2
X2 = (x, + Xp)z(N—l——a;\l)zl Logo:
a d

X+ X, = 2¢g, [ N, + N, (3.35)
P e | N,N,

Para um diodo Schottky, por sua vez (considerando que o semicondutor tem

dopagem constante Ng):

2
e X 2¢&¢,
V=—"-N,L>x,= g
&g, 2 eN,

Vv (3.36)

A partir de agora, nos fixaremos apenas neste exemplo, o de uma juncgédo Schottky
com um semicondutor tipo-n, que, por sua vez, é completamente analoga a uma jungéo p*-

n. Antes de prosseguir, porém, vale lembrar que V = -y (0) |V, |-V,,, onde V, € a tensdo

ap !
correspondente ao dobramento das bandas com tenséo O aplicada (eVy = ¢p - (Ec(Xq) — Ef)) €

Vap € a propria tenséo externa aplicada (sendo considerado V, < |Vy|, com valores positivos

correspondendo a tensdo direta e valores negativos a tensao reversa).

Podemos, entdo, determinar a capacitdncia de uma regido de deplegdo. Como

estamos trabalhando sempre com modelos unidimensionais, vamos chamar de “Q” a carga

por unidade de area. Da definicdo de capacitancia, teremos:
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_ a9
C=A (3.37)

onde A ¢ a area do diodo Schottky (a area do contato). Como Vy é constante, dV é, na

verdade, - dVap. Precisamos, assim, de uma relagdo Q = Q(V). Novamente, tomaremos o

potencial y(x) tal que y(x¢) =0 e (jj—l// =0, de forma que podemos escrever:
X

X=Xq

-ey(X) = Ec(X) — Ec(Xa) (3.38)

Considerando dopagem uniforme:

p(x) =[N, —n(x)] (339)

Mas, como vimos, n(x) é dado por (3.25):

Efe’Ei(X) Efe’Ec(X) Efe*(Ec(X)*Ec(Xd))’Ec(xd) eu/(X)
n(x)=ne ¥ =Ne T =Nge kT =n,e ¥ (3.40)

C c

onde ng € a concentragédo de elétrons livres no material neutro.

Por conseguinte, a equacgéo de Poisson sera dada por:

2 ew(x)
ddt/;EX) =_£{Nd “ne 1 } (3.41)
0

A partir desta relacdo, iremos obter o campo elétrico E(x) e, mais uma vez
especificando uma superficie gaussiana com seccao transversal correspondente a area do

contato do diodo Schottky e que, em profundidade, vai de 0 até x4, acharemos Q pela

aplicacdo da Lei de Gauss: iJ',odv = jﬁ E(x)dS — 1 AQ = A|E(0)‘ .
&g, &g,
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Para achar o campo elétrico a partir de (3.41), no entanto, é necessario fazer uma

pequena mudanca de variaveis®*!: sejam U =eV|:—$() e F=—d—U , de forma que
X
d’U __i(_duj__du d (_duj_F dF
dx? dx {  dx dx du | dx du
Reescrevendo (3.41):
KLpdF _ & (N, —ne") (3.42)

e dU &g

Integrando esta relagdo entre U(X = Xq) (lembrando que y(X,) = dl/;(x) =0;
X

X

Xq

logo, F(Xq) =0 e U(Xg) = 0), e um ponto U(x) tal que 0 < x < Xg:

KT _, e U
——F?=——"|N,U —n,(e” -1 3.43
26" = MU —no(e” D) (3.43)
Mas E(x) = _dv(0) = LU F , de forma que podemos reescrever (3.43) como
ey (x)
AN NI 72 B (3.44)
&g, KT

Jaque Q = &5,|E(0)| e - w(0) = V, podemos chegar & expressdo para Q:

Q= \/ZggOkTNde{V —k%(l—e_%ﬂ (3.45)

onde foi assumido ny= Ny e lembrando que V, por defini¢do, é maior que zero.

Por fim, fazendo C = Ad—Q:
dv
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eV

KT 1—e KT

e

Esta expressdo pode ser simplificada, percebendo-se que, a temperatura ambiente,

C=A|eg,N,e (3.46)

L ~ 0,025 Volts e, para uma tensdo reversa aplicada, V é pelo menos maior que ¢, ~ 0,7
e

Volts. Assim, pode-se, na prética, utilizar a expressdo simplificada:

C- A,/‘g‘g;\%'\Id (3.47)

2
que, combinada com (3.36) V =eN, 5 d_ resulta em uma expressdo idéntica a obtida
&g,

para um capacitor de placas paralelas:

C =¢g, A (3.48)

X4

3.3.2 Niveis profundos na deplecéo

Abordados os principais aspectos de uma camada de deplecdo, podemos passar ao
estudo do comportamento dos niveis profundos em camadas de deplecdo. Manteremos 0

exemplo utilizado até agora: um diodo Schottky cujo semicondutor € tipo-n. Como visto

E,+E; .
>> E, atuardo como centros de

anteriormente, no equilibrio térmico, niveis com

captura de elétrons, comunicando-se quase que exclusivamente com a banda de conducdo e
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Et

oo +E < .
niveis com Tf« E, atuardo como centros de captura de lacunas, comunicando-se

apenas com a banda de valéncia. Mas, para o0 caso de um diodo Schottky, mesmo no
equilibrio térmico, ha curvamento de bandas, de forma que, ndo mais teremos E; uniforme,
mas sim Ey(x). Esta situacdo esta representada na Figura 3.6. Note-se que a ocupa¢do do
Nt
E(\)-E;

1+ 20 K
0,

nivel representado na figura é dada por (3.9) n,(x)= . Assim, no bulk

(regido para profundidades x > Xqo), E; + Ef >> 2E1, 0 nivel atua como centro de captura de
elétrons e n;  N; (porque Ef— E; >>KT). Entrando na zona de deple¢do (X < Xqo), ainda ha
uma regido em que E; < Ef, 0 nivel ainda esta cheio e atua como centro de captura de
elétrons. A distancia entre Xg € 0 ponto x; em que E; = E¢ é chamada A. Para X ~ X, n;
diminui bruscamente, podendo ser considerado efetivamente igual a 0 para x < x;. Observe-
se também que, na regido X ~ X,, a condicao E; + Ef >> 2E; deixa de ser satisfeita e o nivel
passa a se comunicar com ambas as bandas. Ha ainda uma regido em x < x; na qual E; + E;
<< 2E; e o nivel porta-se como um centro de captura de lacunas.

Esta é a descricdo basica para um nivel com E; > E; no equilibrio térmico. Saindo
desta situacdo de equilibrio, podemos considerar a descricdo do estado estacionario obtido
quando aplicamos uma tenséo reversa no diodo (Figura 3.6 (b)). Embora, neste caso, ndo
estejamos mais autorizados a utilizar as relacfes obtidas para o equilibrio (3.9), (3.18) e
(3.20), suporemos que as taxas de emissdo sejam independentes do campo elétrico (limite

de campos fracos) e vamos utilizar as mesmas rela¢fes obtidas para estas no equilibrio com
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(a)

D .
Metal | O n - semiconductor

O
~ P ET

| T:J.'.."..

S ——— £,

(b)

METAL

|

I
|
|
ﬂﬁ a # xd

Figura 3.6 (a) Centro de captura de elétrons em uma juncédo metal - semicondutor tipo-n para a
situacéo de equilibrio (tensdo 0 aplicada). x4 é a profundidade da camada de deplecdo e x; € a
profundidade em que o nivel Ei(X) cruza o nivel de Fermi E;. As bolas cheias correspondem a niveis
cheios, e as vazias, a vazios. (b) Centro de captura de elétrons em uma juncéo metal - semicondutor
tipo-n para a situacéo de tenséo reversa aplicada. xd é a profundidade da deplecéo, x1, a profundidade
em que E, cruza Eg, a é a profundidade onde E; + Ef. = 2E; € B, aquela em que E;+ Eg, = 2E;.
Referéncia [11].

62



as devidas concentragfes de portadores para a situacdo fora do equilibrio. Assim, se

usarmos
Er (X)-Ei(x) _Ec(X)-Eg(x)
n(x)=ne ¥ =N_.e kT (3.25)
e
E: (x)-E (%) E, ()-Ep ()
p(x)=ne ¥ =Ne T | (3.36)
mantendo (3.12,13)
_E.-E
e (T)=c, <v, > Ne @ (3.12)
9
7Et_Ev
e,(T)=0, <V, >%Nve . (3.13)
0

chegaremos as seguintes relagdes:

E.—E —E.~E,+Ei+Eq
e—“(x): o, <V, > &N . T _0 <V, > N.9, T
C
C, o, <V, >p(x) g, o, <V,>N,g,
EL(0)+E ()-2E; (x)
e o, <V, > e
>3 (=Tt 25, « (3.49)
C, o, <V,>0,
e
E (0)+E e (X)-2E; (X)
C o, <V > e
Sn (x) = G0 <Va>Go 4 T (3.50)
CH o, <V,>0,

onde E; foi definido em (3.17).

Estas relagbes irdo determinar o comportamento do nivel como funcdo da

profundidade x. Por exemplo, para e—”(x) >>1, teremos:
c
p
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E.(X)+Eq

> >> E,(X) (3.51)

com E;(x) definido em (3. 21).

Jé& para C—“(x) >>1:
eP

E.(X)+Eg
2

>> E, (X) (3.52)
Olhando na Figura 3.6 (b), ha quatro valores de x destacados: X4 (0 limite da
deplecdo), x; (onde E; = Eg), o (onde E; + Ere = 2E;) € B (onde E;+ Eg = 2E;). Para X > X,
(3.51,52) sdo satisfeitas e o nivel atua como centro de captura de elétrons, comunicando-se
apenas com a banda de condugdo. Assim, para o estado estacionario, teremos ¢, (N; — n) =

en Ny, de forma que:

N n 1

= Nt E-F = Ntﬁ (353)

n+&NCe kT 14 0w
9 9

Esta é exatamente a expressdo do equilibrio com E; substituido por Eg. Como, na
regido em questéo, E; < Es, pode-se aproximar ny (x>X1) = Nx.

Para X; < X < o, a relacdo (3.52) ja ndo é satisfeita, de forma que ndo podemos
desprezar e, em relagdo a c,. Nesta regido, evidentemente, o nivel ndo mais atua como um
centro de captura de elétrons. No estado estacionario, teremos (c, + €p)(N; — ny) = e, ¢, ou:

C, +€, 1 1

n. = Nt = NI + (3.54)
C,+e,+€,
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A relacéo entre e, e ¢, € dada por (3.50), e

—-E.—E,+2E, E,—-E: E,-E.
€, O-n<vn>Ncg§ cki'ft Gn<vn>gg 2# gO 2 Ile
— = 2 e = —2 e = —e (3.55)
e, o0,<V,>N,0g o, <V,>0; g,
Assim sendo,
1 1
n, =N, 2E,-E,—E, E—Eg + E+E—2E, JEEr (3.56)
1+e K 430p kT l+e K 4 30¢g &
9, 9,

Como, nesta regido, E; > Ef e E; € sempre maior que E;, teremos, efetivamente,

I
©

Nt
Esta relacdo continua valida para valores de x < o até uma posicdo em que

E.(X) +Eg

5 << E,;(x) . Nesta regido, o nivel atuara como centro de geragao (€p,en >> Cn,Cp)

N
e teremos n, = —————=0porque E; > E;.
2 t

1+ &
0,

E.(X)+E,

Por fim, na regido x < p, teremos — ® << E/(x) e

£ (X)2+ = << E((x).

O nivel atuard como um centro de captura de lacunas, e sua ocupagdo no estado

estacionario sera dada por ¢, nt = e (Nt - n) de forma
e, 1 "
quen, = N, =N, = =0 porque E;> Es nesta regido.
+C
p 5 1490 @
0

Para o caso de um nivel com E; < Ej, no entanto, a situacdo € diferente. Como

mostrado na Figura 3.7 (a), a situacéo de equilibrio € analoga, com n; = N; para E; < Ez e n
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= 0 para E; > E¢. No entanto, a situacdo com tensdo reversa aplicada (Figura 3.7 (b)) nédo é
semelhante a obtida para o caso E; > E;. H4, novamente, algumas profundidades
caracteristicas marcadas na figura: X; corresponde a profundidade em que E; = Eg, X2
aquela em que Es, + E; deixa de ser muito maior que 2E; e X3 é a profundidade em que E; =

Eh.

(a)

\ n - semiconductor
b

~

Metal [© -~

Do T L — =
I_"r..:____'r' F
l .-.. L —— ——— — — — —
®eccvencnee EI
|
1 I
| .
l |
. ! R
x1 wd x

(b)

METAL

Figura 3.7. (a) Centro de captura de lacunas em uma jun¢do metal - semicondutor tipo-n para a
situacéo de equilibrio (tensdo 0 aplicada). xd é a profundidade da camada de deplecdo e x1 é a
profundidade em que o nivel Ei(X) cruza o nivel de Fermi E;. As bolas cheias correspondem a niveis
cheios, e as vazias, a vazios. (b) Centro de captura de lacunas em uma juncéo metal - semicondutor
tipo-n para a situacéo de tenséo reversa aplicada. xd é a profundidade da deplecéo, x1, a profundidade
em que E, cruza Eg, x2 simboliza a regido em que E; + Eg, deixa de ser muito maior que 2E; e x3
corresponde a profundidade em que E; cruza Ey,. Referéncia [11].
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Para X > X;, devemos usar a relacdo (3.56), uma vez que (3.51) é vélida, mas
(3.52) ndo. Como temos E; menor que ambos E; e Es nesta regido, podemos desprezar a

ultima exponencial de cada denominador de (3.56), resultando em:

E +E(,—2E, 2E,~E,-E,
1 1 2+e K e @
n, =N, 2E-E-E, T E+Ep 2E | N, EE,2E, 2EEE N | N,
l1+e “ l+e K l+e W l+e

Para x, < X < X teremos e, e e, dominando (condi¢do correspondente a um centro

Nt
2E17E1
1+
0,

de geracdo). A ocupacéo do nivel serd dada por: n, = ~ N, porque E; > E:.

Para valores de x menores que Xo, mas proximos a x,, ha competicdo entre e, e cp,

de forma que teremos, para o estado estacionario, (e, + cy)n: = €, (N — ny). Ou seja:

€

n=N—2 -\ _— <N, (357)

1+ g  Gogta
0 9

Para valores de x < x» e suficiente afastados de x», teremos E; + Ef, << 2E; e, no

1

estado estacionario, observaremos uma ocupagdo dada por n, = N, . Assim,

E—En
1+%e kT
g,

nesta regido, para X > X3 0S niveis estardo praticamente ocupados e, para X < Xs eles
tenderdo a ficarem vazios.

Resumindo, em semicondutores tipo-n, diferenciam-se dois tipos de niveis
profundos: aqueles com E; > E; e aqueles com E; < E;. Na situacdo de equilibrio térmico,
eles se comportam de maneira similar, mas, fora do equilibrio, apresentam estados

estacionarios bastante distintos. Os niveis com E; > E; estdo cheios para profundidades
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maiores que aquela correspondente a E; (x) = Ef e vazios para profundidades menores.
Niveis com E; < E;, por sua vez, estdo cheios para todas as profundidades maiores que
aquela em que E¢(x) = Es, e vazios para valores de x menores que este. Para 0 nosso caso de
material tipo-n, estes primeiros sdo definidos centros de captura de majoritarios, e estes
ultimos, centros de captura de minoritarios.

O caso para material tipo-p é completamente analogo (trocando-se elétrons por
lacunas) e resulta na definicdo, neste caso, de centros de captura de majoritarios para niveis

com E; < E; e centros de captura de minoritérios para aqueles com E; > E;.

3.4 Medindo transientes de capacitancia em uma camada de
deplecéo

Agora, ja sabemos como se portam os diferentes niveis profundos para o
equilibrio e para o estado estacionario em uma regido de deplecdo. O préximo passo é sair
de uma situacdo de equilibrio (V4 = 0) e aplicar uma tensdo reversa, observando, de
alguma forma, a evolucdo da ocupagdo dos niveis profundos tender ao ja apresentado
estado estacionério.

Vamos, inicialmente, considerar o caso de centros de captura de majoritarios.
Como representado nas Figura 3.8, para V = 0, tanto centros de captura de majoritarios
como 0s de minoritarios estdo preenchidos para profundidades maiores de aquela em que

E«(x) = Ef . O ponto x; corresponde a esta profundidade para o caso dos centros de captura
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de majoritarios, mas, como apresentado no grafico, ndo existe valor de x > 0 para o qual
E{"(X) > E;, e todos 0s niveis de minoritarios estdo preenchidos. Quando a tensdo reversa é
aplicada, a camada de deplecdo aumenta e, inicialmente, teremos ambos os tipos de centros
de captura preenchidos para x > X,. Esta ja € a situacdo estacionaria para 0s centros de
captura de minoritarios, mas ndo para os de majoritarios. Assim, os niveis com E; > E; que
se encontram a profundidades maiores que X,, mas menores que aquela em que E«(X) = Efe
(x2 no gréafico) terdo que, de alguma forma, “esvaziar” para alcancarem a situacédo
estacionaria. Portadores livres respondem a aplicacdo do campo externo em tempos bem
inferiores a resposta dos niveis profundos, de forma que, antes que 0s niveis presentes na
regido descrita acima tenham tempo suficiente para se “livrarem” de seu elétron, a regido
de deplecdo ja esta praticamente sem portadores livres. Assim, as taxas de captura, que séo
proporcionais a concentracdo de portadores livres, serdo despreziveis nesta regido. Restara
apenas a estes niveis emitir termicamente seus elétrons. Como, por (3.55), e, >> e, para
eles, pode-se simplificar (3.24) a:

n,(t) =n,(0)e ™ =N.e ™ (3.58)

O caso para centros de captura de minoritarios nao é tdo simples. Como mostrado
na Figura (3.8), eles ficam sempre preenchidos na regido onde E; < Eg. Assim, ndo se
observard transiente algum envolvendo estes niveis quando pulsarmos de OV para uma
tensdo reversa. Para se observar, efetivamente, transientes oriundos de emissédo de
portadores destes niveis, € necessario inicialmente esvazia-los (ou analogamente enché-los
com lacunas) de alguma forma. H& diversas maneiras de fazé-lo. As mais comuns séao:
incidir luz com freqiiéncia v tal que E; > hv > (E; — E;) na amostra a tensdo reversa

aplicada, de forma que os elétrons deste nivel possam ser emitidos oticamente paraa con-

69



Electron]

; %"\r\ Ev

h

-.—----—--o~—-4~-Et

—t Distance —»
x4 xd

(b) V. applied

Figura 3.8 Diagrama de bandas para um diodo Schottky em um semicondutor tipo-n com dois niveis
profundos (um centro de captura de majoritarios com energia E; e um centro de captura de
minoritarios com energia E;") e para as situacdes de equilibrio (a) e tensdo reversa aplicada (b).
[Referéncia 43]

ducdo (assim, os portadores livres que forem emitidos na zona de deplecéo serédo repelidos
pelo campo elétrico e a probabilidade de captura ¢, continuara desprezivel nesta regido); ou
aplicar uma tensdo direta em uma juncéo p-n (ou p*-n para ficar mais parecida com o caso
gue adotamos como exemplo). Como veremos mais adiante, estes métodos nos permitirdo a
obtencdo do que chamaremos a “assinatura” do nivel, mas levardo a complicacdes para se
determinar a concentracdo N;destes niveis.

Vamos, inicialmente, nos ater ao caso dos centros de captura de majoritarios. O

préximo passo é analisar as mudancas que este transiente (a emisséo térmica de portadores
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dos centros de captura de majoritarios ap0s a aplicacdo da tensdo reversa) acarreta na

distribuicdo das cargas fixas dentro da zona de deplegéo. Partindo de (3.33):
Xq (1)

—p(0,) =V (1) =V, () +V, =— j xp(X, t)dx (3.59)
E&, 0

A Figura (3.9) representa a mudanga na distribuicdo de cargas devido a este

transiente supondo distribui¢fes uniformes de dopantes e de niveis profundos. Nesta figura,

*

tiy

cte

N* =Ny, —=N,+N*+> Ny, onde N é a soma das concentragdes de cada centro de

captura de minoritarios multiplicada pelo devido estado de carga do defeito associado a este
centro quando ele esta cheio, mais a soma das concentracdes de cada centro de captura de
majoritarios cuja energia Ei(X4) seja maior que Eg multiplicada, também, pelo devido
estado de carga do defeito associado quando o nivel esta, desta vez, vazio (ou seja, a carga
total dos centros de captura que ndo mudam seu estado no caso considerado). Note-se que
estas duas quantidades sdo constantes ao longo do transiente (traps de minoritarios nao vao

se esvaziar e centros de captura de majoritarios com E; > Eg, ficam sempre vazios). O termo

z N, , por sua vez, corresponde aos niveis que geram o transiente (centros de captura de
i

majoritarios com Ey(Xq) < Eg), de forma que Ny (Xq) corresponde & concentracdo do i-
ésimo centro de captura de majoritarios com Ei(x4) < Ef multiplicada pelo estado de carga
de seu correspondente defeito quando o nivel esta cheio. Vale salientar também que a
Figura 3.9 esboca o0 exemplo de um Gnico centro de captura de majoritarios sendo o
responsavel pelo transiente e com distribui¢bes retangulares de carga. Como veremos
adiante, é normalmente possivel se obter uma regido de temperaturas em que o transiente
obtido é devido, basicamente, & relaxacdo térmica de um Uunico nivel desde que os

niveis estejam suficientemente “espagados” na banda proibida (como as taxas de emissdo
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Figura 3.9. Distribuicdes de carga para concentracoes uniformes de dopantes e niveis profundos para o
estado estacionario a tensao reversa aplicada (a), para o pulso a 0V (b) e para o transiente observado
apos a restauragdo da tensdo reversa (c). Referéncia [43].

dependem da temperatura através de (3.12,13), variando esta ultima, normalmente se acha
um valor em que apenas um nivel responde em tempo comparavel ao tempo de medida,
sendo todos os outros ou lentos ou rapidos demais em relacao a este ultimo tempo). Quanto
a distribuicdo retangular de carga, pode-se dizer que esta € uma boa aproximacdo se as

distancias em questéo (X2, X - X1 e A) forem bem maiores que Lp, 0 comprimento de Debye

eg,KT
e’N

(L, = , Ndop = Ng — Na no nosso caso) que pode ser pensado como a distancia em

dop

que os portadores livres se redistribuem na vizinhanca de uma regido de carga espacial
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fixa"***3]. Assim sendo, a situagdo apresentada na figura ndo é muito limitada e, na verdade,
descreve de maneira satisfatoria a maior parte dos casos de interesse experimental.
Nesta figura, distinguem-se trés regides basicas dentro da deplecéo:
(1) 0 < x < X, — onde todos os centros de captura de majoritarios ficam sempre
vazios; ny(x) = 0;
(2) x2<x<x;—onde estes niveis emitem os elétrons, capturados a V = 0, quando
é aplicada a tenséo reversa (regido onde realmente ocorre o transiente);
ne(x,t) = N e™®"';
(3) X1 <X <xq-onde estes niveis permanecem sempre cheios, ny(X) = N..

De forma geral, sem supor distribui¢es uniformes, teremos:
p(x, 1) =e(N"(x) + (N, (x) - n,(x,1))) (3.60)

De (3.59):

Xg (1)

IX[N T(xX)+ N (x) - nt(x,t)]dx

e

&€

V(t) =

X3 % (t) X (t)
V(t)=£{jx(N*(x)+Nt(x))dx+ j X(N*(x) + N, (x) = n,(x,1)) + JxN*(x)dx}

o (o X, X (1)

Xq (1) % (t) % (1)
—>V(t):i{ j XN *(x)dx + j XN, (X)dx — j xnt(x,t)dx} (3.61)

&g, ) 5

Para distribui¢des uniformes:

N (1) + N (1) - n (XD~ X2)] (3.62)
2¢¢,

V(1) =

Desta relacdo, podemos perceber que a influéncia do transiente do estado

profundo sobre a regido de deplecdo se da através de mudancas tanto em V(t) quanto em
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X4(t). A idéia, entdo, é manter um destes parametros constante e monitorar o outro, para se
obter experimentalmente as informacdes contidas no transiente.

Antes de seguir com este procedimento, porém, vale fazer um breve comentério
sobre a distancia A entre X4 € X1: 0 ponto X; € definido como a profundidade em que E¢(x) =
Er (supondo que este exista). De (3.38):

—ey(x) = E(x) — Ec(%) = E — E (%) (3. 63)

Mas, a partir da expressao obtida para o campo elétrico em uma zona de deple¢édo

com distribui¢éo uniforme de doadores Ny, (3.44), e com —w(X) >> k—T:
e

E*(x)= 22“ v (x]- W = —1/2%{— w(x)} (3.64)

; lembrando que -y/(X) € positivo e 0 campo elétrico no nosso caso é negativo.

(% )J;u/(w)=0 d(-y) _ [2eN, dex' (3.65)
-y (X) \/(_ l//l) &8 X

W0 = 2 (6, X)) = o, = 1 (3.66)

2¢¢,

Logo:

e’N
—ew(x)= 288" (%4 —%)° =Ef —E (Xg) (3.67)

0

Como Ei(xq) = E;,

(3.68)

EE, E.-E
A= o (E,.—E,) =+2L,,|———

e é independente de Xg. A também pode ser pensado como a distancia, a partir da

extremidade da deplecédo, em que c, € reduzido até um valor igual a e,
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Voltando, ap6s este breve comentério, para (3.62) e derivando-a em relagdo ao

tempo t:
v _dv, dV,__e {ZN*Xd dA+2Ntx1%—%(xf —X5) —2ntx1%} (3.69)
dt dt dt 2eg, dt dt dt dt
Considerando dVy, = 0 e dxg = dX; (porque A é constante):
22
Ve _ € |n Xy 9% | (N, =n,)x, o, [ =X |dn, (3.70)
dt &g, dt dt 2 dt

Como dito anteriormente, a idéia é manter ou V(t) (e, conseqlientemente, V(t)) ou
X4(t) constante. Iniciaremos mantendo V(t) constante. Assim, teremos:

. dx, 1 dn
0=[N"x,+(N, - nt)xl]d_td_E(XlZ - xzz)d—tt (3.71)

A esta altura, um outro pequeno comentario deve ser feito. Quando impomos
dV,(t) = 0, queremos obter os parametros contidos no transiente ny(t) medindo as alteracdes
que ele provoca em xq4(t). Isso é feito monitorando-se a capacitancia desta zona de deplecao.
Esta capacitancia, por sua vez, é observada através da aplicacdo de um sinal AC de pequena
amplitude (normalmente algumas dezenas de mV) na tensdo V, que provoca uma variacao

AQ tal que C = AQ/AV (pode-se obter este AQ observando-se a amplitude da componente

da corrente deslocada (“shiftada”) de /2 em relagéo ao sinal AC de tenséo em uma ponte

de impedancias). Entdo, usa-se (3.48): C = ggoi. Mas na deducéo desta relagdo, nao foi
Xd

levada em conta a influéncia dos niveis profundos (ao invés de (3.39), deveriamos ter algo
do tipo p(x) = e[N*(x) = n(x) + N, (x) = n,(x)] ).

Esta influéncia pode se dar de duas formas:
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(1) se a frequéncia do sinal AC usado for muito maior que as taxas
caracteristicas de emissdo e captura dos centros de captura de majoritérios (e, € C,
no nosso caso), estes Ultimos ndo conseguirdo responder ao AV aplicado e,
conseqlientemente, ndo alterardo o AQ obtido (a ndo ser pela substituicdo da
concentragdo uniforme Ng por N*, também uniforme na nossa aproximagéo). Assim,
o resultado (3.48) continuara valido;

(2) se esta frequéncia ndo for suficiente alta, os niveis conseguirdo
responder ao AV e (3.48) ndo mais podera ser aplicada (ver referéncia [43]).

Vamos considerar que a freqliéncia usada é suficientemente alta, o que é uma boa

aproximacdo para valores em torno de 1MHz que sdo usualmente utilizados em pontes de

impedancias para medir capacitancias. Assim sendo, teremos C(t) = e¢, ?t) :
Xd
Voltando para (3.71) :
. dx 1 dn
[Ny @+ (N - O O =2 (6 0 - x}) 2 (3.71)

Esta relacdo nédo € linear, porque, & medida em que n; cai exponencialmente no
tempo, X4 e X; diminuem, tornando a regido efetiva onde é observado o transiente (X1 — X»)
também menor. Para lineariza-la, é necessario fazer N; << Ng. Assim, o valor AXg,
necessario para ocasionar uma mudanca na carga de deplecdo que compense a saida dos
portadores (no nosso caso, elétrons) emitidos dos niveis profundos, serd bem pequeno e
poderd ser desprezado em relacdo a um valor efetivo constante x4. Desta forma, para N; <<

Ng, teremos:

1 2

N dx dx, 1 dn
[N, )+ (N = O] = Ny =2 (¢ =)

—L = 3.72
dt 2 (3.72)
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porque N*~Ng e o termo em (N, —n, (t))dditd é de segunda ordem e pode ser desprezado.

onde

2
Como ¢ = #0A _,dC __ ggozAdﬂ — Xy P _ % AC o toremos:
Xg4 dt Xy dt dt C dt
2 2

ld_c=_ 1 XX 2X2 ﬂ (3.73)
C dt 2N, X3 dt

A . . x
onde C = e efetivamente constante assim como 0 S&0 Xg € X;.

Xy

Seguindo o raciocinio:

t 1 2 2 t 1
1 pdC(t) g 1 {xl—xz}J-dnt(t)dt,

C(x)d dt 2N, | % dr
L CH)-C(x) _ nt(w)—nt(t){Xf —szz} (3.74)
C(OO) 2Nd X4

De (3.58), n,(t)=N.,e™*" , de forma que:

22
y AC(t) = C(t) — C(o0) = — SN | X4 o Lo (3.75)
2N, X3
Ou AC(t)=-AC,e™ (3.76)
AC, _1)x —x3 [N, (3.77)
C(o) 2| x2 |N,
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3.5 Medindo transientes de tensdo em uma camada de deplecéo
cuja capacitancia € mantida constante.

A outra possivel abordagem para simplificar (3.70)
2 2
Ve _ N*x, —2 9, +(N, =n,)x, oy [ X=X |dn , € manter x4 fixo e medir o
dt 550 dt dt 2 dt

transiente através de V.. Isso pode ser feito com o auxilio de um pequeno circuito com

realimentacdo que mantenha a capacitancia medida a alta freqliéncia constante ao longo do

transiente. Assim, teremos:

v, ___¢# (xf—xz)% (3.78)

dt 2¢¢g,
Esta relacdo é linear e pode ser integrada sem nenhuma restricdo a N; em relacdo a

Ng (lembrando apenas que estamos considerando N¢e Ng uniformes):

_)JdV(t) Z)Jdn(t)dt

— AV (t) =V (t) -V () = - X2 = x2)[n, (t) = ()] (3.79)

0
Ou seja, para 0 nosso exemplo em particular (centros de captura de majoritarios
em material semicondutor tipo-n e com N; << Ny para que possamos obter a relacdo

exponencial para ny(t)), teremos:

AV (1) = - :SI\I‘ (x2 —x2)e™" = —AV, e (3.80)

0

com AV, = Zei(xl2 —x?2) (3.81)
&

0
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Como dito acima, para (3.79), ndo precisamos ter N; << Ng. Mas a medida exige
um circuito com realimentagdo para manter C constante, e este circuito pode tornar a

medida mais lenta e incapaz de detectar transientes mais rapidos.

3.6 Principios do DLTS

Uma vez estabelecidos os principais conceitos envolvidos nesta técnica, podemos
avancar para a descricdo da Espectroscopia de Transientes de Niveis Profundos
propriamente dita. Para tanto, iniciaremos com o tipo mais simples de DLTS: o chamado
Box-car DLTS. Este exemplo apresentara as caracteristicas basicas da medida e permitira
posteriores introducado e discussao dos demais tipos de DLTS.

Imaginemos uma amostra semicondutora tipo-n com um anico centro de captura
de majoritarios. Neste caso, construindo um diodo Schottky (pela deposicdo de um
adequado metal, por exemplo), aplicando OV a este diodo, esperando um tempo suficiente
para que os defeitos que estdo a profundidades maiores que X, se encontrem praticamente
todos no estado de carga correspondente ao que definimos como nivel cheio e, entéo,
aplicando uma tenséo reversa V (negativa neste caso), iremos observar (pela medida de

capacitancia a tensdo aplicada constante, por exemplo) o comportamento descrito em

E.—E
(3.76): C(t)=C(w)-AC,e™. Mas, de (312), e (T)=oc,<v, >0 Ne ©

9
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3kT

*

Substituindo nesta relagdo as usuais expressdes para <vp> e N¢ (<v, >=

27m kT

h2

%
N, = ZM{ j , sendo M. 0 nimero de minimos da conducgdo ““**)), chega-se a

(consideramos go/g; ~ 1):

Ec_Et

e (T)=,T’ce W (3.82)

3
onde » =2+/3M_(27)2k®m*h™ é uma constante para cada semicondutor como
mostrado na Tabela 3.1. Uma relacdo completamente analoga a (3.82) existe para o caso de
materiais tipo-p.

Tabela 3.1 Fatores y para Si e GaAs. [Referéncia 46].

Semicondutor  y (cm’%s?*K?)

Si tipo-n 1,07 x 10%*
Si tipo-p 1,78 x 10%
GaAs tipo-n 2,3 x 10%
GaAs tipo-p 1,7 x 104

Assim sendo, se de alguma forma determinarmos o tempo caracteristico do
transiente medido para diferentes valores de temperatura, poderemos obter uma série de
pares (en(T),T). Colocando estes em um gréfico do tipo In(e,(T)/T?) versus 1/T (chamado
plot de Arrhenius), poderemos facilmente (usando um simples ajuste linear) chegar aos

valores de E; — E; e o, respectivamente da inclinacdo da reta obtida e do cruzamento da
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mesma com a ordenada (porque, usando (3.82), In(e'll_q)j= In(}/an)_(ﬁj%; ver

Figura 3.10).

T (K*.5)

»

Figura 3.10. Plot de Arrhenius para os principais centros de captura de majoritarios observados em
GaAs tipo-n (a) e tipo-p (b). Convencionalmente, usa-se In(T*/e) como ordenada e observam-se
inclinagdes positivas. Referéncia [45].

Mas normalmente, em uma amostra semicondutora, existe mais de um defeito que
introduza niveis correspondentes a centros de captura de majoritarios. Assim, o transiente

by

medido ndo sera somente devido a emissdo de um dado nivel, mas sim a soma das
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contribuicGes de cada centro. A idéia da Espectroscopia de Transientes de Niveis Profundos
estd justamente em separar a contribuicdo de cada nivel para o transiente, gerando um

espectro onde cada pico corresponda a uma destas contribuicdes.

Temperaiure

Capacitance Transients at Various Temperatures

Figura 3.11. Uso do Box-Car DLTS para obtencéo do espectro DLTS. O sinal medido é a subtracio dos
valores de capacitancia nos tempos t; e t,. Transientes muito rapidos ou muito lentos geram sinal nulo.
Referéncia [46].

O conceito utilizado no Box-car DLTS e em diversos outros tipos de DLTS esta
representado na Figura 3.11. Escolhe-se uma janela de taxas de emissdo, ou seja, um
intervalo de tempo de referéncia tr.. Niveis com o inverso da taxa de emissdo (e,?) << Tref
terdo emitido os elétrons (para 0 NOsso caso) em um tempo muito curto e niveis com (e,™)
>> 1, demorardo muito para emitir seus elétrons. Assim, o transiente que ocorre em um
intervalo de tempo 1 Serd basicamente devido a emissdes de niveis com e,™ da ordem de
Tref, OU S€ja, cujas taxas de emissdo estejam dentro da janela utilizada. Desta forma,
mantendo-se a mesma janela e variando T, a taxa de emissdo de cada nivel passara por esta

faixa de valores em uma determinada regido de temperaturas, dando origem a picos como o
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chEt
representado na figura (lembrando novamente que e, (T)=;T’c,e " , ou seja,

aumentando-se a temperatura, aumenta-se ep).

No caso especifico do Box-car DLTS, esta janela € escolhida através da imposicao
de dois tempos: t; e t, (como também representado na Figura 3.11). Assim, supondo que 0s
niveis estejam suficientemente separados na banda proibida de forma que tenhamos
basicamente a resposta de um nivel para a janela utilizada em cada regido de temperaturas,
(3.72) sera valida e poderemos definir o sinal DLTS:

S =C(t,)-C(t,) = AC,{e ™" —e ¢ | (3.83)
onde e, € a taxa de emissdo do nivel que responde, para a janela utilizada, na temperatura

em gue o transiente foi obtido.

&) 044 gV 076e¥
ey Ly .I'I!z ims)
\‘l} a1m.2
“oosm s
0140
—0.2/2.0
b > IHHHIL' = 0.575.0
i i i 1 i 1 i 1
100 150 200 250 w0 350 41 450

T(K)

Figura 3.12. Espectros DLTS obtidos para diferentes janelas. Referéncia [46]

Desta forma, medindo S(T) para diversos valores de T, obtém-se um espectro
como o representado na Figura (3.12) (esta figura apresenta cinco espectros diferentes,
obtidos para distintos valores de t; e t,). Note-se que, pela nossa aproximacao, cada um dos

picos observados em um mesmo espectro corresponde a um unico nivel e, pela analise feita

83



acima, o méaximo de cada pico corresponde ao valor de temperatura em que a taxa de
emissao deste nivel € igual ao inverso do tempo de referéncia s adotado. Ou seja:

H
Inf =
L (3.84)

— =AC,;-te ™ +te ™ i>e (T. V=1_ =
den 0{ 1 2 } n( pICO) ref tz_tl

Esta relagdo nos indica que, para cada espectro obtido com um dado valor de t; e
de t, teremos como achar um par correspondente a (en(Tpico) = Tref o Tpico) para cada nivel.
O proximo passo é variar t; e t; para se obter uma quantidade suficiente destes pares e
construir o grafico In(en(T)/T?) versus 1/T para cada nivel. Assim, sera possivel chegarmos
aos valores de E; — E; e oy, para os diferentes centros de captura de majoritarios presentes na
amostra (isso para a nossa aproximacdo de que cada um deles respondera a janela adotada
em uma regido diferente de temperaturas).

A Figura (3.12) mostra os espectros DLTS obtidos para diferentes valores de t; e
to.

Introduzindo um pardmetro adimensional 3, tal que t, = Bt;, teremos :

en (Tpico) = Tr;lf = 1 In(ﬁ) (385)
t, B-1
_In(5) _BIn(p)
Spico — ACO {e_en (Tpico)tl _ e_en (Tpico)tz }: ACO {e ﬁ,l _ e ﬁ,l } (3.86)

Ou seja, a relagéo entre Spico € ACq depende apenas de B. Por isso, costuma-se
variar t; e t, de forma que B seja mantido constante; afinal, como foi visto, a partir do valor

de ACp, pode-se obter a concentragdio de niveis N; através de (3.77)

AC, 1{xf—x§} N,

P 2
X

C(w) 2 N,
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Resumindo, escolhe-se t; e t, e obtém-se 0 espectro S(T) versus T usando (3.83)
sobre os transientes obtidos a diferentes temperaturas. Em seguida, guardam-se os pares (e,
T) obtidos para cada nivel através da temperatura do seu correspondente pico. Variam-se,
entdo, t; e t, e se gera um novo espectro guardando sempre os pares (enT). Este
procedimento se repete até que se chegue a um ndmero suficiente de pares que possa
propiciar um bom ajuste linear no gréfico In(e,(T)/T?) versus 1/T, a partir do qual, entdo,
extrairemos os valores de E. — E; e o, para cada nivel. Este esquema descreve 0
funcionamento do Box-Car DLTS, mas também serve de base para diversos outros tipos de

DLTS como veremos a segulir.

3.7 Outros tipos de DLTS

Uma vez comentada a idéia basica da medida DLTS através do chamado Box-Car
DLTS, podemos introduzir algumas das outras diversas variacfes desta medida. Nao é o
objetivo aqui dar uma descricdo completa de cada um destes tipos de DLTS, o que fugiria
um pouco do escopo deste texto. Mas pelo menos uma base razoavel para as variagdes mais
simples e uma introducdo para as mais sofisticadas serdo apresentadas. Iniciaremos com 0
chamado DLTS de janelas de taxas de emissdo (que, inclusive, engloba o Box-Car);
passaremos, entdo, para métodos um pouco mais sofisticados como o da transformada de
Fourrier e 0 método dos momentos, e concluiremos com uma pequena introducdo ao

chamado Laplace DLTS.
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3.7.1 Métodos de janelas de taxas de emisséo

Vamos imaginar um transiente exponencial mais geral que possa representar nao
somente o0 caso usado acima para medidas de capacitancia, mas também transientes de
niveis profundos obtidos medindo-se a tensdo reversa (como visto anteriormente) ou

corrente (caso nao abordado aqui, ver a referéncia [43]) em uma zona de deplecéo:
¥
Alt)=B+Ae ’* (3.87)

onde t é 0 tempo caracteristico deste transiente na temperatura em que ele foi observado
(lembrando que estamos considerando a aproximacdo de que, dentro do tempo
caracteristico de medida, apenas uma emissdo predomine em cada temperatura, de forma
que e,= t e temos um transiente mono-exponencial).

Assim, podemos generalizar a obtencdo do sinal DLTS como:

S(r) =1 TA(t)W(t)dt (3.88)

Tt

onde t,, € o tempo total de medida.
No caso ideal do Box-Car DLTS, a funcdo peso w(t) é dada por ty (8(t-t2) - o(t-

t1)). Na pratica, o Box-Car DLTS corresponde a uma funcdo peso como a representada na

Figura 3.13.
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Figura 3.13 llustracéo da fungéo peso utilizada no Box-Car DLTS. [Referéncia 43].

Assim, S sera dado por:

t+At

At _ _ _(tp+At) ) _u+ _b
=i{ f Ag it - J Ae %dt}—%[e e e e %} (3.89)
&

t

—S= —ﬂ{l— eﬂ{ei1 - etj} (3.90)

Expandindo a exponencial em At/t e ficando apenas com termos até primeira

ordem (aproximando At/t << 1), re-obtemos (3.83) com Ag=- ACoe t = e,
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Mas esta ndo é a Unica fungdo peso que pode ser utilizada. Usualmente também

sdo empregadas funcGes senoidais ou exponenciais. No primeiro caso, teremos:

:_IA(t)sen[zmjdt = 't%]'e fsen(ztﬂtJdt

0

2
27{5) b
—>S= —OZA{l— ef} (3.91)
472'2£Tj +1
tO
Derivando em relacdo a t e igualando esta derivada a zero, podemos achar o valor

de Tref:

7, ~0,424t, >e (T.. )~ 2,357/t (3.92)

pico

Usando-se este valor, temos S .., = 0,126 A,, de onde pode-se achar Ao, necessario

pico
ao célculo de N..

A situacdo correspondente ao segundo caso € um pouco mais complexa. Até agora
ndo consideramos o tempo do pulso t; nem o tempo de recuperacdo do aparelho de medida
ty como representados na Figura (3.13).

No caso do Box-Car, a funcdo peso era exatamente zero na regido —t; < t <ty e, no
caso da funcédo peso senoidal, w(t) era bem pequena, de forma que foi possivel desprezar o
efeito destes tempos (na verdade aproximamos to >> tg,t;, mas, mesmo assim, estes tempos

podem alterar o valor de Spic, como mostrado na referéncia [43]). Agora, no entanto,

t
pretendemos usar uma funcdo peso do tipo e ©, t. sendo um parametro da medida. Mas

esta funcdo tem valores maiores justamente para tempos pequenos, e, como a medida ndo

leva um tempo infinito, seu valor em —t; pode ndo ser suficientemente pequeno para
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podermos desprezar o pulso (observe-se que, no pulso, os valores de capacitancia medidos,
por exemplo, sdo bem maiores que aqueles medidos durante o transiente. Ver Figura
(3.13)). Assim, teremos que fazer:

w(t)=0 para -ti<t<ty

oty
w(t)=A,e ™ para tq <t < tmed

onde tmeg € 0 tempo total da medida de um transiente (que comeca em tg).

Além disso, ainda encontraremos o seguinte problema:

Am Ty Hineg _titd A\N ta+leq _i_titd Ty +ineq _ﬂ
S=—" j At)e © dt=—"| A j e’ “dt+B j e ™ dt (3.93)
1:m ty tm ty ty
Como mostrado acima, neste caso, 0 termo envolvendo a linha de base B do
transiente ndo se anula. Para resolver este Gltimo pequeno empecilho, subtrai-se o transiente

A(t) pelo seu valor em ty + teq :
ot g ttneg
A'(t) = A(t) — A(t, +tmed)=A{e T—e }B—B (3.94)

Assim,

tg +tmeq _ty tg +Hneq ot _LgHleq _ty
S:;ﬁ _[ A(t)e ’CdtzA“t’on _[ [ef—e ¢ }e gt

m td m td

o Blr) P
—>S:A“”A°re{ L % ¢ <+ _e } (3.95)

TH+r, TH+T,

Onde B = tmed/'cc.
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Por fim, notando que ty = tmeq + tr + tg = Ptc + tr + ty:

A\m Ao ty r r _B(r+ze) _Pre
S= er +——e * -—e - (3.96)
td+tf+ﬂ T+T, T+T,
Z-C
Essa express@o pode ser simplificada se considerarmos tg,ts << 1o~ 1:
Blr+r) P
sl T m TN (3.97)
p |t+7, T+7T,

Derivando esta expressao em relacdo a t e igualando o resultado a zero, podemos
obter T que, neste caso, serd funcdo de 1. e . A Figura (3.8) mostra a relacdo entre T/t

e . Para termos trs = ¢, B devera ser aproximadamente 2,06.

1ﬂ: 7

12§ "
0.8

trefitc ! s
DE? o
Dﬂﬁ 2
Diﬂ o

Figura 3.14 Relagdo entre T/t € .

Sabendo o valor de s para o B utilizado, podemos voltar a (3.97) e descobrir a

relagdo numérica entre S e Ap para a determinagéo de N.
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Existem ainda outros tipos de DLTS com janelas de taxas de emisséo (por
exemplo, usando 4 ao invés de 2 deltas como funcdo peso), mas nenhum deles possui
melhorias em termos de resolucdo para uma dada razdo sinal / ruido que possam competir
com a simplicidade do Box-Car, sendo este o tipo de DLTS de janelas de taxas de emisséo
mais utilizado.

A grande desvantagem dos métodos de janelas de emisséo é a largura dos picos
observados. Seja a taxa de emissdo ers correspondente ao pico e as taxas e; e e, referentes
aos valores do sinal DLTS em que temos S = Syico/2 (para as temperaturas T, e T

respectivamente):

_Ena T 25 -
e, =108 >T, =E_ In(—1 “aj

e
' (3.98)
Enn Tio N
e,=yT,0.,6 " ->T,= Ena[ln{—y Ze L H
2

onde os valores on, € Ena S80 chamados seccdo de choque aparente e energia aparente, e
seus significados ficardo claros ap06s a sub-seccdo 3.8.

Ou seja:

_ T2
AT _T,-T, _ |n(7 p.coana] S (3.99)
Tpico Tpico eref |n 7/T2 Gna |n J/Tl Jna
e2 el

Esta relacdo nos indica que a largura dos picos neste caso ndo depende
explicitamente da energia E; - Et, mas sim da sec¢do de choque e das propriedades do

[47,48]

material (y). Também pode-se mostrar que esta largura depende fracamente da escolha

da funcéo peso.
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Valores tipicos de AT/T estdo entre 9% e 15%. Isto corresponde, para um nivel a
0,5 eV da banda de conducdo, por exemplo, a um AE de 45 - 75 meV. Existem outros
métodos, como o Laplace DLTS, onde temos AE/E ~ 4%, mostrando sua grande vantagem
em relacdo aos métodos de janelas de taxas de emisséo.

Todos os métodos de janelas de taxas de emissdo foram originalmente
desenvolvidos para medidas com processamento analdgico do transiente. Usavam-se
circuitos geradores de func@es, integradores, multiplicadores, etc... para se obter ponto a
ponto o espectro DLTS a medida em que se variava a temperatura. Com o passar dos anos,
estes procedimentos foram sendo substituidos pelos com processamento digital do
transiente. A idéia é digitalizar, para cada temperatura, algumas centenas ou milhares de
transientes, gravando o valor médio dos mesmos para posterior analise. Assim, a questao
mais importante, sera apenas qual algoritmo usar para extrair os valores das taxas de
emissdo. Diversos algoritmos foram usados neste intuito ¢ utilizando desde métodos
muito simples, como a regressdo lineart*®! até métodos refinados e que tomam um
consideravel tempo computacional como no caso do método dos momentos ou da
Transformada de Laplace. Iremos dividi-los, como usual, em trés grandes grupos e analisar
particularmente um caso para cada grupo: o método da Transformada de Fourier
representard o grupo de técnicas para analise de transientes mono-exponenciais, 0 método
dos momentos, o grupo para analise de multi-exponenciais e 0 método da Transformada de
Laplace por regularizacdo de Tikhonov servira como mais um exemplo do grupo de anélise

de transientes ndo-exponenciais.
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3.7.2 Meétodo da Transformada de Fourrier

O chamado DLTFS (Deep Level Transient Fourier Spectroscopy) 4%
emprega a Transformada de Fourier para analisar o sinal medido, supondo-o constituido
por uma mono-exponencial. Sua descrigdo segue abaixo.

Como medimos o transiente somente entre os tempos t = 0 e t = T, vamos
considerar este sinal como sendo periodico para os demais intervalos de tempo. Fungoes
periddicas com periodo T e de quadrado integravel na regido t=0..T podem ser escritas em

termo da Série de Fourier como:
ki iz—’mt
f)=> AeT (3.101)

onde os coeficientes complexos A, sdo dados por:

A == } f(t)e_iz?mtdt (3.102)
-7 0 _
Estes coeficientes podem ser abertos em parte real e parte imaginéria:

Definindo, entdo, a transformada de Fourier como®*!:

00

3(f(t))=F(w) = j f (t)e ™dt, (3.104)
teremos®:
© @ i(@_wjt 0 27Zn
Ou seja, esta transformada esta diretamente relacionada com os coeficientes A, da
série.
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NO nosso caso, no entanto, temos apenas valores discretos de f(t) gravados.
Vamos chamé-los fx = f(kA) onde k = 0,1,2,...,N-1 , A = T/N é o intervalo de tempo fixo
entre cada dois pontos fy, e N é o numero total de pontos (por facilitar o algoritmo de
calculo desta transformada (Transformada de Fourrier Rapida, FFT ), adota-se N=2", L
um inteiro positivo). Assim, teremos um conjunto discreto também de freqiéncias:

w, = 2N_7z;n m =-N/2, ..., N/2. A Transformada de Fourier discreta sera, entdo, dada por:

N-1 _ 27ink

F,=> fe N (3.106)

k=

Comn = -N/2, ..., N/2, podemos definir: F, A~ F(w,). No entanto, como F, é

periddica (F., = Fn.), costuma-se fazer n = 0,...,,N-1 onde os valores N/2 < n < N
correspondem as frequéncias negativas e o valor n = N/2 corresponde as freqiiéncias w.yy, €
Wnyz2 ( F(W-nr2) = F(wnyz2) ). Para 0 nosso caso, no entanto, ndo precisamos nos preocupar
com valores de n maiores de N/2 porque a nossa f(t) é real e, conseqlientemente, F(-w) =
F*(w).

Integrando, entéo, a relagéo (3.105) entre 2xj/T - dw/2 e 2xj/T + dw/2, sendo j um

inteiro e para dw suficientemente pequeno, teremos:

F(w;)ow ~ A, (3.107)

Mas, no nosso caso discreto, Sw = 2n/NA e F(w;) = FjA. Logo:

A = 27r% (3.108)
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O objetivo de todos estes passos ficara claro assim que calcularmos A, para o

nosso transiente em especifico. De (3.102) e (3.87), teremos, para n diferente de zero:

T Tt 2, T+2qne [T
e Pt
0

Aérans Tr T
- A = l-e - 3.109
A T T+2zxnr ( )
porque 6™ = 1 (O coeficiente A, do transiente foi renomeado A,"™" para evitar confus&o

com A, em n=0).

Ou seja:
A = AT Tr e+ [T —i2me] (3.110)
T T?+(2mr)?

Consequientemente, se dividirmos a, por by, (ver (3.103)), teremos:

8 __T1 (3.111)

27 T

trans

de onde calcula-se t. Uma vez calculado t, Ag ©" também pode ser facilmente obtido de
um ap:

T2 +@2mzr)* 1

AT =a, I (3.112)
Para acharmos B, no entanto, precisamos de Ao:
= iwpga“e o B}dt = ! Aga“%e% T + BT}
Ty T .
. [e: -1j (3113
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Ou seja:

B=A - a s [1—9_’J (3.114)

T

Alguns cuidados devem ser tomados na obtencdo da Transformada Discreta de
Fourier do transiente: o valor de A escolhido deve ser suficientemente pequeno (1/A deve
ser maior que o dobro da maior freqliéncia observada) para se evitar sobreposigdes
espectrais (aliasing effect ®®); se f(0) = f(T), como 0 é no nosso caso, f, deve ser calculado

como f, _ 1O+ 1(T) (O); ()

para evitar o surgimento de componentes de freqliéncia ndo fisicas

no espectro. Feitas estas ressalvas, os valores dos F,’s sdo facil e rapidamente calculados

usando-se um algoritmo do tipo FFT (Fast Fourier Transform) como descrito em [56].

3.7.3 Método dos Momentos

Outros algoritmos consideram o transiente como sendo dado por uma soma de
exponenciais. Entre eles, estd o chamado método dos momentos "8 Neste caso,
parte-se da resposta observada F(t) dada pela convolugdo entre a resposta ideal f(t) e uma

funcéo excitagdo H(t):
t
F(t)= j H (u) f (t—u)du (3.115)
0
Para f(t), assume-se a forma multi-exponencial com L exponenciais e sem a linha

t

L .
base (B no caso (3.87)): f(t):ZDie . Por simplicidade, adotaremos uma fungéo
i=1
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excitacdo do tipo H(t) = 5(t) (o caso mais geral esta descrito em 571y, de forma que F(t) =

f(t). Assim, os momentos p desta ultima funcao serdo dados por:
L, = j t“F(t)dt = j th f (t)dt (3.116)
0 0

Podemos, entdo, definir os parametros Gs como:
G = z D,z (3.117)

Mas, substituindo f(t) em (3.116) e fazendo a integral:

L
=k Dt =KIG, (3.118)

i=1
Ou seja, uma vez calculados numericamente 0s momentos i, podemos encontrar
2L valores de G (k entre 0 e 2L-1) e calcular os Dy’s e t;’s a partir do sistema de equacdes
dado por (3.117). Mostrou-se ! que os ti’s podem ser encontrados como as raizes da

seguinte relacéo:

CLa =0, (3.119)

G G, .. G,
restando, assim, apenas os coeficientes D; para serem determinados através de (3.117).

Também cabem algumas ressalvas ao emprego deste método:

1) como vimos, a f(t) é definida sem a linha base B. Esta linha base pode
ser subtraida do sinal medido se conhecermos o seu valor. O jeito mais
confidvel de fazé-lo é pegar a cauda do transiente multi-exponencial, que
pode ser considerada como mono-exponencial, e usar o método da

Transformada de Fourier para calcular B (equacdo (3.114));
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(2)

A integral em (3.116) é idealmente realizada entre os tempos zero e
infinito. No entanto, a integral numérica é tomada entre 0 e T’. Assim, a
diferenca entre o py real e o calculado ser& dada por:

© L o U
o = [t T (O)dt=>"D;t'e " =) DI, (3.120)

T i=1 T i=1
Mas, integrando por partes:

t T o T

w ot T _t T
o= [the " =T*ze " +ke [t "dt=T"ze " +krl,,, (3.121)
T T

(3)

(4)

T

Ou seja, uma vez encontrado |;, =z,e ™, facilmente se obtém l;1 , 2,

etc... Assim sendo, a idéia é usar inicialmente os valores calculados para
Lk e obter um conjunto inicial de ti’s e D;i’s. Usando estes valores,
calculam-se os I’s e, posteriormente, 0s du’s. Usando estes du’s, se re-
obtém os ’s € 0 processo todo se repete até ndo haver mais variagdo
apreciavel nos ti’s e D;j’s ou até se chegar a um numero maximo de
interacgoes;

para dados muito ruidosos torna-se necessario fazer um “smooting” antes
de se aplicar o método;

0 numero L de expoentes deve ser determinado. Isto pode ser feito
analisando-se o erro associado a diferenca entre 0s pontos experimentais
e 0 a curva obtida (erro este dado pela raiz da média dos quadrados
destas diferencgas) para diferentes valores de L. No entanto, mostrou-se
7 que esta estimativa é menos suscetivel ao ruido se avaliarmos o erro

associado entre os momentos calculados numericamente com os dados
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experimentais e os momentos calculados a partir da curva de ajuste

2
dados curva
Mo — My
2L dados
2

obtida: rms, = K
- kz(; 2L+1

Na referéncia [51], estes dois Gltimos métodos (da Transformada de Fourier e dos
Momentos) sdo comparados entre si e com 0 Box-Car para diferentes condi¢des de ruido. O
método dos momentos se mostrou superior aos demais, € 0 método da Transformada de

Fourier provou-se uma alternativa superior ao Box-Car com baixo custo computacional.

3.7.4 Método da Transformada de Laplace

Estes ultimos dois métodos, no entanto, sdo incapazes de extrair informacdes de
transientes ndo-exponenciais ocasionados por distribuicdes continuas das taxas de emissao
(em muitos casos, ndo podemos aproximar em (3.8) N¢(E) por uma delta. Isso pode ocorrer
por diversos motivos: concentracdo muito alta do defeito, grandes variagfes na
configuracdo dos vizinhos do defeito, efeitos ocasionados pela variagdo do campo elétrico
na zona de deplecdo, etc... e o resultado pratico é que ndo temos mais apenas valores
discretos de e,, mas sim uma distribuicdo continua, ocasionando o aparecimento de
transientes ndo-exponenciais). Para estes casos, existe um terceiro grupo de técnicas
utilizadas na obtencdo dos parametros relevantes destes transientes, entre as quais
destacam-se aquelas baseadas na Transformada de Laplace.

Estas ultimas possuem uma resolucdo em energia bem superior aos métodos de

janelas de emissdo, podendo revelar estruturas finas completamente ocultas nos outros
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casos e até mesmo possibilitando a investigacdo da dependéncia da energia dos niveis com
0 campo magnético, stress uniaxial ou com a desordem cristalina. Entre os diversos
métodos da Transformada de Laplace, introduziremos aqui o mais promissor " em termos
de resolucdo para uma dada razao sinal / ruido: o que utiliza a regularizacdo de Tikhonov.
Iniciaremos, porém, com algumas considera¢Ges matematicas em relacdo ao nosso
especifico caso.
Para uma distribuicdo continua de taxas de emissdo (ou mesmo para distribuicdes

discretas, substituindo as g(A) por deltas de Dirac), teremos:
f(t) = j g(1)e*da (3.122)
0

que é a usual expressdo para a Transformada de Laplace de g(A). Em principio, este
problema poderia ser resolvido usando-se a Transformada Inversa de Laplace ou integral de

Bromwich:
1 C+ioo
9(1) = — j f (t)e dt (3.123)
27
No entanto, o conhecimento que temos sobre a f(t) se restringe apenas a valores
reais de t, impedindo-nos de usar (3.123). Assim, nos resta tentar obter g(A) através de
(3.122). Esta relagéo corresponde a um problema inverso (queremos determinar as causas a
partir da observacdo dos efeitos) e mal-posto % (por definicéo, problemas mal-postos s&o
aqueles que ou néo tém solucdo, ou a solucdo ndo € Unica, ou ainda a solugdo ndao tem uma

dependéncia continua com os dados de entrada, 0 que significa que pequenas variacdes

destes dados podem acarretar mudangas muito grandes na solucéo). Para verificar isto,
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basta fazer uma pequena mudanca de varidveis (t—>e’;1—>e*—0<X,y<w©) e

transformar (3.122) em uma relacédo de convolucéo:
e f(e’)=F(y) = je*ey’*eHg(a*X)dx = j K(y = X)G(x)dx (3.124)

Assim, teremos:

S(F(y)) = 3(K(y)3(G(Y)) (3.125)
Mas pode-se mostrar que S(K(y))=Tt‘We‘dt=1"(—iw+1). A Figura (3.8)

mostra as partes real e imaginaria desta transformada em funcdo de w. Note que K(y) tem

uma banda bem limitada, ou seja, 3(K)(w)— 0para w — . Em outras palavras, esta K

atua como um filtro passa baixa para a G(y). Desta forma, se pudermos definir uma

freqiiéncia de corte wo, pegando uma funcéo qualquer G%(y) tal que J(G°(y))(w < w,) =0,

se G(y) for solucéo de (3.124), entdo G(y) + G°(y) também o sera. Ou seja, a soluc&o néo

sera Unica.
2 04
151 s
0.24
Re(F(K)) 17 Im(F{H)
01
0.51
0_
O_ T
0 2 4 5] 2] 10 0 2 4 5] 2] 10
W W

Figura 3.15. Partes real e imagindaria de T'(-iw +1).

Este problema se agrava ainda mais se somarmos um inevitavel termo de ruido a

f(t). Qualquer pequena incerteza & em f(t) nos leva a uma quantidade de g’s(A) bem

101



diferentes que serdo solucdo de (3.122). Posto em outras palavras, uma pequena mudanca
na f(t) pode provocar uma grande mudanca nas possiveis g(A).

Partindo, entdo de (3.122) e introduzindo este termo de ruido (e(t)):

f(t) = T g(2)edA +e(t) (3.126)

A familia dos possiveis e(t) determinara uma grande familia de g’s(A) solucdes de
(3.126). A ideia, entdo, € usar propriedades fisicas da solucdo g(A) conhecidas a priori para

selecionar entre as possiveis solugdes aquela que melhor as satisfaca.
. . , 1%,
Vamos assumir que f(t) foi medidadet=0a T’ e que F_[e (t)dt = e, constante.
0

Podemos, entédo, definir o seguinte funcional:

. 2
M_[g(1), f(t)]= TiTj [T g(1)eMdA- f (t)J dt + «Q[g(4)] (3.127)
0\ 0
onde o primeiro termo corresponderd a e, para as ¢’s que satisfacam (3.126), Q
corresponde ao chamado funcional de regularizacéo e o € 0 pardmetro de regularizacdo. O
funcional de regularizacdo ¢ uma medida da propriedade fisica a ser satisfeita pela melhor
solucdo, de forma que quanto menor Q[g], melhor é esta g. Assim, supondo ep
suficientemente pequeno, M,[g] serd uma medida do quéo “correta” e fisica € uma solucéo
g, e o determinaré o balanco entre a aceitabilidade de fun¢Bes quanto a seu carater fisico e
sua “precisdo” (no sentido de o quéo proxima ela esta de satisfazer (3.122)). Desta forma, a

minimizagdo de M,[g] para um a corretamente escolhido nos fornecera a melhor g(1.).
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Para exemplificar, uma propriedade muito comum € a suavidade da solucéo g(1).

Um dos funcionais regularizadores mais utilizados para este caso é:

Qlg()] =I{d;gg’}dz (3.128)

Vale salientar que a correta utilizacdo deste método passa, irrefutavelmente, por
uma boa estimativa de a. Se o valor de o for muito pequeno, a funcdo encontrada
provavelmente ndo serd fisica, e, se o for muito grande, a fungdo encontrada podera néo ser
uma boa solucéo para (3.126). Existem alguns métodos para a determinacdo de a,, mas estes

ja fogem um pouco do objetivo desta seccdo que era apenas apresentar os principais

métodos utilizados no DLTS.

3.8 Interpretacao do plot de Arrhenius

chEt

O plot de Arrhenius foi definido, a partir de (3.82) e (T) = }/Tzane_ KT, como o

gréfico de ey(T)/T? x 1/T (ou, como vimos, tT? x 1/T). Da inclinagdo da reta apresentada,
deveria ser obtido E; — E; e, de seu cruzamento com a ordenada, o,. No entanto, por uma
série de motivos que detalharemos a seguir, ndo sdo exatamente estes valores que
conseguimos retirar do grafico. O objetivo desta sub-seccdo, por conseguinte, é ndo so

expor estes motivos, como também determinar os verdadeiros dados que podem ser
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retirados desta curva, sua utilidade e as formas de se obter, a partir deles e com a ajuda de
dados auxiliares, todos 0s parametros necessarios a caracterizacdo dos niveis profundos.
Para comecar esta série de consideracBes a respeito deste plot, precisamos
entender o significado de E. — E;. Esta quantidade é definida como a energia necessaria para
excitar um elétron do nivel em questdo para a banda de conducdo, ou seja, para criar um par
elétron livre / defeito ionizado fixo. Acontece que esta energia é dependente da
temperatura. Assim, medidas que sdo feitas a temperaturas constantes, como
fotoluminescéncia ou outras medidas Oticas, irdo corretamente resultar no valor (E; —
E:)(T), mas aquelas baseadas em um conjunto de dados obtidos a diferentes temperaturas,
COmMO No Nosso caso, deverdo ser mais cuidadosamente analisadas. Para entender um pouco
melhor a dependéncia desta energia com T, podemos associar a definicdo acima exposta a
guantidades termodindmicas. Como descrito nas referéncias [60,61,62], a energia
correspondente ao gap de um semicondutor é dada pela soma dos potenciais quimicos para
a formacdo de um elétron e uma lacuna. Analogamente, E. — E; pode ser definido como a
soma dos potenciais quimicos de formacao de um elétron livre e um defeito ionizado fixo.
Mas o potencial quimico de formacdo de um elétron livre multiplicado pela variagdo no
namero de elétrons livres e somado & multiplicacdo entre o potencial quimico de formacao
do defeito ionizado e a variacdo do nimero destes defeitos ionizados é dado pela variacéo

na energia livre de Gibbs & temperatura e pressdo constantes [°*!. Ou seja:

:uelAn + /udef _ionA(Nt - nt) = AG|-|-’p (3129)

Logo, se tivermos a formacdo de apenas um par elétron livre / defeito ionizado,
chegaremos a:

AG (T) =My t :udef_ion = Ec (T) - Et (T) (3130)
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Este serd o valor obtido em medidas a T e P constantes. Para 0 nosso caso, no

entanto, teremos:

_AG(T)

e, (T)=9yT?c, e © (3.131)

Lembrando novamente que este AG corresponde a criagdo de um dnico par.

Mas AG(T) = AH —TAS , onde assumimos que a medida tenha sido feita em uma

regido limitada de temperaturas na qual se possa aproximar AH e AS independentes de T

[43]

Assim, chegaremos a:

AH-TAS AH

e (T)=yT’ce W =o g%, (3.132)

As
onde y, =ek.

Ec_Et
Quando a relagdo (3.82), e, (T)=,T’c,e “ , foi deduzida, consideramos go/g:

~ 1. De maneira mais correta, devemos introduzir este fator como um termo da variagéo de

entropia. Ou seja, vamos redefinir AS como AS =AS,;,,.ciona +k|n{&] para incluir o

1
termo gque haviamos anteriormente desprezado.

A relacdo (3.132) nos mostra que o verdadeiro valor retirado da inclinacdo do plot
de Arrehnius ndo é E; — E;, mas esta relacionado com a variacdo na entalpia do sistema
devida a criacdo de um par elétron livre / defeito ionizado (veremos a seguir que a sec¢ao
de choque também pode introduzir um termo na exponencial de (3.132)). Mesmo para o

caso de uma regido de temperaturas em que nao se possa fazer AH independente de T,

desde que se possa assumir AS independente de T, a inclinagdo da reta obtida do plot nos
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fornecera uma média de AH(T) dentro desta regido de temperaturas (e valores da derivada
do plot em relagdo a T™* para cada T nos fornecerdo AH(T)).

Ou seja, mesmo no caso mais simples (em que a sec¢cdo de choque néo altera a
expoente em (3.132)), medidas Oticas a temperatura constante indicardo resultados
diferentes dos obtidos com DLTS. Para estas primeiras, obteremos AG(T) e, para a ultima,
AH(T). A diferenca entre elas serd dada por um termo envolvendo AS (-TAS mais
exatamente), que estd associado a mudancas nas configuracdes vibracionais (mudando a
temperatura, varia-se a ocupacao efetiva do nivel, e esta ocupacédo influencia o acoplamento
do defeito com a rede, causando uma mudanca na entropia vibracional desta Gltima) e
eletronicas (relacionadas a mudanca nas degenerescéncias eletrdnicas g € go com a
variacdo na ocupacao do nivel) do defeito.

Outra importante questdo que néo foi considerada quando introduzimos o plot de
Arrehnius é a dependéncia de o, com a temperatura. O processo de captura de portadores,
que esta diretamente relacionado a seccdo de choque de captura por (3.2), envolve a
dissipacédo da energia correspondente a diferenca entre a banda de conducgéo, no nosso caso,
e o0 nivel do defeito. Esta dissipacdo pode ocorrer pela emissdo de fotons, fénons ou por
processos Auger (onde esta energia é transmitida para outros portadores livres)™. Ou seja,
h& uma gama de diferentes processos que irdo determinar o, e sua dependéncia com T. Por

exemplo, no caso da captura por emissdo de fénons multiplos descrita em [11], a seccéo de

E(i
choque de captura sera da forma o, ~o,e 7 ; enquanto que, no caso da captura em

1
cascatal*!], teremos o, oc =%

106



Usando como exemplo a emissao de fénons mdaltiplos, a inclinagdo do plot de
Arrehnius ndo nos dara o valor de AH, mas sim AH + E,. Ou seja, neste caso, o valor obtido
supostamente para E. - E; serd diferente ndo s6 dos valores obtidos por medidas a T
constante (AG), como também dos valores obtidos através de outras medidas a temperatura
variavel (como Hall com T variavel que nos d& AH).

De maneira geral, temos trés grupos distintos de defeitos quanto a dependéncia de

o com T: um primeiro grupo corresponde a o, praticamente independente de T, o segundo,

E(7
a uma dependéncia exponencial da forma o, ~ o, e X e o terceiro, a uma dependéncia na

forma de uma lei de poténcia o, =cT . Para abrigar todos estes grupos na mesma relacéo,

reescreve-se (3.132) como:

E

e,(T) =T 0e 7 (3.133)
onde oy, € chamado seccdo de choque aparente e En, energia aparente. Desta forma,
teremos, para o primeiro grupo, o,, =o,x,e E, =AH; para o segundo, o, =0, 7,€
E..=AH +E_; e, para o terceiro grupo, o,, =0, 7,€ E,, =AH..

Note que o plot de Arrehnius deve ser modificado para defeitos do terceiro grupo:
a0 invés de e,(T)/T? x 1/T, deveremos fazer de e,(T)/T? " x 1/T.

Resumindo, para podermos obter o verdadeiro valor AG(T), e que, portanto, possa
ser comparado entre as diversas medidas, devemos usar outras técnicas que permitam achar
on(T) (ver apéndice A) e, so entdo, usando os valores de on, € Ena, calcular AH e AS. No
entanto, os valores de on, € Ena por si s6 sdo geralmente utilizados para catalogar os defeitos

medidos. Existem varias tabelas com os valores medidos de o, € Ena para 0os mais diversos
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niveis em diferentes semicondutores. A Tabela 2 € um exemplo resumido destas tabelas

para o caso especifico do GaAs.

Tabela 3.2 - Exemplo de tabela catalogando niveis por suas seccdo de choque aparente e
energia aparente. Referéncia [22].

Centros de Captura Tipo de crescimento das amostras de
de Elétrons Gna (10 cm?) Ena (V) GaAs em que o centro é observado

EL2 10 0,82 VPE, bulk, MOCVD

EL4 100 0,51 MBE, MOCVD

EL5 20 0,42 VPE, LEC

EL6 150 0,35 bulk, VPE, LEC

EL8 0,8 0,27 VPE, MBE

EL9 0,7 0,22 VPE
EL10 0,7 0,17 MBE,VPE
EL12 500 0,78 MBE, VPE, bulk
EL14 0,05 0,21 Bulk
EL16 0,0004 0,37 VPE

Ell 0,07 0,43 VPE

El2 1 0,19 VPE

EI3 2 0,18 VPE

EB1 3,5 0,86 LPE

EB7 1,7 0,3 MBE

E 30 0,74 MOCVD
Centros de Captura Tipo de crescimento das amostras de
de Lacunas Gpa (sz) Epa(eV) GaAs em que o centro € observado

HT1 1x10™ 0,44 VPE

HS1 2x10™"° 0,58 LPE

HS2 4x10'° 0,64 LPE, VPE

HS3 5x107® 0,44 LPE

HB1 5x107° 0,78 LPE, VPE

HB2 1x10™ 0,71 LPE, VPE

HB3 3,5x107° 0,52 LPE, MBE

HB4 3,5x10™ 0,44 LPE, VPE

HB5 2x10™"2 0,4 LPE, bulk

HL3 3x10"° 0,59 VPE

HL6 5,5x10™ 0,32 VPE

HL7 6,5x10™"° 0,35 MBE
HL12 1,3x10™ 0,27 LPE
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Ou seja, 0 par (ona , Ena) € usado como uma assinatura para cada nivel. As
assinaturas de diversos niveis estdo publicadas na literatura, e, entdo, o DLTS por si sO
pode conseguir identificar alguns defeitos.

Ha ainda uma ultima consideracdo que deve ser feita quanto ao plot de Arrhenius.

_E-E
A relagdo (3.82), e, (T)=yT°c,e ¥ , foi deduzida para a condicdo de equilibrio usando-

se 0 principio do balango detalhado. Mas, na medida, 0s niveis estdo sujeitos a um campo
elétrico aplicado. Se este campo for suficientemente pequeno, as taxas de emissao nao
serdo praticamente perturbadas de seu valor no equilibrio, mas, se o forem, efeitos como o
de Frenkel-Poole, emissdo por tunelamento e emissdo por tunelamento assistido por

fonons!tt4!

poderdo alterar consideravelmente as taxas de emissdo, tornando a
interpretacdo padrdo invalida. Imaginando o caso mais simples, estes efeitos podem

introduzir um deslocamento na energia aparente medida (para Frenkel-Poole,

AE,(¢)
e (e)=e,e T ,AE (&) x \/E). Mas, notando que o campo elétrico na zona de deplecéo é

uma reta para o caso de concentracdes uniformes de dopantes e de niveis profundos, é facil
visualizar que o campo ira alargar a distribuicéo de e, ( g(e,) em (3.122) ), dando origem a
transientes cada vez menos exponenciais. O tunelamento direto é improvavel para campos
inferiores a 10’ VV cm™, mas, para os outros dois efeitos, campos pouco maiores que 10* V
cm™ podem ser suficientes. Este valor é bem baixo (correspondendo a uma variacio linear
do potencial de 1V em 1um, por exemplo), de forma que o que se faz normalmente ¢é usar
amostras pouco dopadas e pulsar entre duas tensdes reversas ndo muito diferentes para

analisar apenas os defeitos que ficam na regido com campos mais baixos. Mesmo assim, é
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usual aplicar-se diferentes tensdes reversas, para se observar se 0s espectros obtidos sofrem

alguma alteracéo.

3.9 Medindo centros de captura de minoritarios

Até agora usamos, como exemplo base para a derivacdo de todo o método, um

centro de captura de majoritarios com E,(x — o) < E,, em um semicondutor tipo-n. Note

que qualquer centro de captura de majoritarios pode ser colocado nesta condicdo
aumentando-se suficientemente Ny (lembrando que estamos analisando niveis profundos,
ou seja E¢ - E; > Ec — Eqgoadores). O caso de centros de captura de majoritarios em material
tipo-p é completamente andlogo, bastando trocar-se as grandezas envolvidas de forma
coerente (por exemplo, neste caso, 0s niveis cheios, de lacunas, serdo dados por p(t) = N —
n«(t), o quase-nivel de Fermi adequado € Es, etc...). No entanto, o caso dos centros de
captura de minoritarios merece especial atengao.

Como anteriormente descrito nas sec¢oes 3.3 e 3.4, 0 caso dos centros de captura
de minoritarios é um pouco mais complicado. Eles ndo geram um transiente ap6s um pulso
de OV como no caso dos centros de captura de majoritarios porque, desconsiderando a
possivel regido em que E; > Es,, 0 estado estacionario para estes niveis ap0s restaurar-se a

tensdo reversa é igual ao estado inicial (ou seja, o estado estacionario obtido a OV, para
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pulsos suficientemente longos), que corresponde a todos estes niveis com o elétron (vazios
se pensarmos nas lacunas como o portador padréo para este caso).

Ent&o, para observarmos transientes oriundos de emisséo nestes niveis, de alguma
forma teremos que enché-los inicialmente de lacunas. Como j& dito anteriormente, ha
diferentes métodos para fazé-lo, sendo os mais comuns aplicar-se luz com E; — E;< hv < Eq4
para que os elétrons destes niveis sejam emitidos oticamente para a banda de conducéo e
rapidamente expulsos da deplecdo pelo campo elétrico, gerando um estado estacionario
onde a ocupacdo destes niveis serd diferente da descrita acima e, consequentemente,
propiciando a observacdo de um transiente quando a luz for “apagada”, ou aplicar-se uma
tensdo direta em uma juncao p-n, injetando-se minoritarios que poderao ser capturados por

estes niveis. Nos ateremos a descrever este Ultimo caso em maior detalhe.

Energia dos
elétrons
I I J
» o o o '
+ T I
P | o, o
LXK 112111222 Y) En:,
Y e —
! I , Eq,
5 1] | n E‘v'rf
E | \I
fpanEonga_ocTacEc{_f_ g Ey
o | %kl ':F') "
. | OTc © 0 o Ey
J
! . I
-Xp 0 in (xg. rev. bias)

Profundidade, x —

Figura 3.16. Diagrama de bandas para uma juncgéo p*-n diretamente polarizada com 0 < V; < Vy,;. x=0 é
a interface entre o material tipo-n e o tipo-p, X, é a profundidade da deplecéo (& tenséo direta Vs
aplicada) no lado p*, x, é a profundidade da deplecdo no lado n, E, e Eg, S80 0s quase-niveis de Fermi e
J é a densidade de corrente. Referéncia [43].
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Seja um diodo p*-n (desconsideraremos a pequena regido de deplecdo no lado
tipo-p) sobre o qual é aplicada uma pequena tensdo direta Vs tal que 0 < V¢ < Vi O

diagrama de bandas para este caso esta representado na Figura 3.16.

De (3.25) e (3.26):

Efe_Ei(X) _Ec(x)_Efe
n(x)=ne =N, ¥

Ei (x)-Eg E, (X)-Eg
p(x)=ne T =N,e ¥

Er—Em evy
—n(x)p(x)=n’e T =n’%"T  para-x, <X <X (3.134)
n2 Vo2 v Ve
- pn(xn) = : ekl = _ie T = pnoe « (3135)
n(x,) n,

onde n(x,) = no € a concentracao de equilibrio de majoritarios no lado tipo-n e pno
é a concentragéo de equilibrio de minoritarios deste mesmo lado (no pno = ni).
Pode-sel® mostrar que a densidade de portadores minoritarios injetados no lado n

do diodo cai exponencialmente para valores de x maiores que X, através de:

P, (X) = Poo = 10, (X)) = Prole (3.136)

KT

onde L, € chamado comprimento de difusdo e é dado por:L, = JDpr ,onde D, = u, —
e

e tp € 0 tempo de vida das lacunas (minoritarias no lado tipo-n).

Ou seja, podemos dizer que as lacunas sdo injetadas até profundidades da ordem
de alguns comprimentos de difuséo L, mais a profundidade da deplegdo a tenséo direta
aplicada, xn. Assim, L, sera uma grandeza muito importante neste caso. Por exemplo, se L,
> X4 (chamaremos de Xq4 a profundidade da deplecdo quando a tensdo reversa usada for

aplicada), entdo poderemos preencher niveis em todo x < X4 e observaremos um transiente
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devido a todos eles quando voltarmos a situag&o de tensdo reversa aplicada. Agora, se L, <
X4, teremos apenas uma parte da deplecéo total a tensao reversa aplicada (0 < x < Xq) com
niveis preenchidos.

Na verdade, esta questdo é bem mais complexa, porque, a menos que L, >> Xg, @
relacdo (3.136) nos mostra que havera uma variacao consideravel em p,(x) na regido 0 < X
< Xg. Como ¢, é diretamente proporcional a p, poderemos ter um perfil ndo uniforme de

pi(x) mesmo com L, > Xq. Na verdade, o que determinard se este perfil serd ou néo

: : « o o
uniforme, desprezando-se e, e €y, vai ser a razéo entre as sec¢des de choque —: se o, >>
O

n
on de forma que ¢, << ¢, em toda esta regido mesmo com ny >> p, (X), teremos todos 0s
niveis preenchidos com lacunas. Mas se o, nédo for suficientemente maior que o, teremos

uma distribui¢éo néo uniforme py(x). Para o caso L, < X4, podemos definir uma nova regiao

. O
0 < X < X, + Lp onde ou teremos p; uniforme (e dado por N;) para —>>>1, ou teremos,
O

n

. I . O, .
mesmo nesta regido, um perfil ndo uniforme py(x) (caso em que —> n&do consegue ser
O

n
suficientemente grande). Para a regido x, + L, < X < Xq , neste caso, aproximamos p; = 0.

De qualquer forma, existindo uma regido com p; uniforme ou nao, apds voltarmos
a situacdo de tensdo reversa aplicada, os centros de captura de minoritarios que
conseguiram capturar a lacuna e estiverem dentro da zona de deplegdo irdo emiti-la
termicamente (niveis que capturaram a lacuna no pulso, mas ficam fora da zona de
deplecdo néo interferem na medida). Assim, teremos, para uma medida de capacitancia a vV

constante, por exemplo:

AC(t) = AC,e (3.137)
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E, usando os convencionais métodos de DLTS, poderemos facilmente obter e, (T)
que nos forneceré a assinatura destes centros de captura de minoritarios. O grande problema
estd, entdo, na estimativa da concentracdo N; a partir de ACo.

A partir de (3.24), se o tempo correspondente a largura do pulso de tensdo direta

for suficiente grande, teremos:

c,+e

n, (t, = A N

t( f|m_do_pulso) Cn +ep + Cp +en t

cC,+e
= Petin_ao_puso) = Ne =N (i g0 puiso) = P N, (3.138)
im_do_ pulso im_do_ pulso Cp +ep +Cn +en
Para um Vs suficientemente alto para que se possa desprezar e, € ep:
¢, (x)

- pt (X'tfim_do_pulso) =—F Nt (3139)

c,(x)+c,
Ou seja, de uma forma geral, teremos que voltar a relagdo (3.61) e trocar ny(x,t)
por N¢ — pi(X,t) :
e Xq (1) % (1) % (1)
V(t)=— j XN * (x)dx + j XN, (x)dx — J.xnt(x,t)dx
& | %

0 Xy

(3.140)

&g,

X (t) X (1) X (t) X (t)
—> V(1) :i{ I XN ™ (x)dx + _[ XN, (x)dx — Ith(x)dx+ prt(x,t)dx}
0

0 Xy Xz

onde, neste caso, X, serd a profundidade em que E; cruza E, para a tensdo reversa aplicada
(normalmente x; = 0) e X(t) sera dado ou por X4(t) - A’ (também existe, para o caso de
centros de captura de minoritarios, uma regido dentro da deplecdo em que a captura de
elétrons prevalecera a emissao das lacunas) ou por X, + L, se L, ndo for suficientemente

grande.
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£« O -
No entanto, se a razdo — for suficientemente alta, teremos p; =

O,

X2<x<x1(0), t = 0). Nesta situacao, ficaremos simplesmente com:

AC, _1(x) N
C(wo) 2\x,) N,

(3.141)

N; (para

onde, novamente, X; sera dado ou por Xy - A’ ou por X, + L, (se L, ndo for

suficientemente grande).

Mesmo neste caso ideal, ainda h4 uma Gltima complicagdo: A’ ndo é constante

como 0 era para 0s centros de captura de majoritarios. No entanto, como descrito em [43],

pode-se usar um valor efetivo para A’ (que servira como uma distancia caracteristica para

separar a contribuicdo da captura de elétrons do transiente).

3.10 Uma Ultima Considerac&o

O ultimo ponto que merece um melhor esclarecimento estd na classificacdo dos

niveis aqui adotada. Inicialmente, dividimos os principais comportamentos observados para

os niveis profundos em: centros de captura de elétrons (e, >> ¢, , €y >> gp), centros de

captura de lacunas (c, >> e, , €,>> Cp), centros de recombinagéo (Cp, >> ey, Ch >> €y) €

centros de geragdo (e, >>cC, , €,>> Cy). Apos dividimos todos os niveis entre centros de

captura de majoritarios (E; > E; para materiais tipo-n e E; < E; para materiais tipo-p) e
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centros de captura de minoritéarios (E; < E; para materiais tipo-n e E; > E; para materiais
tipo-p) devido ao diferente comportamento observado para cada um destes conjuntos de
niveis em uma zona de deplecdo. O uso da expressao “centro de captura” nos casos citados
acima ao invés de armadilhas tem um Unico intuito: reservar a palavra armadilha aqueles
defeitos que efetivamente aprisionam portadores livres. Por exemplo, imagine um defeito
que foi criado com carga nula e possui dois possiveis estados de carga: nula e -. Digamos
também que o nivel correspondente a transi¢cdo 0/- se situe suficientemente proximo a
banda de valéncia, de forma que, considerando-se material tipo-n com Ng >> N, este nivel
atue como um centro de captura de lacunas no equilibrio e seja um centro de captura de
minoritarios. Mas na situacdo de equilibrio no bulk, o nivel de Fermi, para temperatura
ambiente, ficard préximo ao nivel dos doadores; conseqlientemente, 0s niveis
correspondentes ao defeito estardo praticamente todos no estado de carga “-”. Ou seja,
efetivamente, embora se comuniguem quase que exclusivamente com a banda de valéncia
(sendo chamados centros de captura de lacunas) e tenham E; < E; (e, portanto, sejam
centros de captura de minoritarios em materiais tipo-n), estes niveis reduzirdo o numero de
elétrons livres na conducdo, e o defeito sera caracterizado como uma armadilha de elétrons.

Estas notacbes sdo normalmente motivo de confusdo; por isso, desde ja é
importante deixar muito claro o modo como serdo utilizadas as expressdes “centro de
captura” e “armadilha” ao longo deste texto. Repetindo suas defini¢ches: a designacéo
“centro de captura” representa aqueles niveis que, na situagdo em questdo, se comuniquem
apenas com uma banda (centros de captura de elétrons ou lacunas para as bandas de
conducdo e valéncia respectivamente) ou aqueles niveis que tém E; maior ou menor que E;
(respectivamente centros de captura de majoritarios ou minoritarios em materiais tipo-n ou

0 inverso para tipo-p); a palavra “armadilha” (de elétrons ou de lacunas), por sua vez, sera
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destinada aqueles defeitos que, na situacdo em questdo, efetivamente diminuirem o nimero
dos respectivos portadores livres (elétrons ou lacunas). Na literatura, ndo é incomum
encontrar estas definicGes todas misturadas e mal interpretadas. Mas, assim como é verdade
que existem armadilhas de elétrons cujo nivel (ou niveis) atua como um centro de captura
de elétrons no equilibrio e é um centro de captura de majoritarios em material tipo-n (o que
tende a nos levar a interpretacdo errbnea de que estes conceitos sejam equivalentes), como
vimos no exemplo dado acima, também héa casos em que um centro de captura de um dado

portador corresponde a uma armadilha do outro portador.

3.11 Conclusodes

As principais caracteristicas da espectroscopia de transientes de niveis profundos
(DLTS) e os conceitos envolvidos em sua formulacdo foram expostos e analisados. O
DLTS revela-se uma medida bastante poderosa, mas ndo auto-suficiente. Embora possa
fornecer diretamente uma assinatura do nivel observado e sua concentracédo, é apenas com o
apoio de uma medida auxiliar de se¢fes de choque de captura de portadores neste nivel que
ela podera obter resultados mais concretos, especificando todos os parametros necessarios a
caracterizacdo do nivel (seccBes de choque, concentracdo e energia em relacdo a uma das

bandas (obtida a partir de AH e AS)). Mesmo assim, estes pardmetros sozinhos ndo séo
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suficientes para uma associacao defeito / nivel. Ou seja, para se tentar descobrir os defeitos
aos quais correspondem os niveis medidos, é necessaria a comparacdo dos resultados
obtidos do DLTS com resultados de diversas outras medidas como EPR, EXAFS (Extended
X-ray Absorption Fine Structure), aniquilacdo de pdsitrons, etc..., além de associagdes entre
caracteristicas dos defeitos (como temperaturas de recozimento, taxas de introducdo por
irradiacdo, etc ...) e comportamentos dos niveis medidos. De fato, na area do estudo de
defeitos profundos em semicondutores, as medidas sdo em geral complementares, e, dentro
deste contexto, o DLTS desempenha um papel fundamental principalmente por sua alta
sensibilidade (como ja foi dito, esta medida é capaz de detectar pequenas concentragdes de

niveis profundos) e capacidade de identificar niveis previamente tabelados.
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CAPITULO 4. ISOLACAO DE GaAs TIPO-P

4.1 Introducéao

As aplicacOes de camadas de GaAs tipo-p sdo diversas, indo desde a confeccdo de
dispositivos de optoeletronica até a implementacdo de circuitos integrados. Para este
material, a implantacdo idnica apresenta uma outra importante aplicacdo além da dopagem
do semicondutor: a isolagdo elétrica. H& algum tempo ja se sabe que a implantacdo de ions
neste tipo de semicondutor causa a diminui¢do de sua condutividade, podendo gerar regides
altamente resistivas (~10° /1 ™). No entanto, ainda hoje este processo ndo é
completamente entendido, e novas experiéncias sdo de grande valia na procura de respostas
para o assunto.

Como se constata no capitulo 2, hd uma boa quantidade de trabalhos envolvendo a
isolacdo de camadas tipo-n de GaAs por implantacdo. No entanto, o caso da isolacdo de
camadas tipo-p deste material ainda ndo havia ganho o mesmo destaque. Dentre 0s poucos
trabalhos realizados sobre este assunto, merecem maior atencdo os dados apresentados por
J. P. de Souza, I. Danilov e H. Boudinovt®. Eles averiguaram que a mesma dose de
prétons de 50 keV ou de He" de 80 keV é necesséaria para se isolar amostras de GaAs tipo-n
(dopadas com Si) ou tipo-p (dopadas com Mg) com concentracdes de folha de portadores

semelhantes e associaram esta isolacdo a defeitos do tipo anti-sitios (Gaas para tipo-n e
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Asg, para tipo-p; assim, como as massas de ambos atomos sdo semelhantes, 0 mesmo
namero de armadilhas de elétrons e lacunas seria criado pela dose de limiar (Dy)).

No presente trabalho, investigaremos a dependéncia desta isolagdo em amostras
tipo-p com a sub-rede em que é ativado o dopante. Para tanto, utilizaremos como dopantes
o C que é um dopante tipo-p da rede do As com energia de ionizacéo de ~26,8 meV® e o
Mg que é um dopante tipo-p da rede do Ga com energia de ionizacdo de ~28,6 meV®.
Este estudo tem sua relevancia ndo apenas na tentativa de esclarecer 0s processos de
isolacdo como também em caracterizar a isolacdo de amostras de GaAs dopadas com C
que, embora possua uma ativacdo pequena® ", se comparada aos demais dopantes tipo-p
(principalmente os da coluna IlI: Be, Mg, Zn e Cd) quando de sua introdugdo via
implantacdo (por epitaxia é possivel atingir ativacdes bem maiores®”), apresenta uma
difusividade®® bem menor que a destes Ultimos, sendo usualmente empregado em
aplicacbes que necessitem de perfis rasos ou abruptos com concentracdo de dopantes

maiores que 1x10* cm™.

4.2 Descricao experimental

Para a realizagdo deste trabalho, utilizamos bolachas semi-isolantes de Liquid
Encapsulated Czochralski (LEC) GaAs com orientacdo (100). As amostras foram limpas,
usando uma mistura de tricloroetano, acetona e alcool, e divididas em dois grupos (I e II).
Nas do grupo |, implantamos **Mg" até a dose de 2,5x10™ cm™, & temperatura ambiente e &

energia de 900 keV. Para as do grupo Il, o fon usado foi o 2C*, e a dose atingida foi de
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5%x10* cm™?. A energia usada neste caso também foi de 900 keV, e, novamente, a
implantacdo foi conduzida a temperatura ambiente. Apds esta etapa de implantagdo, ambos
0s grupos de amostras foram recozidos a 950°C, por 10 s, em um forno de recozimento
rapido (RTA — Rappid Thermal Annealing) para a ativagdo dos respectivos dopantes.
Durante este recozimento, as superficies das amostras foram cobertas com outras bolachas
de GaAs para evitar a perda de As nestas regides.

Entdo, pela aplicacdo manual de quatro contatos 6hmicos pontuais de In (com
subseqliente recozimento a 200°C por 2 minutos para assegurar a qualidade destes
contatos), fizemos uma amostra do tipo Van der Pauw para cada grupo. Estas amostras
foram usadas para medidas Hall, que revelaram uma ativagdo de 80% para 0 Mg e 24%

para o C. Estes percentuais de ativacdo foram utilizados para calcularmos, usando o progra-
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Figura 4.1. Simulagdo TRIM ¢ dos perfis de dopantes normalizados pelo percentual de ativac&o.
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ma de simulagdo TRIM™ % os perfis de dopantes. Os valores apresentados acima foram
escolhidos para que tivéssemos equivalentes concentracdes de portadores (lacunas, no
nosso caso) no pico de ambos os perfis. A Figura 4.1 mostra uma simulagéo dos dois perfis
normalizados por estas porcentagens de ativacéo.

As demais bolachas de ambos os grupos foram quebradas em resistores
retangulares (6 mm x 3 mm) como representado na Figura 4.2. Apos, formamos o0s
contatos 6hmicos aplicando manualmente duas tiras (com largura aproximada de 0,5 mm e
comprimento de 3 mm) de In em cada amostra (uma tira em cada um dos lados menores do
retangulo) e recozendo as amostras a 200°C por 2 minutos. Estas tiras de In foram
suficientemente espessas para prevenir que as posteriores implantacbes para isolacdo

danificassem o contato 6hmico (elas serviram como mascaras para estes).

Camada dopada (ativa)

Contato de In Contato de In

Figura 4.2. Montagem dos resistores utilizados neste trabalho. As dimensdes da superficie retangular
sdo 6 mm x 3mm (o desenho né&o esta em escala). Os contatos sao feitos pela aplicacdo manual de In.

Uma vez preparados os resistores, realizamos as implantagdes para isolacao.
Foram utilizados fons de *H* & energia de 400 keV e & temperatura ambiente. Esta energia
de 400 keV foi escolhida para posicionar o pico do perfil de defeitos gerados nesta

implantacdo suficientemente distante da regido ativa, de forma que, ao longo desta ultima,
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observassemos uma distribuicdo praticamente constante de defeitos (ver Figura 4.4). As
doses implantadas ficaram na faixa de 5,0x10'° cm™ a 2,0x10™ cm, utilizando-se sempre
densidades de corrente inferiores a 0,3 pA/cm?. Para evitar a canalizagdo dos ions
incidentes, a amostra foi inclinada de tal forma que a normal a sua superficie ficasse a 7° da
direcdo do feixe.

Para um resistor de cada um dos grupos, os valores de resisténcia de folha (Rs)
foram medidos enquanto a dose de protons era acumulada. Utilizamos o eletrdmetro
Keythley 617 para obter os valores de resisténcia que foram, entdo, convertidos em Rs
usando-se a geometria das amostras, que foi comentada acima. Esta medida foi feita in situ.
Em cada um dos demais resistores, implantamos uma determinada dose de prétons em um
unico passo. Apos a implantacao de isolacdo, estas amostras sofreram tratamentos térmicos
em um forno de recozimento térmico rapido com lampadas halogenas e controle automatico
da temperatura. Os ciclos de recozimento adotados tiveram duracdo de 60s, faixa de
temperatura de 100 a 700°C e foram realizados em atmosfera de argdnio. Ciclos a

diferentes temperaturas foram acumulados na mesma amostra.

4.3 Resultados e discussao

As medidas Hall realizadas nas bolachas que ndo tinham sofrido a implantacao de
isolacdo (apenas a implantacdo de dopantes) revelaram os dados apresentados na Tabela
4.1. Note-se que as concentracOes de folha de lacunas obtidas correspondem a uma ativacao

de 80% no caso do Magnésio (a dose de implantaco foi de 2,5x10" cm™) e apenas 24% no
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caso do carbono (dose de implantagdo de 5x10** cm™). fons de elementos da coluna Il
como Mg, Be, Zn e Cd sdo geralmente empregados para a obtencdo de camadas tipo-p
altamente dopadas por implantacdo em GaAs porque possuem uma elevada ativagdo
(podendo-se atingir ~10*° lacunas por centimetro ctbico ). O carbono, por sua vez, é um
elemento da coluna IV e, como ja foi dito, atua como um dopante aceitador quando
introduzido substitucionalmente na rede do As. A ativacdo elétrica dos ions de C
introduzidos por implantacdo é bem menor que a obtida para elementos da coluna I,
gerando uma concentracdo de lacunas tipicamente inferior a 1x10'® cm™ 7 (embora o
dopante carbono possa gerar uma concentracdo de ~5x10% lacunas por centimetro
clbico®” se introduzido durante o crescimento do cristal de GaAs). Apesar de um caréter
anfétero j ter sido atribuido a este dopante na literatura °®, o que poderia explicar sua
baixa ativagdo, um trabalho mais recente (71 "explorando o comportamento da mobilidade
das lacunas em amostras de GaAs implantadas com diferentes doses de C, mostrou que a
fracdo da concentragdo de C que ndo é ativada como dopante tipo-p permanece

eletricamente neutra no material.

Tabela 4.1 Caracterizacéo dos dois grupos de amostras antes da implanta¢ao de isolag&o.

Amostras Rs (Q/0) ps (cm?) 1o (CM*/Vs)
Grupo | (Mg) 1900 2,0x10" 165
Grupo 11 (C) 7500 1,2x10% 70
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A evolucéo da resisténcia de folha Rs nas amostras dopadas com Mg e C com o
acumulo da fluéncia de prétons esta representada na Figura 4.3. O valor de R; medido para
a amostra dopada com carbono, inicialmente (para as menores doses de protons
implantadas), € maior que aquele obtido para a amostra com Magnésio, como era de se
esperar tendo em vista os valores apresentados na Tabela 4.1 (as amostras dopadas com
carbono tém, antes da implantacdo de isolagéo, resisténcia de folha maior porque possuem
concentracdo de folha de lacunas e mobilidade de lacunas menores que aquelas observadas
no caso da dopagem com Mg). Durante a acumulacdo da dose até valores da ordem de
1x10™ cm?, a resisténcia de folha medida em ambas as amostras cresce devido ao
aprisionamento de lacunas livres e & degradacdo da mobilidade destas lacunas®”. Como
vimos, ao valor da dose implantada para o qual atinge-se 0 maximo de Rs (~2x10° Q/[1, o
que € equivalente a resisténcia de folha da camada semi-isolante abaixo da regido ativa) da-
se 0 nome de dose de limiar para a isolacdo (D). Note que este valor &€ semelhante para
ambas amostras (~1x10™ cm™) embora o carbono seja um dopante da sub-rede do As e o
magnésio da sub-rede do Ga. Como foi frisado anteriormente, a concentracao de lacunas no
pico das distribuicdes dos dopantes é praticamente a mesma nos dois casos (a dose da
implantacdo de dopantes foi escolhida para tal). Assim, o fato de termos a mesma dose de
limiar (o que corresponde & mesma concentracao de defeitos de rede na camada ativa) nos
dois casos indica que os principais mecanismos fisicos responsaveis pela isolacdo (pelo
menos até estes valores de dose de implantacdo) ndo foram fortemente alterados pela
posicdo dos dopantes (em uma ou outra sub-rede). Para doses maiores que Dy, ndo ha
praticamente portadores livres na regido ativa, e, conseqientemente, R satura, formando

um platd na curva Rs x dose de protons implantada (como o discutido anteriormente, a
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resisténcia de folha da camada ativa, nesta faixa de doses, ndo mais sera inferior aquela do
substrato semi-isolante, e, efetivamente, mediremos um valor correspondente a esta Ultima
camada). Este comportamento persiste até a dose em que a quantidade de defeitos criados
no pico da distribuicdo for suficientemente grande para que se tenha conducdo entre os
defeitos (conducio hopping®). Posteriores aciimulos de dose apenas tornaréo a conducéo

hopping mais forte, diminuindo o valor obtido para Rs.
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Figura 4.3 Evolucao da resisténcia de folha de resistores de GaAs tipo-p dopados com Mg e C
durante o acimulo da dose implantada de H* a 400 keV. As doses D,, D, e D; correspondem aos valores
utilizados nas medidas de estabilidade térmica.

Trabalhos anteriores 7! haviam sugerido que defeitos de anti-sitio (Asga € Gaas)
desempenhavam um papel crucial na remocdo de portadores ap6s a irradiacdo em GaAs.
Acredita-se®” que o anti-sitio de As é um duplo doador (possiveis estados de carga 0/+/++)

e que o anti-sitio de Ga é um duplo aceitador (possiveis estados de carga 0/-/--). A Figura
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4.4 mostra o perfil da concentracdo de portadores nas amostras dos grupos | e 11 simuladas
pelo programa TRIM 4% (normalizando-se os perfis de dopantes com as obtidas ativacoes,
e considerando-as uniformes), comparando-o com a estimada (dividindo-se o perfil da
concentracdo de colisGes substitucionais por 4) concentracdo de anti-sitios de As para a
implantacdo de protons até a dose de limiar (1x10* cm™). Observe-se que a dose de limiar
é aquela suficiente para isolar a regido correspondente ao pico da distribuicdo de portadores
livres. Olhando na figura nesta regido, a concentracdo de anti-sitios de As é praticamente a
metade da concentracdo de lacunas, evidenciando que estes defeitos sédo realmente fortes
candidatos a defeitos responsaveis pela isolagdo (como dito anteriormente, anti-sitios de As

sdo duplos doadores, o que implica que cada defeito pode armadilhar até duas lacunas).
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Figura 4.4. Perfis de portadores estimados para amostras de GaAs implantadas com **Mg*
(dose de 2,5x10™ cm™ a 900keV) e com *2C* (dose de 5x10* cm™ a 900keV) supondo ativacéo uniforme

comparados ao perfil estimado de anti-sitios de As formados pela implantacgdo de H* a 400 keV e até a
dose de 1x10% cm™. Todos os perfis foram obtidos com o programa TRIM 6%,
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A estabilidade térmica da isolacdo foi estudada para amostras dos dois grupos
implantadas com trés diferentes doses: D1 = 0,25Dy, ; D2 = 5Dy, e D3 = 100Dy, (estas doses
estéo representadas pelas linhas verticais na Figura 4.3). A evolugéo da resisténcia de folha
Rs com o recozimento pés-irradiacao para as bolachas dopadas com carbono e implantadas
com as doses D1, D2 e D3 de prétons esta ilustrada na Figura 4.5 (a). O caso das amostras

dopadas com Mg é apresentado na Figura 4.5 (b).
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Figura 4.5 Evolucédo da resisténcia de folha com a temperatura de recozimento para resistores de GaAs
tipo-p irradiados com prdétons de 400keV e a doses de D1 = 0,25Dy,, D2 = 5Dy, € D3 = 100Dy, O caso (a)

corresponde a amostras dopadas com Mg e o caso (b), a amostras dopadas com C.
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Inicialmente, vamos considerar o caso da dose D1 de prétons. Para a amostra
dopada com magnésio, observa-se uma pequena diminuicdo no valor medido para a
resisténcia de folha ap6s o recozimento inicial a 100°C. Este decréscimo pode ter sido
originado por um acréscimo na concentracdo de lacunas livres ou na mobilidade destas
lacunas (o recozimento de algumas armadilhas de lacunas, por exemplo, aumentaria ambas
as propriedades). Seguido a este estdgio inicial, verifica-se um acréscimo em R para as
temperaturas de recozimento de 150 e 200°C. Nesta mesma regido de recozimento térmico,
verificou-se™”, para GaAs tipo-n irradiado com prétons de 50keV, um aumento na
concentracdo de elétrons livres e na mobilidade dos mesmos, resultando, para este caso, em
um decréscimo de Rs. Tal comportamento pode ser entendido pelo recozimento de
armadilhas de elétrons. Acreditamos que esta também seja a explicacdo para o
comportamento observado aqui em GaAs tipo-p. Vamos supor que a estrutura de defeitos
criados nos dois casos seja muito parecida. Como o valor de Ry aumentou apds este
recozimento para 0 nosso caso, podemos diferenciar basicamente trés possibilidades: este
acréscimo pode ter sido originado por um decréscimo na mobilidade das lacunas, por um
decréscimo simultdneo na concentracdo de lacunas livres e na sua mobilidade, ou pelo
decréscimo da concentracdo de lacunas livres, mesmo que acompanhado por um pequeno
acréscimo na mobilidade. O primeiro caso corresponderia, por exemplo, & formacao de dois
defeitos carregados (um com o sinal oposto ao outro) a partir do recozimento de um defeito
neutro. Pode-se descarta-lo, uma vez que foi observado o aumento da mobilidade de
elétrons para o caso tipo-n (além do mais, uma diminuicdo de duas ordens de grandeza na
mobilidade das lacunas é bastante improvavel nestas condi¢cdes). O segundo caso
corresponderia a formacdo de armadilhas de lacunas pelo recozimento de outros defeitos,

diminuindo a concentragdo de portadores livres e aumentando a concentragdo de centros
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espalhadores. Este também pode ser descartado, pois acarretaria uma diminuicdo, e ndo um
aumento da mobilidade. Resta-nos, entdo, a Ultima hip6tese que deve corresponder ao
recozimento de armadilhas de elétrons. Mas, para esta situacdo, teremos uma competicdo
entre um acréscimo na mobilidade das lacunas e a reducéo de sua concentracéo. Sabe-sel™,
porém, que mudancgas de ordens de grandeza na concentragdo total de centros espalhadores
ionizados (que constituem a principal contribuicdo para a mobilidade no nosso caso)
implicam em pequenas mudancas na mobilidade dos portadorest’™. VVamos exemplificar:
imaginemos uma amostra de GaAs tipo-p com uma certa concentragdo uniforme de
aceitadores, digamos N, = 5x10*" cm™, e 100% de ativacdo. Vamos usar 0s convencionais
valores para a concentracdo efetiva de niveis na banda de conducdo, N, na banda de
valéncia, N,, para a massa efetiva dos elétrons, m’, e para a das lacunas, m’; (veja a
referéncia [71]). Supondo E, — E, =0,02 eV e temperatura ambiente, podemos calcular
(veja 0 método no Apéndice B) a posicdo do nivel de Fermi e, conseqlientemente, as

concentracbes de lacunas, p, e de centros espalhadores ionizados:

EC
E, —E, 0,095V
p~4,7x10"cm™
N ionizado ~ 4’7 X 1017cm_3
=
_________ e,
Ey
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Agora, vamos acrescentar uma concentracao de armadilhas de lacunas igual a Ny:

5x10 em®a E, - Eq = 0,5 eV. Assim, encontraremos:

Ec
E, -E, ~051eV
p~52x10°cm™ 0
N ionizado ~ 1 x 1018 Cm_3 '
Ef__ ______
Ea
Ey

Se acrescentarmos a este Gltimo exemplo uma quantidade de 3x10* cm™ de

armadilhas de elétrons com Ei — E, = 0,3 eV, por sua vez, chegaremos a:

Ec
E, —E, ~0,21eV 8
p~6,9%x10°cm™
Nionizado ~ 1X1018 Cm_3
Ef___fl___
Ea
Ey

Ou seja, se partirmos desta Gltima situacdo e voltarmos para a anterior pelo
recozimento das armadilhas de elétrons, diminuiremos p em mais de 100000 vezes.

Enquanto isso, a mobilidade destas lacunas praticamente ndo se alterard, ficando em torno
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de ~140 cm?Vs segundo a referéncia [71]. Em outras palavras, o recozimento destas
armadilhas de elétrons seria, sim, responsavel por um acréscimo de ordens de grandeza na
Rs medida para esta amostra.

A Figura 4.5 (a) ainda revela, para o caso da dose de implantacéo de isolagdo D1,
um consideravel decréscimo da resisténcia de folha medida para valores de temperatura de
recozimento entre 250 e 350°C. Este re-estabelecimento da condutividade das amostras
deve ter sido causado pelo recozimento das armadilhas de lacunas, aumentando p e pp.
Apdbs esta Gltima temperatura, ndo se nota substancial variacdo em Rs para a amostra
dopada com Mg e isolada até D1.

Para a amostra implantada até D2 na Figura 4.5 (a), ndo se nota consideravel
variacdo em Rs (que é sempre ~ 10° Q/[)) para 0s recozimentos até a temperatura de 500°C.
Para as temperaturas de 550°C até 600°C, ha um abrupto decréscimo em Rs provavelmente
originado pelo recozimento de armadilhas de lacunas. Lembrando a definicdo de
estabilidade térmica da isolagdo, que corresponde a temperatura até a qual a resisténcia de
folha medida conserva-se proxima de 10° Q/(1, podemos afirmar que amostras dopadas com
Mg e implantadas com prétons até a dose D2 tém uma estabilidade térmica de 500 °C.

A amostra dopada com Mg e implantada com prétons até D3, por sua vez,
apresenta um comportamento bem diferente. Ry cresce com o aumento da temperatura de
recozimento até ~ 500 °C. Isto ocorre porque a dose D3 é muito alta, e a condugdo hopping
ja se torna dominante. Assim, a medida que aumentamos a temperatura de recozimento,
alguns defeitos sdo recozidos, e este tipo de condugdo vai se tornando mais fraco,
aumentando o valor de Rs. Para valores de temperatura entre 500 e 600°C, a resistividade

medida do material praticamente ndo é alterada.
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Na Figura 4.5(b), esta representado o recozimento das amostras dopadas com C.
Para a implantacdo de isolacdo com dose D1 de prétons, a resisténcia de folha sofre um
acréscimo para as temperaturas de 150 e 200°C, a exemplo do que foi visto para o0 Mg. No
entanto, este acréscimo é de apenas algumas vezes e ndo de duas ordens de grandeza como
no referido caso. Também ha uma diminuicdo de Rs para temperaturas de recozimento de
250 — 350°C, mas este decréscimo ndo é tdo abrupto quanto o que foi observado para a
mostra dopada com Mg e néo termina em 350°C, estendendo-se até temperaturas da ordem
de 400°C. Por fim, o valor encontrado para resisténcia de folha na amostra dopada com C e
isolada até D1 ap0s a estabilizacdo, ou seja, entre temperaturas de recozimento de 450 e
650°C, € cerca de dez vezes maior que a obtida para a mostra dopada com Mg.

Para a amostra com carbono e implantada com a dose D2 de protons, percebe-se
que a estabilidade térmica ndo é mais aquela encontrada no caso anterior (550°C), mas sim
algo em torno de 600 — 650°C. O comportamento observado para a mostra dopada com D3
para a Figura 4.5 (b) é semelhante ao obtido em (a), mas a resisténcia de folha se estabiliza
em valores menores para a dopagem com C.

Estas diferencas entre os recozimentos das amostras dopadas com C e com Mg
ndo podem ser meramente justificados por uma diferenca na mobilidade dos portadores
para cada situagdo (note na Tebela 4.1 que os valores iniciais de p, se diferenciam apenas
em duas vezes). Elas revelam que a estrutura dos defeitos criados em ambos os casos deve
ser um pouco diferente. Note que a baixa ativacdo do C cria uma concentracao de folha de
~ 3,8x10™ cm™ de carbonos que podem formar defeitos complexos, introduzir niveis na

banda proibida, etc...
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De qualquer forma, pode-se afirmar que a estabilidade da isolagdo aumenta da
situacdo correspondente a implantagdo a 0,5Dy, para aquela a 5Dy, Esta estabilidade é de,

pelo menos, 650°C para as amostras implantadas a uma dose equivalente a 100Dy,.

4.4 Conclusodes

Amostras dopadas com Carbono e Magnésio foram utilizadas para se estudar a
formacdo da isolacdo por implantacdo de protons e a estabilidade térmica da mesma em
camadas tipo-p de GaAs. A dose limiar Dy, ou seja, aquela dose de prétons necessaria para
converter uma camada condutiva em uma altamente resistiva (Rs ~ 10°Q/(1), mostrou-se
independente do dopante utilizado, revelando que o processo de isolacdo deve ser
semelhante em ambos o0s casos e os defeitos responsaveis pelo mesmo ndao devem ser
relacionados as impurezas dopantes. No entanto, diferengas nos comportamentos de
recozimento observados para as amostras dopadas com C e com Mg indicam que ha uma
estrutura diferente de defeitos formada para cada um deles, provavelmente, durante os

tratamentos térmicos.
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CAPITULO 5. CARACTERIZACAO DOS DEFEITOS
USANDO A ESPECTROSCOPIA DE TRANSIENTES DE

NiVEIS PROFUNDOS (DLTS).

5.1 Introducgao

Embora a isolacdo por implantacdo de ions em GaAs ja tenha sido comprovada
como um método eficaz na transformacdo de uma camada condutiva em uma altamente
resistiva % (R, ~10° /), a identificagdo e caracterizacdo dos defeitos responsaveis por
este processo e de seus devidos niveis profundos ainda se revela uma questdao em aberto e
de alta relevancia tecnoldgica, dadas as diversas possiveis aplicacBes desta isolacao tanto
na microeletronica [“? quanto na optoeletronica ["*.

Como vimos no capitulo 2, ha uma longa lista de trabalhos que buscaram

[13]

acrescentar um pouco mais de luz a este ainda obscuro tema: mostrou-set™ que a dose

limiar (Dy,) para transformar uma camada condutiva de GaAs tipo-n em uma altamente
resistiva estd intimamente correlacionada ao nimero estimado de colisdes substitucionais
(aquelas em que a espécie incidente, que ndo necessariamente é o ion implantado, colide

[16]

com um atomo da rede e toma o seu lugar); averiguou-se'™ que Dy, é praticamente

independente da temperatura de implantagdo entre 0°C e 220°C para GaAs tipo-n; estudou-

[37]

se a estabilidade térmica da isolagdo de GaAs tipo-n*® e tipo-pt” por implantagéo ionica;

mostrou-set®” que, para amostras tipo-p ou tipo-n com semelhantes concentragées de folha
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de portadores, a dose de limiar é a mesma; diversos estudos de DLTS ¥ foram realizados
em amostras irradiadas com elétrons de alta energia, e modelos 82! foram propostos para
varios dos niveis introduzidos por esta irradiacdo; um estudo®? de DLTS em amostras
condutivas de GaAs tipo-n implantadas com ions revelou que a maioria dos niveis
presentes no caso da irradiagcdo com elétrons também foi introduzida com esta implantacdo
e que outros niveis, ausentes para a irradiagdo com elétrons, também sdo criados neste caso
(niveis estes que foram associados a defeitos mais complexos).

Neste trabalho, as propriedades elétricas dos defeitos induzidos por implantacdo
de prétons em amostras tipo-p e tipo-n de GaAs crescidas por epitaxia (MOCVD -
Metalorganic Chemical-Vapor Deposition) sdo investigadas utilizando-se a Espectroscopia
de Transientes de Niveis Profundos (DLTS — Deep Level Transient Spectroscopy). O
comportamento de recozimento dos diferentes niveis observados com esta técnica para
temperaturas entre 100 e 600°C é apresentado numa tentativa de correlagdo com o

comportamento previamente observado 371

para a estabilidade térmica da isolagdo por
implantacéo.

Vale salientar que, além de ser uma continuacdo natural das investigacfes sobre
este assunto encontradas na literatura, visando, assim, possibilitar uma melhor compreensao
sobre o tema, este trabalho teve também como objetivo a aquisigdo de experiéncia com a
medida DLTS. Para tanto, ele foi realizado utilizando-se o sistema DLTS do Department of

Electronic Material Engineering da Research School of Physical Sciences and

Engineering, The Australian National University situada em Camberra.
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5.2 Descricao Experimental

Camadas epitaxiais de GaAs tipo-n e tipo-p foram crescidas sobre bolachas de
GaAs <100> dopadas respectivamente com Si (concentracdo de portadores de 2x10*® cm™)
e com Zn (concentracdo de portadores livres de 6-8x10™ cm™), utilizando-se o reator
MOCVD (metalorganic chemical-vapor deposition) da Australian National University. As
amostras foram inclinadas de 2° em relagdo a normal na direcéo (110), e foram empregados
Ga(CHgz); como fonte do grupo Il e AsHz como fonte do grupo 1V, sendo H, o gas
portador. As dopagens foram realizadas utilizando-se SiH, diluido e Zn(CHz),. A espessura
final das camadas epitaxiais foi de 6 um, e obteve-se uma concentragdo de portadores de
1,010 cm™ para as amostras tipo-n e 1,1x10™ cm™ para as tipo-p, formando-se, assim,
estruturas n/n* e p/p*.

As implantacdes de isolagdo foram feitas usando-se o acelerador tandem de 1,7
MV da Australian National University. Utilizaram-se, como ions, prétons de uma fonte de
TiH e manteve-se as amostras inclinadas em 7° da direcdo do feixe durante a implantagdo
para minimizar a canalizagdo. A fluéncia empregada foi de 1x10™ cm? com um fluxo
constante de ~0,5 nA/cm? e energia de 600 keV.

Apobs terem sido implantadas, as amostras foram submetidas a recozimentos
térmicos rapidos (RTA — Rapid Thermal Annealing) de um minuto em uma faixa de
temperaturas de 100 a 600°C sob uma atmosfera de argonio. Os passos de recozimento
foram realizados com as faces implantadas das amostras cobertas por outras bolachas de

GaAs para evitar a perda excessiva de As desta superficie.
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As amostras foram, entéo, quimicamente lavadas, incluindo um mergulho em HCI
para a remocdo de qualquer oxido de superficie. Imediatamente apds esta limpeza, elas
foram introduzidas em uma camara de véacuo para a formacdo dos contatos Schottky por
deposicdo de Au a uma pressio base de ~2x10® Torr. A espessura final do filme de ouro
depositado foi de ~100 nm. O contato traseiro foi obtido pela aplicagdo de uma liga de

InGa. A Figura 5.1 apresenta a estrutura final das amostras.

Contatos Schottky de Au

/ ] \ Camada epitaxial (6 zm)

Bulk

o~

Contato traseiro com InGa

Figura 5.1 Estrutura das amostras preparadas para as medidas DLTS.

O sistema DLTS utilizado é um sistema de janelas de taxas de emissdo
empregando uma fungdo peso degrau (que vale 1 para metade do tempo de medida e -1
para a outra metade). As medidas de capacitancia foram realizadas com uma ponte de
capacitancia de alta velocidade empregando um sinal AC de 1MHz e um gerador de pulsos.
Os transientes obtidos foram, entdo, digitalizados e passados para um computador que
realizou a multiplicacéo e integracéo deste sinal usando funcGes peso degrau com diferentes
tempos totais de medida, o que, como veremos, equivale a diferentes tempos de referéncia

Tref. OS espectros de sinal DLTS versus temperatura para diferentes janelas de taxas de

emissao (tref) foram gravados em um arquivo.
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A obtencdo do valor de tf como fungdo do tempo de medida total do transiente,
tm, para uma funcio peso degrau é bastante simplesi*!. No entanto, em alguns casos, néo
podemos desprezar o tempo de recuperacdo do sistema de medida, e algumas adaptagdes

devem ser feitas a funcdo peso. Este exemplo esta representado na Figura 5.2:

Copoactance
signal
Clood- —
.c‘l‘,lz‘
G
fa)
'd Cit) » Cioo) = 4Cy expl-1/r)
|
o l_{ A .

10 Time —=

Figura 5.2 Comparacdo entre um transiente ideal e um medido. Note-se que o tempo de recuperacao tq
do instrumento deve ser considerado. Referéncia [43].

Para levar em consideracdo o tempo de recuperacdo ty do instrumento, utiliza-se

uma funcao peso como a ilustrada na Figura 5.3:

0.59

trry

-0.57

Figura 5.3 Fungao peso degrau levando em consideracéo o tempo de recuperacdo do sistema de
medida. ty > tg.
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Assim, para o transiente considerado em (3.2.87), A(t) = B+A0e_%, podemos

tm
obter o sinal DLTS, definido em (3.2.88) como S(r):tijA(t)w(t)dt (sendo w(t) a

m 0

funcdo peso e t, 0 tempo total da medida):

S(7) =tif(8+ Aoe_%)(H(t—to)—ZH(t—tm ;t0j+ H(t—tm)jdt (5.1)

onde H é a funcdo Heaviside.

t +t0 tntlo

—>S(r):ti jdt— jdt+A0 je/dt je/dt -
m tyty totty (5.2)

2 2
tatty ty ty tatty
:_,% —e 27 +reT4+e 7 —g 27
tm
Para encontrar o valor da taxa de emissao de referéncia t, deve-se derivar S em

relacdo a t e igualar o resultado a zero (procuramos o valor de t para o qual ocorrem 0s

maximos do sinal DLTS):

ty -+t t +t0
dS i _Zef7_tm+toe 7 t/ T+t % (53)
dr t, T T T
_tntly _ b o
— —(t, +t, + 27, )e Py (7, +t)e ™ + (7,4 +t,)e ™ =0 (5.4)

Esta equacdo pode ser resolvida numericamente (lembrando que t > 0) para 0s
devidos valores dos parametros t, e tn. No entanto, se o tempo de recuperacdo do
instrumento utilizado puder ser desprezado (possibilitando fazer to = 0), esta expressdo sera
simplificada, e chega-se a:

7, =0,398t, (5.5)
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Neste caso, é verificada a seguinte relacdo entre o sinal DLTS correspondente ao

maximo e o valor Ay (a partir do qual se tira a concentracdo dos niveis):

S(z) =Tti(1—2e;mr +et?] (5.6)
— S(7,,;) = 0,204A, (5.7)

O sistema utilizado neste trabalho possui um tempo de recuperacdo praticamente
desprezivel em comparacdo com o tempo de conversdo A/D, de manerira que as formulas

validas sdo (5.5) e (5.7). Assim, a obtencdo das concentragdes dos niveis observados nas

2,2
amostras tipo-n foi realizada empregando a relagdo (3.2.77), AC, :1 X ZXZ Ne
C(o) 2| Xj \'§

onde X1 = Xo - A; X2 = Xd - A; € ACo = Ag = S(trer)/0.204. O valor de A foi estimado a partir

de (3.2.68):

2¢¢ 2¢¢
ﬂ:\/EZNO (Efe_Et):\/ﬁ(Efe_Ec*—Ec_Et)' (58)

d d

Aproximou-se E; — E; por En, e 0 valor de Eg — E. foi obtida a partir da usual

Efe_Ec Nd

relagito n~Ny,=Ne  —>E_ —-E, =kT In(N j Os valores de Ng, Xq € Xo foram

medidos com o método CxV e o valor de N retirado da referéncia [44]. A Tabela 5.1

apresenta estes dados.

Tabela 5.1. Valores utilizados no célculo das concentrag@es dos niveis correspondentes a centros de
captura de majoritarios observados em material tipo-n.

Dados das amostras tipo-n

Ng 1.5x10* cm™
Xo 0.4 um
Xd 0.8 um
N, 4.7x10" cm™
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O célculo para os niveis observados em material tipo-p € completamente analogo.

Apenas deve-se trocar Ng por N, e usar a seguinte relacdo para o A:

lz\/jf%(Et—Ev+Ev—th) (5.9)

a

Os valores obtidos para auxiliar este calculo estdo expressos na Tabela 5.2.

Tabela 5.2. Valores utilizados no calculo das concentracGes dos niveis correspondentes a centros de
captura de majoritarios observados em material tipo-p.

Dados das amostras tipo-p

Na 1x10*cm™®
Xo 0.45 um
X4 0.7 um
N, 7x10% cm™

5.3 Resultados e Discussao

A Figura 5.4 apresenta os espectros DLTS de centros de captura de majoritarios
obtidos para as amostras implantadas e para diferentes temperaturas de recozimento, tanto
em GaAs tipo-n (a) quanto em tipo-p (b). Nela também estdo exibidos os espectros obtidos
para amostras que ndo sofreram a implantacdo de isolagéo (“as grown”). Distinguem-se,
visivelmente, cinco picos para material tipo-n (0s quais chamaremos de Pnl, Pn2, Pn3, Pn4
e Pn5, sendo o primeiro, Pnl, aguele observado para temperatura mais alta; veja a Figura
5.5 (a)) e quatro picos para tipo-p (Ppl, Pp2, Pp3 e Pp4; Figura 5.5 (b)). Para separar cada
um destes picos, usamos uma rotina de fitting de um software comercial, simulando os

dados obtidos em cada espectro a partir de uma soma de Lorenzianas. O resultado desta
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0,016 |- _
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Figura 5.4 Espectros DLTS (obtidos para a janela de taxas de emiss&o em torno de 0.98 s™*) mostrando
a variacdo dos niveis profundos medidos em GaAs tipo-n (a) e tipo-p (b). A implantacgéo correspondeu a
uma dose de 1x10* cm™ de H* a 600 keV.
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0,016

n-type GaAs @
0,014

0,012 -
0,010 |-
0,008 |-

0,006 -

DLTS Signal (pF)

0,004

0,002 -

0,000 |-

Temperature (K)

0,08 . , . , . , . , . ,

0,07 - N p-type GaAs (b) ,
0,06 |- A
0,05
0,04 |-

0,03 |-

DLTS Signal (pF)

0,02 |-

0,01

0,00 A L \ f . )

Temperature (K)

Figura 5.5 Fitting do espectro DLTS com uma soma de picos Lorentzianos para as amostras de GaAs
tipo-n (a) e tipo-p (b).
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operacdo esté ilustrado na Figura 5.5. Note-se que, usando esta técnica, € possivel separar
praticamente todos os picos, inclusive o Pn4 que se sobrepde ao Pn5 para temperaturas de
recozimento ndo muito altas (< 350°C). Além disto, ela permite obter valores mais
apurados para a temperatura correspondente ao maximo e a altura de cada pico.

O gréfico de Arrehnius utilizado na obtencdo das assinaturas (ou seja 0 par (cna,
Ena)) de cada nivel de majoritarios observado nas amostras de GaAs tipo-n esta
representado na Figura 5.6 (simbolos), onde também sdo mostrados dados de alguns niveis
previamente observados na literatura (linhas). As assinaturas propriamente ditas, obtidas

para cada um destes picos, estdo apresentadas na Tabela 5.3.

1000/T (K™

Figura 5.6 Plot de arrehnius comparando os dados obtidos para os centros de captura de majoritarios
em amostras de GaAs tipo-n, simbolos, com alguns niveis previamente observados na literatura, linhas.
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Tabela 5.3 Assinaturas obtidas para os niveis de majoritarios observados nas amostras de GaAs tipo-n.

Pico Ena (V) Ona (sz) Defeito Referéncia
Pn1 0.82 2x10™*3 EL2 [22]
Pn2 0.8 6x10™"2 P3,E [24], [22]
Pn3 0.67 2x10™"2 E4 [31]
Pn4 0.39 7x10™ P1 [24]
Pn5 0.3 8x10™° E3 [21]

Usando as assinaturas expostas na Tabela 5.3 e as concentracfes calculadas para
cada pico (ver Figura 5.18), pode-se fazer uma simulacdo do espectro DLTS que seria
obtido apenas com estes niveis. Os calculos necessarios para esta simulacdo e o programa

escrito para realiza-la estdo apresentados no Apéndice C. A Figura 5.7 mostra os resultados

T T T T T T T T T T T
0,016 = - = Espectro medido 7]
Cu * Espectro simulado a partir
0,014 |- -t das assinaturas e concentracdes -
Ca \ obtidas
0,012 | - i
— .. . e,
LL - - LY
5 0010 |- e FEPRIAY 7
l@ . ': .. N I|I'|- ."-"1.
1 0,008 - " . P e L —
&) * . . ;o . 2 T N
T e F d
£ 0,006 | L. FooD . Fag .
7 | R -"\,,_/ : ARSI
0,004 |- IR N
- . . %, 4 S
- £ : VN
;. < N L
0,002 o N . : Ta
| ot : % i \
0,000 Ls ] J'. ! . \—l J.I 1 : 1 A 1
100 150 200 250 300 350
T (K)

Figura 5.7 Comparacéo entre os dados experimentais e uma simulacéo feita a partir das assinaturas
obtidas (a janela utilizada foi de 0.98 ™).
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obtidos. N&o € dificil notar vérias diferencas entre o espectro simulado e o obtido
experimentalmente. Isto ocorre porque alguns dos picos observados s&o, na verdade,
devidos a uma série de contribui¢fes distintas. Assim, a assinatura obtida poderd, no
maximo, trazer informacfes sobre a contribuicdo mais significativa, mas serd incapaz de
descrever todas as contribui¢fes. Outra possivel fonte de erro consiste no fato de que, na
simulacéo, consideramos que todos os niveis tém uma taxa de emissdo bem definida, mas,
na verdade, eles podem ter uma certa distribuicdo de taxas de emissé@o. Para exemplificar
melhor estes dois ultimos pontos, a Figura 5.8 mostra o espectro obtido para o caso em que
ha dois niveis hipotéticos proximos, discretos e distintos (a), comparando-o com 0s
espectros calculados para cada nivel separadamente. O caso de um defeito que introduza
ndo apenas um estado discreto, mas sim uma dada distribuicdo de estados, esta
representado na Figura 5.8 (b). Qualquer uma destas possibilidades (ou até mesmo as duas)
pode ser responsavel pela diferenca entre as larguras dos picos observados e simulados.
Apenas um meétodo com maior resolucdo, como, por exemplo, o Laplace DLTS que utiliza
algum tipo de regularizacdo, seria capaz de nos prover uma informacdo mais completa
sobre as contribuicdes responsaveis pelo espectro que obtivemos experimentalmente. No
entanto, o simples método de janelas de taxas de emissdo aqui empregado (que foi, afinal, o
unico método a que se teve acesso), ja é suficiente para caracterizar, pelo menos, as

principais contribuigdes observadas.
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0,010
0,009

0,008

0,007

0,006
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0,004 I
0,003 I
0,002 I
0,001 I

0,000

Figura 5.8 Espectros DLTS obtidos para casos hipotéticos. Em (a), esta ilustrado o caso da contribui¢ao
conjunta de dois niveis discretos com assinaturas parecidas para o mesmo pico. Em (b), o espectro
obtido a partir da densidade de estados apresentada em (c) (a sec¢éo de choque foi considerada
invariante) é comparado com o espectro obtido para um correspondente nivel discreto com
concentracdo igual a integral em energia desta densidade.

Vamos, entdo, analisar cada pico separadamente, iniciando por Pnl. A assinatura

de Pnl é bastante préxima daquela correspondente ao nivel EL2. De fato, a comparacao

entre o espectro simulado para este nivel e os dados experimentais sugere que este
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realmente seja o defeito EL2. Atualmente, h& dois modelos microscopicos sugeridos para

este nivel: o primeiro relaciona EL2 a um defeito de rede intrinseco e complexo, formado

T T T T T T T T T T T T
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(‘n L : -\\/ .: ..‘\ i
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\. ': "\
0002 |  -uf .
M'.' 3 \
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Figura 5.9 Comparagéo entre Pnl e EL2%2,

por um anti-sitio de As no lugar do Ga (Asgs) com um intersticial de As (As;j) mantido
como vizinho por interagdo Coulombianal®; o outro, por sua vez, indica que este nivel seja
relacionado ou a um anti-sitio Asg, isolado, ou a um par vacancia de Ga (Vg,) / intersticial
de As (As)!™.

Ja para o pico Pn2, ha dois niveis com caracteristicas similares: sua assinatura é
bastante semelhante aquelas obtidas tanto para o nivel E?? quanto para o nivel P34, O
chamado nivel E é observado em amostras de AsGa crescidas por MOCVD. Olhando a

Figura 5.4 (a), nota-se que 0 pico Pn2 existe antes mesmo da implantagdo, o que torna
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ainda mais provavel a participagdo de E em sua constituicdo. O outro nivel, P3, foi
originalmente medido para amostras irradiadas com elétrons de 1 MeV?®J mas sua
presenca em amostras implantadas com prétons também j& foi constatadal®?. Note-se, na
Figura 5.10, que estes dois defeitos tém temperatura de pico semelhante a de Pn2, e seus

espectros praticamente coincidem.

1]
a = P3

£ . [16]
0,014 |- . R E . . .
MR ~ Dados experimentais
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Figura 5.10 Comparacéo entre Pn2, P3(¥ e EI??,

A assinatura encontrada na literatura mais parecida com a de Pn3, por sua vez, é a
do nivel E4®Y que também foi originalmente encontrado em amostras irradiadas com
elétrons. Como foi visto no capitulo 2, este nivel é atribuido ao defeito Asgs + Vasl'®. Ha
uma grande discrepancia entre as assinaturas encontradas para este nivel na
literatura®*-* como fica evidente na Figura 5.11. Note-se também que o pico Pn3 é bem

mais largo que os picos caracterizados como E4. Isto mostra que Pn3 deve ter outras
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contribuic6es ou ndo corresponder a um nivel discreto. No entanto, como E4 € sempre Vvisto
em amostras implantadas com protons®34, acredita-se que esta realmente seja uma das

principais (se ndo a principal) contribui¢des para Pn3.
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Figura 5.11 Comparagéo entre Pn3 e os niveis E4 previamente observados #2*lem amostras implantadas
com pratons.

O pequeno pico Pn4, que aparece para temperaturas em torno de 170K, apresenta
uma assinatura semelhante & do nivel P1%* observado para amostras irradiadas com elétrons
(ver Figura 5.12), e deve corresponder a um defeito complexo, uma vez que sua concentracdo

aumenta com o recozimento dos demais picos.
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Figura 5.12 Comparac&o entre Pn4 apds recozimento de 400°C e P14,

Quanto ao pico de centros de captura de majoritarios observado nas amostras tipo-
n que aparece na temperatura mais baixa, Pn5, verifica-se que sua assinatura corresponde
aquela obtida para o nivel E3??, originalmente encontrado em amostras de GaAs irradiadas
com elétrons e atribuido a um defeito simples: um par de Frenkel de As (Vas + As;). No
entanto, este pico também foi previamente observado em amostras implantadas com
fonst?, e averiguou-se que havia duas contribuicdes distintas para 0 mesmo (ou seja, ele
era formado por dois picos sobrepostos): a primeira correspondia, realmente, a E3, mas a
segunda, que pOde ser separada da primeira por variacdes no campo elétrico (afinal, como
foi visto, o campo elétrico da regido de deplecdo, se nao for suficientemente pequeno, pode
mudar o valor da taxa de emissdo de um nivel, e diferentes niveis podem ter diferentes

variacfes em suas taxas para a mesma mudanca no campo), foi atribuida a um defeito
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complexo. Note-se, na Figura 5.13, que o pico correspondente a E3 é realmente bem menos

largo que Pn5, indicando a presenca de outras contribuigdes.
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Figura 5.13 Comparacdo entre Pn5 e E3/!,

Vale ressaltar que a faixa de temperaturas utilizada neste experimento, limitada a
valores superiores a 77K, é insuficiente para mostrar os niveis E1 e E2. Estes defeitos
foram observados tanto em amostras de GaAs irradiadas com elétrons *? como em
amostras implantadas com fons B2 e, acredita-se, correspondem também a pares de Frenkel
de As. Novamente, é importante frisar que, em relagdo ao caso da irradiacdo com elétrons,
a implantacdo com prétons pode gerar uma diversidade bem maior de defeitos. Defeitos
mais complexos, cuja introducdo ndo era significativa no caso da irradiacdo com elétrons,

tém probabilidade maior de serem formados neste caso. Por isso, como ja foi dito, é
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bastante provavel que alguns dos picos observados sejam formados por mais de uma
contribuicdo (isto é, sejam, na verdade, varios picos superpostos que simplesmente nédo
podem ser separados usando técnicas como o DLTS de janelas de taxas de emissdo) ou
tenham uma densidade de estados com largura ndo desprezivel.

A partir dos espectros de centros de captura de majoritarios medidos para as
amostras tipo-p (Figura 5.1 (b)), obtivemos os plots de Arrhenius representados na Figura
5.14. Vale salientar que, a0 menos do que é de nosso conhecimento, estes foram o0s
primeiros espectros DLTS de GaAs tipo-p implantado com prétons a serem publicados ).
Usando os dados desta ultima figura, calcula-se as assinaturas dos picos observados. Estes
dados estéo representados na Tabela 5.4.

Uma vez obtidas as assinaturas para cada pico, a exemplo do que foi feito no caso
das amostras tipo-n, obteve-se 0 espectro DLTS simulado a partir destes valores. A Figura
5.15 ilustra este resultado. Note-se que o pico Pp2 ndo aparece na simulagdo. Isso ocorre
porgue sua assinatura € muito dificil de ser obtida (as medidas de seu maximo sdo muito
imprecisas). Mesmo usando o método de fitting descrito acima, ndo conseguimos obter
valores confiaveis para sua assinatura e resolvemos desprezar este pico (a0 menos no que
diz respeito a caracterizacdo via determinacdo da assinatura). Também é facil perceber que
0s picos Pp3 e Ppl simulados sdo bem menos largos que os obtidos experimentalmente.
Como ja foi discutido acima, isto € um indicativo de que estes picos possam ter mais de
uma contribui¢do ou sejam devidos a uma distribuigdo de taxas de emissdo, ao invés de um

valor definido.
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5
1000/T (K™)

Figura 5.14 Plot de Arrhenius comparando os dados obtidos para os centros de captura de majoritarios
em amostras de GaAs tipo-p, simbolos, com alguns niveis previamente observados na literatura, linhas.

Tabela 5.4 Assinaturas obtidas para os niveis de majoritarios observados nas amostras de GaAs tipo-p.

Pico Epa (eV) cpa(cmz) Defeito Referéncia
Pp1l 0.64 3x10™ ? -

Pp3 0.42 1x10™ HB4,H2 [22],[38]
Pp4 0.29 2x10™ H1 [21]

A assinatura do pico Ppl ndo se assemelha a nenhuma das assinaturas de niveis
(centros de captura de majoritarios em amostras de GaAs tipo-p) que encontramos na

literatura. Acreditamos que esta seja a primeira vez que este nivel foi observado. Sua
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energia aparente foi estimada em 0,64 eV (a partir da banda de valéncia), e sua seccdo de

choque aparente em 3x10™ cm?
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Figura 5.15 Simulag&o do espectro DLTS para a janela de taxas de emissdo em torno de 0.98 s™* obtido
a partir das assinaturas calculadas para a amostra “as implanted”.

O pico Pp3 tem assinatura comparavel as assinaturas de dois niveis distintos,
observados previamente na literatura: HB4, que é observado em camadas epitaxiais %%
(note que Pp3 ja era observado antes da implantacéo), e H2, medido em amostras irradiadas
com elétrons ¥ (acredita-se que este nivel corresponda a um defeito complexo). Estes
defeitos estdo representados na Figura 5.16.

O nivel previamente observado cuja assinatura mais se assemelha a obtida para
Pp4 é o H1 (Figura 5.17). Este defeito foi originalmente medido®! em amostras irradiadas

[21]

com elétrons, e acredita-se'“™ que ele esteja relacionado a um par de Frenkel de As.
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Assim como ndo se conseguiu observar os picos E1 e E2 no caso das amostras
tipo-n, também ndo se teve como saber se HO®!, originalmente observado para amostras
irradiadas com elétrons, estava ou ndo presente em nossas amostras devido a limitacdo em

temperatura do experimento.
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Figura 5.18 Estabilidade térmica dos centros de captura de majoritarios medidos em GaAs tipo-n (a) e
tipo-p (b). Cada ciclo de recozimento em RTA teve 1 min de duracéo e foi realizado sob uma atmosfera
de Ar.
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A Figura 5.18 mostra a variacdo da concentracdo dos picos obtidos para as
amostras tipo-n (a) e tipo-p (b) com a temperatura de recozimento.

O primeiro fato notdvel representado nesta figura é a similaridade entre o0s
comportamentos de recozimentos dos picos Pn3 e Pn5. Sabe-sel® que os niveis E3 e E4
recozem de maneira semelhante (no chamado estagio I11: 200-250°C). Mas esta semelhanca
quase que ponto a ponto em 5.18 sugere que o outro defeito constituinte de Pn5 (vamos
chamé-lo de E3’) tenha a mesma estrutura de E4. De fato, o trabalho [30], que atribuiu o
defeito Asga + Vas a E4, também prevé um segundo estado de carga para este defeito (E4
corresponderia a transicdo +/++) com energia de ionizacdo menor ou igual a de E3 (nivel
este que corresponderia a transicao 0/+).

Vamos analisar com um pouco mais de detalhe a suposicdo feita acima. Se E3’
realmente corresponder ao estado de carga 0/+ do defeito Asga + Vas, SuUa concentragdo
deve ser a mesma de E4. Mais do que isso, 0s processos de emissdo destes dois niveis
deverdo estar relacionados. Supondo que, logo ap6s o pulso, todos os niveis estardo cheios
(ou seja, com o elétron) na regido de interesse (a regido de deplecédo entre Xp - A € Xg - A),
teremos o defeito no estado de carga 0. Mas o nivel E4 corresponde a transicdo +/++.
Assim, vamos considerar que somente aqueles defeitos que estiverem no estado de carga +
poderdo apresentar a emissao associada a este Gltimo nivel. No entanto, para estar no estado
de carga +, estes defeitos tém que passar pela transicdo correspondente a E3’ (0/+). Isto
mostra que a concentracdo ngs4 de centros E4 cheios ira variar no tempo de maneira
dependente da concentracao ns- de niveis E3’ cheios. Colocando de forma matematica:

dng,

dt = CezNggy = Negz = Nte_emt (5-10)
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dn
—E = _enE4(Nt —Ngg — (Nt - ntE4)) = _enE4(ntE4 - ntE3') =

dt
et
=—€ueqa(Nes — N &™) (5.11)
(SR - € _
S Ng, =—EE N e et 4 BN gt
nE3 ~ Cnes €oes ~ Cres

Isto mostra que o espectro DLTS observado quando dois niveis correspondem a
transicOes de estados de carga do mesmo defeito pode diferir daquele que se obteria se 0s
niveis fossem independentes. No entanto, para o caso de E3’ e E4, as temperaturas em que
estes picos sdo observados sdo suficientemente diferentes, de forma que, na “regido” onde

E4 aparece, enez' € muito grande, e a expressao (5.11) simplesmente retoma o resultado que

seria obtido para niveis independentes: n., = N,e . Para demonstrar a relagdo entre a

altura dos correspondentes picos, a Figura 5.19 apresenta uma simulacdo de E4 e E3’
empregando para E3’ a mesma assinatura de E3 e considerando que N; corresponda a
concentracdo estimada para o pico Pn3. A diferenca entre estas alturas se deve

exclusivamente a variacdo de A de um caso para 0 outro.
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Figura 5.19 Simulacéo de E3’ e E4 para comparar a altura de seus respectivos picos. A assinatura de
E3’ foi considerada igual a de E3, e o valor de N; adotado foi a concentracao estimada para Pn3.
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Outro comportamento que chama a atencdo é o observado para Pn2 e Pn4 (com
assinaturas parecidas com as de P3 / E e P1 respectivamente). A concentracdo destes dois
picos aumenta com recozimentos de 300 a 400-450°C. Isto estd de acordo com o0s
resultados apresentados por Pons, Mircea e Bourgoin®? para P1, mas ndo para P3. De
qualquer forma, é provavel que Pn2 possua mais de uma contribuicdo. Como vimos, sua
assinatura é semelhante tanto a de P3 quanto a de E. Além disso, esta assinatura varia
consideravelmente com a temperatura de recozimento como representado na Figura 5.20. O
aumento da concentracdo deste pico com a temperatura de recozimento revela que sua
principal contribuicdo a estas temperaturas deve corresponder a um defeito complexo e
diferente de P3.

A concentracdo de Pnl (EL2) é praticamente inalterada para as temperaturas de

recozimento adotadas.

3 31 32 33 34 35 36

1000/T (K™)

Figura 5.20 Comparagcdo das assinaturas obtidas para Pn2 apos diferentes temperaturas de
recozimento.
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Para os picos obtidos nas amostras tipo-p, a Unica variacdo consideravel é

observada para Pp3 (H2 + HB4) que tem sua concentracdo reduzida em praticamente

quatro vezes apds o recozimento a 300°C. O comportamento observado para o pico Pp4

indica que ele ndo é formado exclusivamente por H1, uma vez que este Ultimo apresenta

forte recozimento para temperaturas em torno de 220-250°C .

A Figura 5.21 apresenta a variagdo da concentracéo total de centros de captura de

majoritarios tanto para as amostras tipo-n quanto para as tipo-p. Vale notar que,

especialmente para o que é observado no caso tipo-n, a principal regido de recozimento

corresponde a temperaturas entre 200 e 300°C (o chamado estagio Ill). Esta regido de

temperaturas coincide com a estabilidade térmica da isolagdo por implantacdo tanto de

amostras de GaAs tipo-n ! quanto tipo-p (ver Figura 4.5 e o capitulo 2) para doses abaixo
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Figura 5.21 Soma das concentragdes de todos os centros de captura de majoritarios observados em
GaAs tipo-p ou tipo-n implantado com prétons e sua variacdo com as etapas de recozimento.
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da dose de limiar Dy. Isto é um indicativo de que pelo menos alguns dos niveis que
observamos possam ser os responsaveis pela isolagio. E importante salientar que o sistema
DLTS, ao qual se teve acesso, mantinha a tensdo reversa constante, e ndo a capacitancia.
Como vimos no capitulo 3, isto implica uma maior sensibilidade, mas também obriga a se
ter Ny << Ngop. Por isso, a dose de implantagéo utilizada, 1x10™ cm, teve que ser bem
menor que a dose de limiar, e, conseqlientemente, apenas pode-se observar 0 comeco da

formag&o dos picos que realmente serdo os responsaveis pela isolagéo neste caso.

5.4 Conclusao

Medidas DLTS de centros de captura de majoritarios foram realizadas em
amostras de GaAs tipo-n e tipo-p implantadas com protons de 600keV. Os resultados
mostraram que grande parte dos defeitos observados em GaAs irradiado com elétrons
também é observada neste caso. Além destes ultimos, defeitos mais complexos também
foram medidos (pelo menos quatro dos picos observados no caso do material tipo-n e trés
para tipo-p ndo correspondem a defeitos simples). Uma parte significativa dos picos
observados em GaAs tipo-n esta relacionada a anti-sitios isolados ou a complexos que 0s
envolvem. Em material tipo-p, observamos um nivel novo com energia ~0,64 eV. O
comportamento de recozimento dos picos observados para diferentes temperaturas foi
apresentado, e a comparacao deste comportamento com a estabilidade térmica da isolacdo
por implantacdo medida anteriormente sugere que um defeito, o qual, acredita-se, esteja
relacionado a um anti-sitio de As no lugar do Ga, possa desempenhar um papel

significativo neste processo.
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CAPITULO 6. DISCUSSAO E PERSPECTIVAS FUTURAS

Nesta seccdo, iremos recapitular os principais resultados apresentados nos
capitulos anteriores, correlacionando-os com dados obtidos anteriormente por terceiros,
numa tentativa de averiguar até que ponto estes resultados podem nos ajudar a descrever o
processo de isolacdo por irradiacdo em GaAs de uma maneira mais geral, ndo limitada as
condicGes especificas em que nossos experimentos foram realizados.

Para comecar, no entanto, € necessario salientar mais uma vez a discussdo
apresentada no capitulo 3: centros de captura versus armadilhas. O uso da expressao centro
de captura foi aqui reservado para descrever o comportamento dinamico de um nivel. Por
exemplo, um centro de captura de majoritarios em GaAs tipo-n significa um nivel que, por
ter sua energia (em relacdo a banda de conducgdo, por exemplo) menor que a energia de

Fermi e maior que E; (onde E; foi definidko no capitulo 3 como

<V, >
Elei+k_T|n(P—apgl
2 <v,>0,0,

) ), comunica-se quase que exclusivamente com a banda de
conducdo. Da mesma forma, um centro de captura de majoritarios em material tipo-p se
comunica predominantemente com a banda de valéncia. Ja uma armadilha significa um
defeito que efetivamente aprisione um tipo de portador para uma certa configuracdo de
niveis no interior da banda proibida e uma dada temperatura. Por exemplo, em um
semicondutor tipo-n onde a distribuicdo dos defeitos é tal que o nivel de Fermi situa-se
proximo da banda de conducgdo, um nivel que corresponda a uma transicdo do tipo 0/- e

tenha uma energia suficientemente menor que E; ira efetivamente aprisionar um portador

livre (pode-se pensar que ele “puxard” o nivel de Fermi um pouco para baixo, diminuindo a

- 164 -



concentracdo n de elétrons livres). Note-se que h& casos em que um centro de captura de
majoritarios em material tipo-n (que também é chamado centro de captura de elétrons) atua
como uma armadilha de elétrons. Mas também ha situacdes em que isto ndo é verdade;
inclusive, este nivel pode até portar-se como uma armadilha de lacunas dependendo da
distribuicdo dos demais defeitos. Esta idéia precisa ser um pouco melhor ilustrada: vamos
pegar, como exemplo, o nivel correspondente ao pico Pn5 (como vimos, é bem possivel
que este pico tenha mais de uma contribuicdo, mas, neste exemplo, vamos imaginar que ele
se deva a apenas um nivel discreto) com energia, medida a partir da banda de conducao,
igual & energia aparente calculada no capitulo anterior, 0.3 eV. Imaginemos dois casos
hipotéticos para a transicéo de estado de carga a qual este nivel corresponde: 0/+ e -/0. Seja,
entdo, uma amostra de GaAs tipo-n dopada com uma concentracdo Ng = 1x10*" cm™ de
doadores cujos niveis localizam-se a 0.05eV da banda de conducdo: ndo acrescentando Pn5,
teremos n ~ 6,3x10'® cm™; se introduzirmos uma concentragdo N; = 5x10™® cm™ deste nivel
para a transicéo -/0, teremos n ~ 2,9x10™ cm™, mostrando que, neste caso, ele realmente
sera uma armadilha de elétrons. Agora, se mudarmos a transi¢do para 0/+, a concentracao
de elétrons praticamente néo é alterada do valor inicial (n ~ 6,3x10 cm™).

J4 na situacdo de GaAs tipo-p (Na = 1x10*" cm™, com energia de 0.05 eV a partir
da banda de valéncia), teremos: para N; = 0, p ~ 9,7x10"® cm™®; para N; (0/+) = 5x10* cm™®,
p ~ 4,83x10*° cm™ (mostrando que o nivel agora se comporta como uma armadilha de
lacunas); e para N; (-/0) = 5x10'® cm™, p = 9,7x10% cm.

Este exemplo esta representado na Figura 6.1.
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Vale mencionar que, em todos os casos apresentados acima, o nivel Pn5 mantém

sua caracteristica dindmica, atuando como um centro de captura de elétrons (se comunica

basicamente apenas com a banda de conducéo).

(a) (b) (c)
Ec Ec Ec
————— E ———FE ———F,
> d > d B ) d
0 E; + E,
-3
: d = 6,275E16
n=6,275E16 cm’ n=2,9E16 cm” B -E, =136V
E¢-E,=1,36 eV Eg-Ey=134 ¢V f
Ey Ey Ey
(d) (e) ®
Ec Ee Ec
) 0
E
. t
p = 9,66E16 cm® 0 "
E.-E,= 0,136 eV :
Skt p = 9,66E16 cm’ P = 4,83E16 cm®
Eg-E,= 0,136 eV Eg-E,=0,154¢V
Ef Ef Ef
Ea E, Eq
Ey Ey E,

Figura 6.1 Exemplificagdo da diferen¢a aqui adotada entre os termos centro de captura e armadilha.
Em (b),(c),(e) e (f), o nivel com energia E; € um centro de captura de elétrons. Para as condicfes
representadas em (b), este nivel é também uma armadilha de elétrons e, para as condic¢6es em (f), uma

armadilha de lacunas.

Esta notacdo (centros de captura / armadilhas) foi adotada para este texto, mas ndo

hd uma notacdo clara definida na literatura. De fato, as vezes no mesmo trabalho,

encontramos 0 uso da palavra “armadilha” (ou, em inglés, trap) para ambos os sentidos

(alguns textos, por isso, chegam, as vezes, a parecer contraditérios). Assim sendo,

esclarecer bem a diferenca entre estas duas defini¢fes é de grande relevancia.
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Feito este primeiro breve comentario, podemos, entdo, comecar a analisar as
caracteristicas do processo de isolagdo por implantacdo em GaAs, numa tentativa de unir os
dados obtidos aqui com outros dados experimentais e obter uma descrigdo um pouco mais
realistica deste processo. Antes de mais nada, no entanto, vale salientar que o principal
metodo direto de identificacdo de defeitos em semicondutores, o EPR (“Electron

[11 ngo é tio sensivel em GaAs?? como o é em outros

Paramagnetic Resonance”)
semicondutores (0 Si, por exemplo). Assim, a maioria dos dados experimentais obtidos
para este primeiro semicondutor € fornecida por medidas que ndo identificam diretamente
os defeitos (como o DLTS). Este fato faz com que boa parte dos modelos encontrados para
os defeitos neste material ainda necessite de mais comprovacgdes, tanto tedricas quanto
experimentais. Assim, o que ha de fato é uma colecdo de evidéncias experimentais que
permitem algumas especulagdes quanto a estrutura dos defeitos e quanto a sua associacdo
com fendmenos tais como a isolag¢do por implantacéo.

Tendo isto em vista (que, no que diz respeito a estrutura de alguns dos defeitos
observados experimentalmente, ndo poderemos fazer uma associacdo direta), vamos partir

da estrutura de niveis atualmente aceital®®*® para os anti-sitios (como o representado na

Figura 6.2 e na tabela 6.1).

Tabela 6.1 . Descricdo dos niveis atribuidos a anti-sitios.

Defeito Nivel Referéncia
ASga tVas (+ / 0) >Ec-0,35 [30]
ASga tVas (++ / +) Ec-0,74 [30]
EL2 Ec-0,82 [22]
Gaps (-/--) Ev + 0,23 [33,34]
Gaps (0/-) Ev + 0,077 [33,34]
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Asgy+V, +0?
Asg, +V, ++H+ (E4)
EL2?
Gapg -/--
GaAs 0/-

E,

Figura 6.2 Niveis que, acredita-se?®*®, estdo associados a anti-sitios. Ha dois modelos propostos para
EL2: Asga + As; ¥ e Asg, isolado ou Vg, + As; 'Y, O nivel da transicéo +/0 do defeito Asg, + Vas é
estimado como E; - E; < 0,35 eV. Como vimos, ha evidéncias de que este nivel esteja bem préximo de
E3 (a 0,3 eV a partir da banda de conducéo).

Estes defeitos sdo considerados o0s principais responsaveis pela isolacdo na
referéncia [37] pela invariancia da dose de limiar para implantacGes a temperatura ambiente
e a 100°C. Para averiguar esta suposicdo, vamos simular o comportamento das curvas Rs X
Dose para estes niveis (exceto 0 EL2) supondo uma taxa de introducdo linear de 1000 cm™
para ambos os anti-sitios. O esquema da simulacdo estd descrito no apéndice B, e 0s

resultados estéo apresentados na Figura 6.3.
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Figura 6.3 Simulacéo da curva Rs versus dose de implantacdo supondo uma taxa de introducéo linear
de 1000 cm™ para os niveis descritos na tabela 6.1 (exceto EL2). A dopagem utilizada tanto para o caso
tipo-p quanto tipo-n foi de 1x10%* cm.

Note-se que este comportamento é bastante diferente do observado
experimentalmente (mesmo considerando o fato que utilizamos uma taxa de introducéo
arbitraria, a diferenca entre os comportamentos observados para tipo-p e tipo-n indica uma
discrepancia com relacéo ao que foi observado experimentalmente B7).

Isto mostra que, se a distribuicdo de equilibrio de Fermi-Dirac puder ser usada, se
houver conservacdo local de carga e o panorama adotado para os niveis dos anti-sitios
estiver correto, a interpretacdo adotada anteriormente” de que os responsaveis pela
isolacdo seriam o0s anti-sitios estava um pouco equivocada. Através dos espectros DLTS
apresentados no capitulo 5, pode-se inferir que o anti-sitio Asg, deva participar sim do

processo de isolacdo. Da mesma forma, o nivel HO (que ndo observamos pela restricdo em

- 169 -



temperatura, mas que provavelmente apareca também em amostras implantadas com
prétons, lembrando que ele foi inicialmente medido em amostras irradiadas com elétrons)
j& foi atribuido na literatura® ao Gaas, mostrando que este Gltimo anti-sitio também pode
desempenhar um papel na isolagdo. No entanto, outros niveis também foram observados
(isso sem contar com E1 e E2 que ndo foram observados aqui pela restricdo em
temperatura, mas ja foram identificados em amostras implantadas com prétons™) e devem
contribuir para este processo.

Antes de prosseguirmos, um pequeno comentario quanto as condi¢Ges do
experimento apresentado no capitulo 5 deve ser feito. Empregamos a medida DLTS com
transientes de capacitancia, o que nos deu maior sensibilidade, mas limitou a dose de
implantacdo adotada. Se uséssemos transientes de tenséo a capacitancia constante, a dose
poderia ser um pouco mais elevada, mas, de qualquer forma, ndo muito. Isto acontece
porque, & medida que a concentracdo de defeitos vai se aproximando da concentracdo de
dopantes, o nivel de Fermi vai mudando também. Como, pensando no caso de centros de
captura de majoritarios em GaAs tipo-n, medimos apenas aqueles niveis com Es > E; > E;,
para doses comparaveis com a dose de limiar, mesmo adotando transientes de tensdo, ndo
seriamos capazes de observar boa parte dos defeitos formados.

Um outro aspecto também merece ser salientado aqui: embora a dose adotada
tenha sido bem menor que a dose de limiar para 0 nosso caso (usando a formula empirica
descrita em [37] juntamente com dados obtidos através de uma simulagdo [14] para
implantacio de H* a 600keV, estima-se uma dose de limiar em torno de 4-9x10" cm™ para
as amostras tipo-n e 2-6x10*® cm™ para tipo-p), para uma concentracio menor de dopantes,
esta primeira dose pode corresponder & dose de limiar. Sabe-se™™ que a concentragéo de

dopantes altera a taxa de introducéo dos defeitos formados pela implantacdo com protons
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em GaAs. No entanto, de forma qualitativa, é de se esperar que a mesma estrutura de
defeitos seja formada para uma implantacdo semelhante em amostras com diferentes
concentragOes de dopantes. Isso indica que os defeitos observados no capitulo 5 devem ser
0s responsaveis pela isolacdo ao menos de amostras mais fracamente dopadas. Vamos,
entdo, fazer algumas suposi¢cOes que nos permitam utilizar os dados obtidos e simular os
comportamentos das curvas Rs versus dose: usaremos taxas de introdugdo fixas e em
acordo com as concentragdes medidas; usaremos transicdes encontradas na literatural®?
para os picos Pnl (+/0), Pn3 (++/+) e Pn5 (+/0); quanto aos niveis cujas transi¢cfes ndo sdo
conhecidas, adotaremos as transi¢des +/0 para Pn2 e Pn4 e 0/- para Ppl, Pp3 e Pp4. A
Figura 6.4 mostra esta simulacdo utilizando apenas os picos medidos no capitulo 5 (com

excecdo de Pn2 cuja energia ndo foi determinada).
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Figura 6.4 Simulacéo da evolucéo da resisténcia de folha com a dose de implantacgéo de proétons de
600keV considerando os picos observados no capitulo 5 (a concentragéo de dopantes utilizada foi 1x10
-3
cm™).
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Estes dados ainda ndo sdo suficientes para descrever o comportamento observado
em [37], o qual indicava a mesma dose de limiar para amostras tipo-p e tipo-n com
semelhantes concentracOes de portadores. Note-se que a dose de limiar nestes dois casos
(com concentracdo de dopantes de 1x10* cm™ e implantacdo de prétons de 600keV) é
estimada em 2-6x10** cm™. Ou seja, a descricdo que adotamos (usando apenas 0s picos
observados, atribuindo a eles as transi¢des relatadas acima e assumindo que a distribuicdo
de Fermi-Dirac de equilibrio pode ser usada e ha conservacao local de carga) deve ser de
alguma forma modificada para reproduzir, a0 menos qualitativamente, o0 comportamento
medido. Trabalhos anteriorest®****!, medindo DLTS em amostras de GaAs tipo-n implantada
com prétons, apontaram a presenca dos niveis E1 e E2 (eles ndo foram vistos no nosso
experimento devido a limitacdo em temperatura do mesmo). Estes niveis séo atribuidos a
Vas?? suas energias aparentes (em relacdo a banda de conducgdo) sdo 0.045eV (E1) e
0.14eV (E2), e medidas de aniquilagdo de pésitronst®! revelaram que eles correspondem as
transicdes 0/- (E1) e +/0 (E2). A concentragdo destes niveis pode ser estimada, pelos dados
apresentados na referéncia [15], em duas vezes a concentracdo de Pn5. Outro nivel que
provavelmente apareca para baixas temperaturas (desta vez, porém, no espectro de centros
de captura de majoritarios em GaAs tipo-p implantado com prétons) € o chamado HO, um
nivel medido em amostras irradiadas com elétrons. Este nivel ja foi tentativamente
associado ao anti-sitio Gaas™>> (transicdo 0/-) e sua energia aparente, a partir da banda de
valéncia, é 0.06 eV. Para estimar sua concentra¢do, vamos supor que este modelo de anti-
sitio esteja correto e que a mesma concentragdo de Gaas e Asg, Seja formada. Se cada Asga
introduzir o nivel E4 ou o nivel EL2, entdo poderemos assumir que a taxa de introducdo de

HO seja a soma das taxas de introducdo destes dois outros niveis. Acrescentando estes trés
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novos niveis ao modelo sugerido acima, obtemos a curva Rs x Dose representada na

Figura 6.5.
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Figura 6.5. Simulacao da variacédo da resisténcia de folha medida com a dose de implantagédo de proétons
de 600 keV incluindo HO, E1 e E2 aos niveis medidos no capitulo 5.

Este comportamento j& é qualitativamente mais parecido com o medido
experimentalmente, indicando que a estrutura de defeitos adotada para obté-lo é mais
completa que a simples descri¢do usando anti-sitios.

E importante deixar claro que, para se chegar a esta figura, uma quantidade bem
grande de informagdes teve que ser estimada (assumimos que varios modelos apresentados
na literatura estivessem certos, atribuimos transicbes convencionais aos niveis cujas
transicoes ndo foram estimadas em nenhum modelo, aproximamos as taxas de introdugéao
dos niveis como independentes da dose de implantagdo ou da concentracdo de dopantes,

etc...). Mesmo assim conseguimos obter resultados qualitativamente parecidos com o que é
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observado experimentalmente. Isto nos permite especular que 0s niveis descritos aqui
desempenhem um papel importante na isolacao.

No entanto, a quantidade atual de dados sobre este processo ndo é suficiente para
se obter algo além de especulacdo. Uma série sistematica de medidas DLTS para diferentes
doses de implantacdo de H* e diferentes concentracBes de dopantes é necesséaria para
obtermos informagdes mais confiaveis sobre estes defeitos e suas taxas de introdug&o.
Outros tipos mais sensiveis de DLTS devem ser adotados para separar contribuicdes
proximas e estimar mais precisamente a distribuicdo dos niveis na banda proibida. Os
valores obtidos para as energias aparentes devem ser corrigidos, utilizando-se medidas de
seccoes de choque para portadores livres. Outras medidas devem ser feitas em paralelo para
observar a distribuicdo dos niveis quando a concentracdo dos mesmos se torna comparavel
a concentracdo de dopantes (fotoluminescéncia, por exemplo) e para obter as transicdes
correspondentes a cada nivel (Hall com temperatura variavel pode ajudar, mas algum outro
tipo de medida ainda sera necessario). Ou seja, uma quantidade grande de trabalho
experimental e tedrico ainda é requerida para que se possa chegar a uma descricdo mais

precisa deste processo, a qual possa ser usada na otimizacao de todas as suas aplicacgdes.
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CAPITULO 7. CONCLUSOES

A isolagdo por implantagdo em GaAs ainda ndo é um tema completamente
compreendido, e o acimulo de resultados experimentais sobre o assunto é de vital
Importancia para possibilitar o desenvolvimento de modelos que possam descrevé-la de
maneira mais satisfatoria.

A reducdo da condutividade de camadas tipo-p deste semicondutor através do
referido processo foi estudada. Comparou-se a utilizagdo de dois distintos dopantes: o C
(que, acredita-se, é ativado quando ocupa, de forma substitutiva, uma posicdo na sub-rede
do As) e 0 Mg (que é ativado na sub-rede do Ga). Em ambos 0s casos, a mesma dose de
limiar para a isolacéo foi observada, revelando que o processo de isola¢do por implantagéo,
para este tipo de material, independe da sub-rede associada ao dopante. Diferentes
comportamentos de recozimento poés-irradiacdo, no entanto, foram constatados entre as
amostras com C e aquelas com Mg. Estas diferencas sdo um indicativo da formacao,
provavelmente durante o recozimento, de distintas estruturas de defeitos em cada situagéo.

Medidas DLTS foram realizadas para identificar os niveis introduzidos pela
implantacdo de prdtons de 600 keV em GaAs tipo-n e tipo-p. Uma parte consideravel dos
defeitos previamente observados para a irradiacdo com elétrons de 1MeV também foi
identificada neste caso. Além destes, outros defeitos mais complexos foram observados.
Um nivel desconhecido na literatura, com energia de ~0,64 eV a partir da banda de
valéncia, foi medido no espectro de centros de captura de majoritarios em material tipo-p.

O comportamento de recozimento dos picos introduzidos pela implantagdo revelou um
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estagio de recuperacdo de defeitos para temperaturas entre 250-300°C. O mais eminente
dos picos observados nos espectros de centros de captura de majoritarios em GaAs tipo-p
implantado com protons, ao qual designamos a sigla Pp3, apresenta forte recozimento para
temperaturas na faixa de 100 a 300°C. Este nivel pode estar associado ao recozimento
inverso medido a 150 e 200°C para a resisténcia de folha de amostras de GaAs tipo-p
implantadas até doses proximas, mas inferiores & de limiar (note-se que o fato de ser um
centro de captura de lacunas ndo impede este defeito de atuar como uma armadilha de
elétrons).

Simulagdes mostraram que uma descricdo atualmente aceita dos niveis
relacionados a anti-sitios, por si sO, é incapaz de reproduzir, mesmo que de modo
qualitativo, a variagdo, medida experimentalmente, da resisténcia de folha, R, de camadas
dopadas de GaAs com o acréscimo da dose de prétons implantada.

Uma grande quantidade de trabalho experimental e tedrico é ainda requerida para
a construcdo de um modelo que possa, de maneira adequada, descrever os principais

aspectos da isolacdo por implantacdo em GaAs.
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APENDICE,A: MEDIDA DE SECCAO DE CHOQUE DE
MAJORITARIOS PARA CENTROS DE CAPTURA DE
MAJORITARIOS

Como vimos no capitulo 3, a medida DLTS por si s6 ndo € capaz de nos prover
valores adequados de E. — E; (ou E; — Ey) que possam ser comparados com os obtidos por
outras técnicas. Isto ndo se deve simplesmente ao fato de que, por ser uma medida a
temperatura variavel, o valor extraido do plot de Arrhenius ndo corresponda diretamente a

E.-E = AG|T -, mas sim a AH (como foi mostrado no capitulo 3). Pode haver também

uma contribuicdo ao valor medido devida a variacdo da sec¢do de choque do defeito para o
devido portador com a temperatura. Como vimos, ha diferentes possiveis comportamentos
de onp(T), e uma medida paralela de sec¢éo de choque de portadores é necessaria para a
adequada obtencdo do valor E¢ — E; (ou E; — E,). O objetivo desta seccdo € ilustrar, mesmo
que de forma superficial, a obtencéo de o, para um dado valor de temperatura, para 0 caso
especifico da captura de majoritarios por centros de captura de majoritérios e utilizando um
aparato experimental completamente similar ao da medida DLTS.

Uma vez entendida a esséncia do DLTS, o método utilizado na medida de seccao
de choque de portadores que sera descrita é bastante simples. A idéia consiste basicamente
em se estabilizar a temperatura em um valor correspondente a um pico medido no espectro
DLTS (para medidas de janelas de taxas de emissdo), aplicar tensdo reversa e esperar
suficiente tempo para que todos os centros de captura de majoritarios dentro da zona de
deplecdo consigam emitir seus portadores majoritarios. Apds este tempo, teremos estes
niveis vazios dentro da zona de deple¢éo. Entdo, o que se faz é aplicar um pulso (de tensdo
0, por exemplo) com uma “largura” touso bem definida. ApoGs este pulso, mede-se
normalmente o transiente de capacitancia a tensdo reversa constante aplicada. Desta forma,
a amplitude do transiente medido nos proverd informacdo sobre a concentracdo destes
niveis que conseguiu capturar o portador no tempo tyuso, OU Seja, informagéo sobre a taxa
de captura para este portador no dado nivel. Desta informacéo, poderemos extrair o valor da
seccao de choque.

Vamos, entdo, rever este panorama com um pouco mais de detalhe. Inicialmente,
estabilizamos a temperatura no valor de um pico correspondente a um dado nivel presente
no espectro DLTS de janelas de taxas de emisséo. O fato de mantermos a temperatura neste
valor nos permite assumir que o transiente de emissdo que sera posteriormente observado
se devera basicamente a emissao daquele nivel (ou seja, podemos separar a contribuicdo
dos diferentes niveis pegando a temperatura correspondente a cada pico para uma dada
janela). Apos, tensdo reversa é aplicada, e espera-se tempo suficiente para que o nivel em
questdo emita os portadores. Entdo, aplica-se o pulso com tempo total ty,s. Durante este
pulso, alguns dos niveis capturardo portadores majoritarios, e a concentracdo de niveis
cheios n(touiso) podera ser calculada, levando em conta que este nivel comporta-se como um
centro de captura de majoritarios, a partir da equacdo diferencial 3.4 (adotaremos como
exemplo o caso de material tipo-n):
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dn,

E:(Cn+ep)(Nt_nt)_(en+Cp)nt (34)
dn
—>d—tt:cn(Nt -n)—e.n, (A1)
C ~(€n+Cn ) puiso
nt(tpulso) = Nt e -:C (1_e (et )t ) (AZ)

onde consideramos que, logo antes do pulso (t=0), n«(0)=0.

Agora, podemos considerar a fragdo F(tpuiso) dos niveis que ndo foram preenchidos
no pulso (em relacdo a concentracéo total de niveis preenchidos na situacdo de equilibrio):

N, () —n,(t n, (t
F(tpulso) = t(OO) t( pU|SO) = I—M = g (Enren)t (A3)
n, (=) N, ()
onde n, (o) = N, 0.
C, +e,

Como vimos no capitulo 3, o sinal DLTS maximo obtido para um dado pico e
para uma certa configuracdo de parametros em um sistema de janelas de taxas de emissao €
diretamente proporcional (dentro da usual aproximacédo de que cada pico corresponda a um
unico nivel discreto) ao AC medido no transiente (a variagdo entre C(0) e C(0)). Vamos
chamar a constante de proporcionalidade (que dependerd, é claro da funcdo peso e dos
demais parametros adotados) de Ryico, de forma que S, = R,,,AC . Assim como, de 3.77,

AC, 1[x?-xZ|N, Co :
temos Co) 2 2t —L para 0 caso em que todos os niveis estdo cheios no comego
o0 X4 d

do transiente de emissdo, para 0 caso em que nem todos eles estejam (apenas N(tpuiso)
estardo), pode-se chegar a:

ACO E{Xf - X§ } n (tpulso) (A 4)

Co) 2| x2 N,

Usando esta Ultima relagdo e a relacdo linear obtida para Spico, € facil mostrar que:

S, (t
F (tpulso) — 1_ plco( pulso) (A5)
Spico (OO)
onde Spico(t) representa o valor do sinal DLTS obtido para a temperatura do pico
em questdo quando o pulso de preenchimento dos niveis tem tempo total “t”.

Assim, como o valor da taxa de emissdo para o nivel em questdo corresponde a
janela utilizada, medindo-se F(tpuso) para diferentes tyuso podemos extrair o valor de cp.
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Uma vez estimado este valor, a seccdo de choque para captura de elétrons deste nivel para
esta temperatura pode ser facilmente calculada através da relacdo 3.2 (c, = onh <Vy>).

Diversas aproximagdes foram feitas na descricdo acima: N; << n (para que
possamos considerar n constante em 3.4), consideramos a aproximacdo de deplecédo
(desconsideramos efeitos, por exemplo, da cauda na distribuicdo de elétrons proxima a Xo
quando o pulso ¢ aplicado), apenas o caso de captura de majoritarios por centros de captura
de majoritarios foi levado em conta, etc... Enfim, o objetivo deste apéndice € meramente
passar ao leitor uma nog¢do de como funciona uma medida de seccdo de choque de
portadores. Uma discussdo bem mais ampla pode ser encontrada na referéncia [43].

Para a correta obtencdo dos valores de E; — E; em um sistema de janelas de taxas
de emissdo, precisamos calcular a secgdo de choque de captura de elétrons para cada pico
em uma dada janela de taxas de emissdo. Com os pares (e, = 1/t , ©,) Obtidos para cada
pico (e a temperatura correspondente a cada pico), basta usar a relacdo abaixo para achar o

adequado valor de AG(T):

_AG(T)

e,(T)=0,(T)y, T’ ¥ (A.6)
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APENDICE B. CALCULO DO NIVEL DE FERMI E
ESTIMATIVA DA RESISTENCIA DE FOLHA DE AMOSTRAS
DE GAAS COM NIVEIS PROFUNDOS

O objetivo deste apéndice é apresentar de forma concisa os calculos empregados
nos capitulos 4 e 6 para obter pardmetros como a concentracdo de portadores livres, a
concentracdo de defeitos ionizados e a resisténcia de folha de amostras de GaAs
(evidentemente, um célculo completamente analogo pode ser feito para outros
semicondutores) com diversos niveis introduzidos em sua banda proibida.

Para iniciar este célculo, vamos considerar inicialmente a determinacdo da
concentracdo de portadores livres (ilustraremos apenas o caso com elétrons, mas o0 caso
com lacunas é completamente analogo) de um semicondutor:

n :ZTD(E')f(E',Ef)dE' (B.1)

Onde usaremos para f(E,Es) a distribuicdo de equilibrio de Fermi-Dirac. Supondo
que a banda de conducao seja parabdlica e isotrépica, teremos [

D(E)=—( j JE-E.; E>E (B.2)

Imaginando o caso ndo degenerado (Ef < E¢), poderemos aproximar f(E,Es) por

e X . Assim, chega-se a:

( jyzj\/ﬁe S dE'_iz(h ] ’ EkTEfTFe T gE" (B.3)
o

O valor desta dltima integral ¢ kT)*?, de forma que:

12 E,-E¢ 7EC—Ef
_4(2721;;] ij 97 KT EZNCe kT (B4)

onde N € chamado a densidade efetiva de estados na banda de conducao.

No caso do GaAs, no entanto, ha um problema: a banda de conducdo com vale
mais “proximo” da valéncia (I's) ndo é parabolica. Assim, para poder-se continuar usando a
relacdo (B.4), utiliza-se um valor ajustado para N 2

N.'=N_(1+173x10*T +38x107°T? +4,36x10™T?) (B.5)

[C.1] KITTEL, C. Introduction to solid state physics. 7 ed. New York: John Wiley, 1996.

[C.2] BLAKEMORE,J.S. Semiconducting and other major properties of gallium-arsenide. Journal of
Applied Physics, New York, v. 53, n. 10, p. R123-R181, Oct. 1982.
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A temperatura ambiente e usando m" = 0,063 m“¥ chega-se a
NC'=4,19><10”cm‘3.

Da mesma forma:
_Ef—EV {Zmn*k_l_ j3/2

p:ZNVe kT ,NVZZT

Uma vez estimada as concentracGes de portadores livres, precisamos agora avaliar
0 estado de carga em que os defeitos presentes no material (que introduzem os niveis
referidos acima) vdo se encontrar. Para fazé-lo, vamos considerar niveis discretos e
imaginar um caso geral para um nivel com energia E; e concentracdo N; que corresponda a
transicdo do estado de carga A (mais positivo) para o estado de carga B (mais negativo) de
um dado defeito: a concentracdo destes defeitos que estardo no estado de carga B seré dada
por

(B.6)

EC El:
[B]= jD(E') f(E",E,)dE'= thé(E'—Et) f(E",E,)dE'= N, f(E, E,). (B.7)
E, E,
Aqui vale a pena fazer um pequeno comentario. Para se obter de forma mais
precisa [B], é necessario usar a expressdo mais completa para a distribuicdo de Fermi-Dirac
(considerando as degenerescéncias dos dois estados de carga do defeito ga € 0Os)

1 5
f(E,E{) =———- Como, no entanto, ndo temos os valores de ga e gs, adotaremos
14+ 98¢0

9

a aproximacao mais simples:
N
[Bl=——= (B.8)
1+e ¥

Desta forma, teremos:

1
E.—E¢
1+e €T
Da forma analoga, para um defeito que introduza dois niveis na banda proibida
(com trés possiveis estados de carga: A (0 mais positivo), B e C (0 mais negativo)) com
energias Ey (A/B) e Ep (B/C) , teremos:

[Al=N, -[B]=N,|1- (B.9)

1 1
[C] - Nt Ey—Ey Ei—Ey (BlO)
l+e € l+e K
1
[B]=N,|—t—¢ |-[C] (B.11)
l+e 1

[C.3] Propriedades basicas do GaAs. Disponivel em: <
http://www.ioffe.rssi.ru/SVA/NSM/Semicond/GaAs/basic.html >. Acesso em: 6 ago. 2003.
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[Al=N, -[B]-[C] (B.12)

O caélculo em si, entdo, baseia-se na consideracdo de neutralidade de carga.
Estimando a carga total correspondente aos portadores livres e aos estados profundos e
igualando-a a zero, teremos uma relacdo para determinar a posi¢do do nivel de Fermi
correspondente a dada configuracdo. Esta relacdo pode facilmente ser resolvida
numericamente, e, uma vez determinada a posi¢do do nivel de Fermi, as relacdes acima nos
proverdo a concentragdo de portadores livres e de centros ionizados.

O programa abaixo realiza este calculo para o caso particular de uma amostra com
dopantes tipo-p e tipo-n (transi¢des 0/- e +/0) e com dois defeitos que introduzem um nivel
profundo (um deles introduz um nivel para a transi¢éo 0/-, e 0 outro, para a transi¢éo +/0).

/I Programa nivel_Fermi.cpp

/I calcula o nivel de Fermi, as concentrac6es de lacunas,
/I elétrons e centros ionizados.

/I Artur Vicente Pfeifer Coelho

/I Algumas constantes

#define k 1.380658E-23
#define elt 1.602177E-19
#define EO 8.854187817E-12
#define eps 12.9

#define Pi 3.141592654

#define meffel .5738915700e-31
#define mefflc .4776223544e-30
#define Temp 300

#define hpl .6626073751E-33
#define Ev 0

/I usaremos o0 io do C++
#include <math.h>
#include <fstream.h>
#include <iostream.h>

/IVariaveis globais e ctes que precisam ser calculadas

const long double p0 = 4*powl(2*Pi*mefflc*k*Temp/powl(hpl,2),(double)3/2);
const long double n0 = 4*powl(2*Pi*meffel*k*Temp/powl(hpl,2),(double)3/2);
const long double kKT = k*Temp;

const long double Ec = 1.424%elt;

const long double Ea = 0.05%*elt;

const long double Ed = (1.424 - 0.05)*elt;

const long double Et_el = (1.424 -0.3)*elt;

const long double Et_Ic = (1.424 - 0.3)*elt;

long double glob_Na,glob_Nd,glob_Nt_el,glob_Nt_lIc,glob_Ei,glob_xi,glob_xi1,
glob_rohi,glob_ni;
/I FuncGes para calculo de concentragdes

long double ¢_p (long double Ef)

{
return p0*(1-1/(1 + exp((double)(Ev-Ef)/KT)));
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}
long double ¢_n (long double Ef)

{
return n0/(1+exp((double)(Ec-Ef)/KT));
}

long double Naneg(long double Ef, long double Nax)

{
return Nax/(1+exp((double)(Ea-Ef)/kT));

}

long double Ndpos(long double Ef, long double Ndx)

{

return Ndx*(1 - 1/(1+exp((double)(Ed-Ef)/kT)));

}

long double Armd_el(long double Ef, long double N_ar_el)
{

return N_ar_el/(1+exp((double)(Et_el - Ef)/KT));

}

long double Armd_lc(long double Ef, long double N_ar_Ic)
{

return N_ar_lc*(1-1/(1+exp((double)(Et_lc - Ef)/KT)));

}

/I Implementacéo do método de Newton:
/I O intervalo entre min_Val e max_Val (dominio) deve ter apenas uma
/I solucdo para a funcao passada como ponteiro.
/I min_val deve ser diferente de 0!!!!
long double Newton_Method (long double (*funcao)(long double),long double max_val,long
double min_val, long double* precisao)
{
long double blabla,potenc,bla2;
char sinal, sinal2, casa;
blabla = funcao(min_val);
if (blabla>0) sinal = 1;
if (blabla<0) sinal = -1;
if (blabla==0) return min_val;
potenc = 10;
for (casa=0;casa<*precisao+2;casa++)

sinal2=sinal;
bla2 = min_val;
while (sinal2 == sinal)

min_val=bla2;

bla2 = min_val + min_val/ potenc;
blabla = funcao(bla2);

if (blabla>0) sinal2 = 1;

if (blabla<0) sinal2 = -1;

if (blabla==0) return min_val;

if (min_val >= max_val) sinal2 =2;
}

potenc=potenc*10;
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if (min_val>= max_val) *precisao=0;
return min_val;

}

/I A funcédo que devolve o total de cargas calculado

/I para um dado valor de Ef

long double chute(long double Fermi)

{

return - c_n (Fermi) + c_p(Fermi)- Naneg(Fermi,glob_Na) +
Ndpos(Fermi,glob_Nd) + Armd_Ic(Fermi,glob_Nt Ic) -
Armd_el(Fermi,glob_Nt_el);

}

/[corpo principal
int main()

long double nivel_fermi, p, testando;

glob_Nd =0;
glob_Na = 1e22;
glob_Nt el =0;
glob_Nt _Ic=0;

testando = 10;

nivel_fermi =Newton_Method(chute,Ec,0.01*elt,&testando);

p =c_p (nivel_fermi);

cout << "'p =""<<p<<\nt'<<Ef - Ev =""<<nivel_fermi/elt << "\n"";
cout << "N ion = ""<< Naneg(nivel_fermi,glob_Na) +
Armd_lc(nivel_fermi,glob_Nt_Ic) + Armd_el(nivel_fermi,glob_Nt_el)
+ Ndpos(nivel_fermi,glob_Nd);

cout << "\n" <<''n = "'<<c_n(nivel_fermi);

return 1;

}

O préximo passo é estimar a resisténcia de folha das amostras. Para tanto, porém,
um breve comentario sobre a mobilidade dos portadores deve ser feito.

Definida como o termo de friccdo na equagdo de movimento dos portadores de
carga livres submetidos a um campo elétrico E (v = uE para o caso isotrépico), a
mobilidade é um dos pardmetros de crucial importdncia na caracterizacdo de um
semicondutor. Seu valor pode ser calculado a partir das possiveis formas de espalhamento
as quais os portadores estdo sujeitos no dado material (por fonons, defeitos pontuais da
rede, deslocacdes, etc ...). Cada uma destas contribui¢cdes possui um tempo de relaxagéo
t(k) (intervalo de tempo entre colisbes para um portador com vetor de onda K)
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s « . 1 1
caracteristico, onde o tempo total de relaxagdo Ty (k) é dado por [ —— = Z —,
1

Ttotal (k) Ti (k)
N , e<r> [ 1 (E)dE
sendo a mobilidade p é calculadacomo y=—-5— e <z >= ; :
m j E¥2f(E)dE
Este panorama é especialmente importante aqui porque a condutividade de um
semicondutor € dada por o = enu, +epu,, €, conseqientemente, p = }/ = ;

Como pretendemos estimar a resisténcia de folha (dada por p/l, | sendo a espessura da
camada) de amostras de GaAs para diversas doses da implantacdo de isolacéo, teremos que,
de alguma forma, calcular p, e p, para cada caso. Desta forma, estamos especialmente
interessados na contribuicdo do espalhamento por centros de carga carregados. Esta
contribuic&o foi previamente calculada “*, e o seu tempo de relaxacdo especifico é dado

1 N, Z%" 2E (1) . «
r = o~ In| 1+ —_— , onde Njon é a concentracdo de centros
7(E)  ¢2(2m’)2E :

po e

Z%* | N,

carregados e Z é a carga destes centros. Assim, desprezando o termo no logaritmo, a
mobilidade dependera do inverso de NignZ?.

Para levar em conta também as demais contribuicdes, utilizaremos férmulas

empiricas retiradas da referéncia [©!:

-2.33
- s 1268(;00)
—92 —| o+ i (B.13)
M, 0146
300 Olg]{L]
300
1+ Nion 7
1.3x10" (Tj
300
-2.23
T VoS 406.9(3;{)()]
/,Ip = 543(300j + T \oue (814)
oo 2
l+ Nion 24
23510
300

[C.4] BOURGOIN, J.; LANNOO, M. Point defects in semiconductors II: experimental aspects. Berlin:
Springer-Verlag, 1983.

[C.5] SCHRODER, D. K. Semiconductor material and device characterization. New York: John Wiley,
1998.
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Estas relacbes foram obtidas considerando-se que a carga dos centros
espalhadores é +1. Assim, para considerar 0os demais centros e tendo em vista a discussao
acima, usaremos N, — Z°N, nestas formulas.

Feito este primeiro comentario, podemos passar a analisar as aproximacdes que
utilizaremos no desenvolvimento do calculo que segue. Como estaremos apenas
interessados na parte da curva R x dose anterior (para doses menores) a verificacdo do
efeito hopping, vamos considerar o caso simples de dois resistores em paralelo como
mostrado na Figura B.1.

Contato de In Contato de In

Camada dopada (ativa)

Figura B.1 Descricdo geométrica adotada.

O primeiro resistor tera R, = &y, e 0 segundo, R, = P2Y Assim:
X X

1 2

R = Poay _ RR, _y PP

total -
ZXiotal Ri+R, z P1 | P
X, X,| P+ 52
X X

(B.15)

— ptotal _ Rs,le,Z

s,total — -
X Re1+ R,

—->R

total

A resisténcia de folha de amostras de GaAs semi-isolante é estimada em torno de

Rs2 ~ 2x10° Q/(1. Ja Rs; € estimada usando a relagdo R, E&:i;_ @]
T Xy X Neu, + peu,

programa que segue abaixo considera os dados iniciais passados por um arquivo de entrada
e calcula a curva Rs x dose, gravando os resultados em um arquivo de saida. O formato do
arquivo de entrada é o seguinte: a primeira linha deve conter apenas o nimero de diferentes
niveis presentes na amostra; a segunda linha indica a profundidade da camada ativa (em
cm); a terceira linha indica a dose inicial, a dose final e a variacdo em dose que serdo
utilizados (todos estes valores expressos em cm™ e separados por espacos ou tabulagdo);
todas as demais linhas descreverdo os niveis propriamente ditos. Cada uma delas trara
informacdo sobre um udnico nivel e sera dividida em cinco colunas: E; — E, (eV),
concentracdo inicial (antes das implantacdes) do nivel (cm™), taxa de introducdo (cm™),
estado de carga correspondente ao nivel sem o elétron (mais positivo) e um namero que
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indicara se este nivel pertence a um mesmo defeito que um nivel anterior ou ndo. Note que
a mesma taxa de introducdo sera utilizada para todas as doses. Quanto ao ultimo parametro,
0 que diz se o nivel corresponde ao mesmo defeito que outro nivel, se o defeito em
consideracao possuir apenas um nivel, o valor 0 deve ser adotado. Se ndo (0 programa em
questdo suporta apenas 2 niveis por defeito porque ndo precisdvamos mais do que isto;
porém pequenas modificacdes podem ser feitas no mesmo para eliminar esta limitagéo), o
nivel que corresponda ao estado de carga mais positivo quando vazio deve ser inserido
primeiro no arquivo e o valor 0 deve ser adotado como quinto parametro. Exatamente na
préxima linha, deve ser descrito o outro nivel, e deve-se adotar o valor 1 para seu quinto
parametro. Um exemplo de arquivo de entrada é mostrado logo ap6s o programa.

I
/[Programa Sim_Rs.cpp

//Simula a curva Rs x dose para os parametros passados
/lcomo entrada.

/[Forma de execucdo:

/ISim_rs arquivo_de_entrada arquivo_de_saida

I

/I Definigdes e includes

#define k 1.380658E-23

#define elt 1.602177E-19
#define EO 8.854187817E-12
#define eps 12.9

#define Pi 3.141592654

#define meffel .5738915700e-31
#define mefflc .4776223544e-30
#define Temp 300

#define hpl .6626073751E-33
#define Ev 0

#include <math.h>
#include <fstream.h>
#include <iostream.h>

/I Constantes

const long double p0 = 4*powl(2*Pi*mefflc*k*Temp/powl(hpl,2),(double)3/2);
const long double n0 = 4*powl(2*Pi*meffel*k*Temp/powl(hpl,2),(double)3/2);
const long double KT = k*Temp;

const long double Ec = 1.424%elt;

/[Variaveis globais

/[Alocacdo dindmica deveria ser utilizada.

/INo entanto, devido a limitagfes no compilador utilizado
/Ipor mim, fui for¢ado a adotar a alocacéo estatica.

int multiplo[100],numero;

long double Energias[100],carga_vazio[100],Nt[100];

/[Func@es para calculo das concentracdes de portadores
IMivres.
long double c_p (long double Ef)

- 194 -



{
return p0*(1-1/(1 + exp((double)(Ev-Ef)/KT)));

long double c_n (long double Ef)

{
return n0/(1+exp((double)(Ec-Ef)/kT));

/I Implementacdo do método de Newton:
/I O intervalo entre min_Val e max_Val (dominio) deve ter apenas uma
/I solucdo para a funcdo passada como ponteiro.
/I min_val deve ser diferente de O!!!!
long double Newton_Method (long double (*funcao)(long double),long double max_val,long
double min_val, long double* precisao)
{
long double blabla,potenc,bla2;
char sinal, sinal2, casa;
blabla = funcao(min_val);
if (blabla>0) sinal = 1;
if (blabla<0) sinal = -1;
if (blabla==0) return min_val,
potenc = 10;
for (casa=0;casa<*precisao+2;casa++)

sinal2=sinal;
bla2 = min_val,;
while (sinal2 == sinal)

min_val=bla2;
bla2 = min_val + min_val/ potenc;
blabla = funcao(bla2);
if (blabla>0) sinal2 = 1;
if (blabla<0) sinal2 = -1;
if (blabla==0) return min_val,
if (min_val >= max_val) sinal2 =2;
}
potenc=potenc*10;
}
if (min_val>= max_val) *precisao=0;
return min_val,

/[Funcdo que calcula a carga total para um dado valor do
/Inivel de Fermi.
long double chute(long double Fermi)

{
long double cargas=0, distrib;
int ii;
for (ii=0;ii<numero;ii++)
distrib = 1 /(1+exp((long double)(Energias[ii] - Fermi)/kT));

//[Eh um segundo nivel de um mesmo defeito?
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if (multiplo[ii])

[l-sim

{

/Inote que este calculo vale apenas para o segundo
/Inivel do mesmo defeito.

//Para considerarmos mais niveis, o valor de distrib em
/fii-1 deveria ter sido guardado e teriamos:

/[distrib = distrib_guardado/(1+exp...)

distrib = distrib /(1+exp((long double)(Energias[ii-1] - Fermi)/kT));
/Inote que o primeiro nivel deste defeito ja teve

/lsuas cargas, qdo vazio e gdo cheio, consideradas.
/[Assim, basta subtrair a concentracdo deste novo nivel
//que estéa cheia.

cargas += -Nt[ii]*distrib;

}

//-ndo

else

cargas += Nt[ii]*(carga_vazio[ii]*(1-distrib) + (carga_vazio[ii]-1)*distrib);
}

return cargas - ¢_n (Fermi) + c_p(Fermi);

}

/ICélculo das mobilidades

long double mobilidade_p(long double Fermi)

{
long double ionizados = 0,distrib;
long double T_mu_min = powl((long double) Temp/300,-0.57);
long double T_mu_0_p = powl((long double) Temp/300,-2.23);
long double T_Nref = powl((long double) Temp/300,2.4);
long double T_alpha = powl((long double) Temp/300,-0.146);
int ii;
for (ii=numero-1;ii>-1;ii--)

distrib = 1 /(1+exp((double)(Energias[ii] - Fermi)/kT));
if (multiplo[ii])
{

/Inovamente soh vamos considerar 2 niveis por defeito

distrib = distrib*1 /(1+exp((double)(Energias[ii-1] - Fermi)/kT));

/ITh soh sdo considerados estados de carga até +/-2

//Pequenas modificagdes devem ser feitas para se

/lconsiderar mais estados de carga.

ionizados += Nt[ii]*distrib* ((carga_vazio[ii]-1)*(carga_vazio[ii]-1)- (carga_vazio[ii-
1]*carga_vazio[ii-1]>3));

else

{

ionizados += Nt[ii]*(carga_vazio[ii]*carga_vazio[ii]-
(carga_vazio[ii]*carga_vazio[ii]>3))*(1-distrib);

ionizados += Nt[ii]*distrib* ((carga_vazio[ii]-1)*(carga_vazio[ii]-1)- (carga_vazio[ii-
1]*carga_vazio[ii-1]>3));

}
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return 54.3*T_mu_min +
406.9*T_mu_0_p/(1+powl(ionizados/(2.35e23*T_Nref),0.91*T_alpha));

}

long double mobilidade_n(long double Fermi)

{
long double ionizados=0,distrib;
long double T_mu_min = powl((long double) Temp/300,-0.57);
long double T_mu_0_n = powl((long double) Temp/300,-2.33);
long double T_Nref = powl((long double) Temp/300,2.4);
long double T_alpha = powl((long double) Temp/300,-0.146);
int ii;
for (ii=numero-1;ii>-1;ii--)

distrib = 1 /(1+exp((double)(Energiaslii] - Fermi)/kT));
if (multiplo[ii])
{

distrib = distrib*1 /(1+exp((double)(Energias[ii-1] - Fermi)/kT));
ionizados += Nt[ii]*distrib* ((carga_vazio[ii]-1)*(carga_vazio[ii]-1)- (carga_vazio[ii-
1]*carga_vazio[ii-1]>3));

else

{

ionizados += Nt[ii]*(carga_vazio[ii]*carga_vazio[ii]-
(carga_vazio[ii]*carga_vaziolii]>3))*(1-distrib);

ionizados += Nt[ii]*distrib* ((carga_vazio[ii]-1)*(carga_vazio[ii]-1)- (carga_vazio[ii-
1]*carga_vazio[ii-1]>3));

}
return 92*T_mu_min + 1268*T_mu_0_n/(1+powl(

ionizados/(1.3e23*T_Nref),0.91*T_alpha));
}

/I corpo principal
void main (int argc, char * argv[])

long double nivel_fermi, Rs, testando,prof_camada,ttt,Nt0[100],taxa_int[100];
long double Dose_inicial, Dose_final, Dose_passo;

int bla;

fstream arquivo;

if (argc!=3)

{

cout << "sim_rs_dos arquivo_entrada arquivo_saida";
}

else

for (bla=0;bla<100;bla++)

NtO[bla] = 0;
taxa_int[bla]=0;
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Nt[bla]=0;
Energias[bla]=0;
carga_vazio[bla]=0;
}
arquivo.open(argv[1],ios::in);
arquivo >> numero;
arquivo >> prof_camada;
arquivo >> Dose_inicial;
arquivo >> Dose_final;
arquivo >> Dose_passo;
bla=0;
while (arquivo.eof() == 0)

arquivo >> Energias[bla];
Energias [bla]*=elt;

arquivo >> Nt0[bla];
NtO[bla]*=(long double)1e6;
arquivo >> taxa_int[bla];
arquivo >> carga_vazio[bla];
arquivo >> multiplo[bla];
bla++;

arquivo.close();

arquivo.open(argv[2],ios::out|ios::trunc);

arquivo << "Dose"<<" "<<"Nivel Fermi" <<" "<<'"cn"<<" "<< "gp" <<" '<<
"Rs"<<"\n";

for (ttt=Dose_inicial;ttt<=Dose_final;ttt+=Dose_passo)

{

for (bla=0;bla<numero;bla++)

Nt[bla] = NtO[bla] + taxa_int[bla]*ttt*1e6;

}

testando = 13;

nivel_fermi =Newton_Method(chute,Ec,0.01*elt,&testando);

if (testando!=13) cout <<"Erro";

Rs = 1/((c_n (nivel_fermi)/1e6)*elt*mobilidade_n(nivel_fermi) +
(c_p(nivel_fermi)/1e6)*elt*mobilidade_p(nivel_fermi));

Rs = (Rs/prof_camada)*2e9/(Rs/prof_camada +2e9);

arquivo <<ttt << ™ " <<nivel_fermi/elt <<" "<<c_n(nivel_fermi)/1e6
<<" "<<c_p(nivel_fermi)/leb<<" "<<Rs;

arquivo << "\n";

}

arquivo.close();

}
¥
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Arquivo de entrada exemplo:

12

2e-4

1el10 3el3 5e9

4418 lel6 0 1 0
1.284 0 962 1 0
1.379 0 962 O 1
0.604 2.5e13 46 1 0
0.624 0 173 1 0
0.754 0 436 2 0
1.124 0 481 1 1
1.034 0 24 1 0
0.64 0 855 O 0
0.42 1.35e14 761 O 0
0.29 0 204 O 0
0.06 0 482 0 0

Para concluir, é necessario salientar que estes calculos utilizam distribuicdes de
equilibrio de Fermi-Dirac, conservacao de carga, taxas de introducéo que ndo variam com a
dose implantada ou com a concentragcdo de portadores livres, consideram no maximo dois
niveis por defeito (0 que pode ser facilmente alterado), estados de carga na regido -2 até 2
previamente estimados e niveis discretos. Conseqiientemente, se estes requisitos ndo forem
atendidos, o célculo levara a resultados erroneos.
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APENDICE C: SIMULACAO DOS ESPECTROS DLTS

Nesta seccdo, serdo apresentados os calculos necessarios para a simulacdo de
espectros DLTS de janelas de taxa de emissdo (célculos bastante semelhantes podem ser
utilizados em simulac6es de outros tipos de DLTS) e os programas usados para obter os
resultados apresentados nesta dissertacdo. Iremos considerar, no texto que segue, o caso de
centros de captura de majoritarios em amostras tipo-n.

Vamos partir das expressdes (3.4) e (3.33) obtidas no capitulo 3:

%:(cnjuep)(Nt—nt)—(en+cp)nt (3.4)

17
. :V = — .
Vai + V| e, { xp(x)dx (3.33)

Para profundidades menores que X4 (dentro da zona de deplecdo), podemos
aproximar n,p~0-—c,,c, ~0e, como estamos medindo centros de captura de

majoritarios em tipo-n, e, >> e, de forma que teremos, a partir de (3.4):

% =—e,n, - n,(t) =n,(0)e™" (C.1)

Usaremos esta relagdo mais adiante. Agora, empregando a relacdo 3.33 e tendo a
descricdo ilustrada na Figura 3.9 em mente, vamos chegar a relacdo que serd usada para
determinar Xg:

&g,

0

:e[N+ng+Z{N:[xg_zxomWi)z]”N:—n:(t))[xg_zmxd s (1) - x v 2a% - (2] }H

V = e[N +Txdx + Z{Ngxof;(dx +(N/ - nf(t))XdJ'l}I(dxH -

&g, 2 2

onde N{, n/ e A' sdo respectivamente a concentracéo total do nivel i, a concentragdo de
niveis i cheios e a distancia entre x4 e a profundidade em que E;' cruza Eg. Assim como no

capitulo 3, N* é dado por N* =N, =N, + N+ > N (N é a soma das concentracdes

de cada centro de captura de minoritarios multiplicada pelo devido estado de carga do
defeito associado a este centro de captura quando ele estd cheio mais a soma das
concentracBes de cada centro de captura de majoritarios cuja energia Eq(Xq) seja maior que
Ere multiplicada também pelo devido estado de carga do defeito associado quando o nivel
esta, desta vez, vazio. Ny (x4) corresponde & concentracdo do i-ésimo centro de captura de
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majoritarios com Ei(xq) < Eg multiplicada pelo estado de carga de seu correspondente

defeito quando o nivel esta cheio).
Ou seja, temos que resolver uma simples equacdo de segundo grau do tipo

AXZ — Bx, +C = O para calcular x4. Os valores de A, B e C s&o dados por:

A=

(N 4 Z( —n! (t))j (C.2)

2g¢,

=[N -niw)e] (C.3)

ggo ,

C=-V+—2 [z {Nt‘(xg — 2%, A+ (A )+ (NF = ni ()= x2 +2/1ix0)}} (C.4)

2¢g, | 5

Note-se que, neste caso, Ve é Negativo, mas V é positivo. Os valores de ' podem
ser obtidos com a formula 3.68:

. E.-E.+E.—-E
P 26‘80 (E, - t) _ 226‘80 fe c c ¢ (C.5)
e’N, e"N, KT

Nesta expressao, aproximaremos E. — E; ~ En, € calcularemos Eg. — E. através de:

Efe_Ec

n=Ne “ —E _—E =KTIn - (C.6)
c fe c N

Os Unicos valores desconhecidos sdo os ni. No entanto, estes podem ser
calculados usando a relagdo C.1 com ny(0)=N; e e, dado por:

=

e(TM)=yT?cle (C.7)

Desta forma, podemos simplesmente calcular x4 através de:

B(t) + /B(t)? — 4A()C(t)

0 (C.8)

X4 (t) =

Note-se que a outra possivel solucdo ndo é fisica porque leva a valores negativos
de Xq (t).
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Uma vez calculada x4(t), a capacitancia medida a alta freqiéncia pode ser

facilmente obtida atraves da relagéo 3.48: C(t) = g¢, A . Com acurva C x t calculada, o
Xd

sinal DLTS pode ser obtido facilmente para qualquer fungdo peso desejada. No atual
trabalho, utilizamos uma funcdo degrau (a exemplo do que foi feito experimentalmente). O
programa completo para a obtencdo do espectro DLTS de centros de captura de
majoritarios em GaAs tipo-n segue abaixo. O arquivo de entrada deve ser construido da
seguinte forma: a primeira linha deve conter apenas o nimero de niveis que serdo
simulados; a segunda linha deve indicar o valor de tensdo reversa utilizada (para obter os
valores de capacitancia medidos experimentalmente, o valor de 6,646 V foi utilizado); a
terceira linha deve conter a concentracdo de dopantes (cm™); a quarta linha, o valor de Xo
(em cm); e as linhas que seguem devem descrever cada nivel. Estas linhas séo divididas em
trés colunas: a primeira indicando a concentracdo N do nivel, a segunda, a energia
aparente E,,' e a terceira, a seccdo de choque aparente de captura de elétrons c,,' para o
correspondente nivel.

1
/[Programa Sim_DLTS_n.cpp

/ISimula o espectro DL TS que seria observado a partir
/Idos dados passados pelo arquivo de entrada.

//Sintaxe: Sim_DLTS_n arquivo_entrada arquivo_saida
I

/I Definigdes e includes
#include <iostream.h>
#include <fstream.h>
#include <math.h>
#define Ep 13.1
#tdefine EO 8.85418e-14
#define ee 1.60218e-19
#define gama_n 2.3e20
#define gama_p 1.7e21
#define kk 8.617385e-5
#define Area 0.0050265
#define tamanho 5000
#define Nc 4.7e17
#define Nv 7e18
#define fator 3.607843137

/[Rotina de integracdo
long double integra(long double v_inic, long double v_final,long double *numer,long double

{

*prof)

long double antes, depois, integral,deltax, deltay;
intt, cc;

if (v_inic < prof[0]) v_inic = prof{[0Q];
integral=0;

/fachando o comeco
for (t=1; t<tamanho;t++)
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{
}

//se 0 comeco for o fim: integral=0
if (t <tamanho)

{

/lcalculando o primeiro ponto

deltax = prof[t] - prof{t-1];

deltay = numerf[t] - numer [t-1];

integral = (numer([t-1] + deltay*(v_inic - profft-1])/deltax)*(prof[t]
- v_inic) + (prof[t] - v_inic)*(deltay*(prof[t] - v_inic)/deltax)/2;

for (cc=t;cc<tamanho -1;cc++)

if (v_inic < profft])break;

if (prof[cc+1] > v_final)

deltax = prof[cc+1] - prof[cc];
deltay = numer[cc+1] - numer[cc];
integral += numer[cc]*(v_final - prof[cc]) + deltay*((v_final -
prof[cc])/deltax)*(v_final - prof[cc])/2;
break;
}
deltax = prof[cc+1] - prof[cc];
deltay = numer[cc+1] - numer(cc];
integral += numer[cc]*deltax + deltay*deltax/2;
}
}

return integral;

}

/I Corpo principal

void main (int argc, char * argv[])

{

int tt,ll,picos;

long double numer[tamanho], prof[tamanho];

long double V, Nd,N_mais, *Nt,*lambda,*nt, v_A,v_B,v_C,*Ena,*sig_na;
long double x0, xd,T,ii,*en, Cap,Sinal_DLTS,Ef Ec;
/ltipo-p: long double V, Na,N_mais, Nt[picos],lambda[picos],nt[picos],
IIv_Av_B,\v_C Ena[picos],sig_na[picos];
/llong double x0, xd,T,ii,en[picos], Cap,Sinal_DLTS,Ev_Ef;

fstream arquivo;
if (argc!=3)
{

cout << "'Sim_DLTS _narquivo_entrada arquivo_saida";

}

else

{
arquivo.open(argv[1],ios::in);
arquivo >> picos;

arquivo >>V,
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arquivo >> Nd;
[/ltipo-p: arquivo >> Na;
arquivo >> x0;
Nt = new long double [picos];
lambda = new long double [picos];
nt = new long double [picos];
en = new long double [picos];
Ena = new long double [picos];
sig_na = new long double [picos];
for (tt=0;tt<picos;tt++)
{
arquivo >> Nt[tt];
arquivo >> Ena [tt];
arquivo >>sig_na]tt];
}
arquivo.close();

/IComo Nt<<Nd, vamos aproximar N+=Nd
N_mais = Nd;
/ltipo-p:N_mais = Na;
arquivo.open(argv[2],ios::outlios::trunc);
arquivo <<™'T  Sinal_DlIts\n"";
for (T =70;T<370;T++)

/I calculo dos lambdas e das taxas de emissao
Ef Ec = kk*T*logl(Nd/Nc);
/I tipo-p: Ev_Ef = kk*T*logl(Na/Nv);
for (tt=0;tt<picos;tt++)
{
en[tt] = gama_n*T*T*sig_na[tt]*exp(-Ena[tt]/(kk*T));
lambda]tt] = sqrtl(2*Ep*E0*(Ena[tt]+Ef_Ec)/(ee*Nd));
/Itipo-p: en[tt] = gama_p*T*T*sig_na[tt]*exp(-Ena[tt]/(kk*T));
/Nlambda[tt] = sqrtl(2*Ep*EQ0*(Ena[tt]+Ev_Ef)/(ee*Na));
}
for (tt=0; tt<tamanho; tt++)
{
ii = (double)tt/1000;
v_A = N_mais*ee/(2*Ep*EQ);
v_B=0;
v.C_C=-V;
for (11=0;ll<picos;ll1++)
{
nt[11] = Nt[lI] *exp(-en[lI]*ii);
v_A += (Nt[lI] - nt[ll])*ee/(2*Ep*E0);
v_B += lambda[ll]*(Nt[I]-nt[1])*ee/(Ep*E0);
v_C += ee*(Nt[lI]*(x0*x0-2*lambda[ll]*x0+lambda[ll]*lambda[ll]) + (Nt[lI] -
nt[1])*(-x0*x0+2*x0*lambda[ll]))/(2*Ep*EO0);

}

xd =(v_B + sgrtl(v_B*v_B - 4*v_A*v_C))/(2*v_A);
Cap = 1e12*Ep*EO0*Area/xd;

numer|[tt] = Cap;

prof[tt] = ii;
}
Sinal_DLTS = (- integra (0,1.28,numer,prof) + integra (1.28,2.56,numer,prof))/2.56;
arquivo << T <<" " << Sjnal DLTS << "\n";

arquivo.close();
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delete [] Nt;
delete [] lambda;
delete [] nt;
delete [] en;
delete [] Ena;
delete [] sig_na;

}
}

Exemplo de arquivo de entrada:
5

6.646

1.5e16

4e-5

0.4798e14 0.3 8e-15
0.144e14 039  7e-14
0.436e14 067  2e-12
0.173e14 0.8 6e-12
0.296e14 0.82  2e-13

Note-se que o caso de centros de captura de majoritarios em GaAs tipo-p €
completamente analogo (o valor de V para as simula¢es em GaAs tipo-p foi 3.423 V e N,
= 1x10™ cm®). As pequenas modificacdes que devem ser feitas a0 programa estdo
apresentadas como comentarios. Esta simulacdo leva em conta En, € ndo a energia correta
E. — E; (até porque, ndo tinhamos como fazer as medidas de sec¢do de choque necessarias
para a correcdo de En,). Outro aspecto importante é que, neste programa, assumiu-se Ngop
>> Ny, de forma que N* = Ngop.

Um caso um pouco diferente surge quando temos mais de um nivel
correspondente a0 mesmo defeito. Vamos considerar aqui dois centros de captura de
majoritarios em GaAs tipo-n (0 caso para tipo-p é andlogo a este) correspondentes a um
mesmo defeito. Sejam os trés possiveis estados de carga deste defeito A (mais positivo), B
e C (mais negativo). Durante o pulso, os niveis sdo preenchidos, de forma que o defeito ira
se encontrar no estado C ([C] = N;). Apos o pulso, a transicdo B/A sé podera ser observada
para aqueles defeitos que ja tiverem realizado a transicdo C/B. Assim, vamos chamar de
nivel 1 aquele correspondente a transicdo C/B e de 2 o da transicdo B/A. Para o nivel 1,
nada ser4 alterado, e teremos:

n.,(t) =N, (C.9)

Ja para o nivel 2, teremos que reescrever C.1 da seguinte forma:

dn,,(t)
—e = e (N - )= N - () (C.20)
O primeiro termo no parénteses corresponde a concentragdo dos defeitos cujo
nivel 1 estd vazio (ou seja, defeitos nos estados A ou B). O segundo termo corresponde a
concentracdo dos defeitos que tém o nivel 2 vazios (ou seja, estejam estado de carga A).
Assim, 0 parénteses inteiro representa a concentracdo de defeitos no estado de carga B, ou
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seja, os defeitos que tm o nivel 2 cheio e estdo livres para realizar a transicdo B/A.
Reescrevendo a relacdo acima:

dn. ., (t e
2 (1 =—€, N, +¢e,,Ne ! (C.11)
dt e ’
_ en,l —envzt en,2 —envlt
S, — Ne 02 N e (C.12)
t,2 t t
en,l - en,2 en,2 - en,l

Note-se, no entanto, que, se 0s picos correspondentes a estes niveis estiverem bem
separados em temperatura (ou seja, Se en1 € en2 passam pelo valor correspondente a janela
para temperaturas bem diferentes), para a temperatura correspondente ao pico do nivel 2,
teremos en1 >> e,2, € a expressdo acima poderd ser simplificada, voltando-se a usual
relacao:

n.,(t)=N.e ™ (C.13)

O programa usado para fazer este calculo é bastante semelhante ao programa
Sim_DLTS n.cpp, de forma que ndo o apresentaremos aqui.

Outro caso interessante € o de uma densidade de estados do tipo ndo delta. Para
simular este caso, supomos que se possa considerar esta distribuicdo como uma soma de
muitos estados discretos ndo correlacionados (0 que pode ser uma aproximacgdo bastante
forte, mas serve para mostrar, a0 menos do ponto de vista qualitativo, algumas das
consequiéncias desta descricdio para o0 espectro DLTS). O mesmo programa
(Sim_DLTS_n.cpp) pode, entdo, ser utilizado para calcular o espectro DLTS.
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