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Resumo

Simulamos a corrente induzida por feixe eletrdnice para um .diodo
@ um lager de hetercestrutura dupla pela técnica de ‘Eimulaqﬁo Mante
Carlo. OUbtemos pelo método Monte Carlo uma digbtribuicio de energia
carateristica com a qual calculamos a produé%o e difusfo dos portado-
.res minoritarios e a sua coleclfio pela jun¢io. Desta forma & possfvel
~esfimar o comprimento de difus3c nos dispositivos. A ferramenta produ-
-zlda posaibllita uma nova abordagem dos fendmenos carateristicos nos
Idispositivos semicondutores analisados por um microscoépla eletrdnico

de varredura.




Abstract
We simulate the electron beam induced current for a diode and a
double heterostructure laser wiﬁh a Monte Carlo simulation technigue,
We obtain by this siﬁulatlon ‘method’ a charateristic energy
distribuition by which we calculate minority carrter production,
‘diffusion and colection at the junction. By this way it Is possibie to

us to make an estimative for the carrier diffuston tlength in

semiconductor devices analized by a =zcanning electron microscope.
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pg 185 0 ultimo parédgrafo - onde se l& "banda de condugao” lein-ne

"banda de valéncia” e vice versa,

Pr 24 17 pardgrafo - lela-se "condigao de narmalizac3o” aem . - Ap
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"A idéfa & que a ‘realidade, seja a da Santa Sé, a de René Char ou
a de. Oppenheimer, & sempre uma realldade convenclonal, incompleta e
parcelada. A admiracZo de alguns caras_diante de um microscdpio ele-
tr&ir?lco n2o me parece mais fecunda do que a admiragdo das parteirasz
pelos milagres de Lourdes.” | |

Julio Cortéazar em "0 Jogo da Amarelinha”




Introducdo

0 usc dos metodos de Monte Carlo na resolugio de.problemas em M!-
croscopta Eletrdnica de varredura nﬁo constitul nenhuma novidade. Em
alguns éasos, principalmente na microanilise, tem mesmo se tornado um
método padrédo [11,

Mas a ﬁicroséopia ndo parou na microandllize. Novos métodos de
trabalho tem surgido; ﬁotadamente na rea de semiéondutores e disposi-
tivos. Novas técnicas utullizando-se de efeitos tipicos ou predominan-
tes em semicondutmres tornaram-se comuns & de larga aplicag3o.

Se © microscdédptio eletrdnico j4 era poor natureza um dos princ}~
péls Instrumentos na pesquisa de dispositivos optoeletrédnicos e de
circuitos integrados, as técn}cas de corrente induzida por feixe ele-
trénico e a catodoluminescéncia simplesmente o Lornaram indispensfvel.

As abordagens tedricas destes novos métodos até agora elaborados
sdo todas,K de cunho analftico e apreséntam muitas hipdteses e aproxima-
¢¥es. Tais aproxiﬁacées eram na sua.maioria muito exaéeradas e tinham
ﬁma valldade ‘razodve] apenas para amosiras de silicio homogéneo,

U nosso trabalho tem por objétivo langar m3o do método Monte Car-
lo e desenvolver alguns modelos analfticos, e em conjunto obter resul-
tados praticos para dispositivos a serenm eétudados. D dispositivo mais
complexo discutido é um lase de heterocestrutura dupla. A complexidade
ge sua estrutura e a diversidade dos materiais torna-o impossfvel de

1
ser estudadeo por qualquer modelo analitico.




[p¥]

A meta final & desenvolver uma ferramenta potencialmente poderosa
€ tnédita para a andlise de muitas outras situagBes experimentais en-

volvendo os fendmenos acima clitadogs.
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1.~ Método Monte Carlo para a Microssonda Eletr®nica

0 método Monte Carlo & essencialmente uma forma de simulacio es-
tatfstica para processos que nio podem Ser reunidos em um unico nodelo
ou'abordagem ectatistica.

Vamos supor que um determinado processo fisico se decomponha am

.
diversos subprocessos inlerdependentes. Cada um destes subprocessos &
coﬁhecido ou suposto e € caraterizado pela sua media estatistica e a
sua distribui¢§o (Frequénclalcom que ocorre um dade valor cou carate-
ristica). A simulagHo consiste em percorrer muitas vezes todos estes

subprocessos com auxilio de nimeros aleatdrios. Tomamos o primeiro

subprocesso, escolhemocs de alguma forma um numero aleatdrio e atravds

da distribul¢io carateristica do subprocesso obtemocs um  determinado

resultado particular., Passamos ao segundo subprocesso cujas condicSes
poden depender do primeiro e procedemos da mesma forma para obter m
determinado resultado particular, referente a um novo numero  aleabd-

rio. Continuamos assim até passar por todos os Qubprocersos Ao final

obtemoa um determinade resultado particular que carateriza o ‘processo

total. Este procedimento é repetido muitas vezes semnpre para nimeros
aleatdrios novos. Desta forma chegamos a média e a4 distribuicio do
processo.

A situag¥o fisica que pretendemos estudar apresenta a caraterfas-—
tica de decompor o processo em varios subﬁrocessos cuja fisica € bem
cbnhecida. Entretanto nio & poss{vel'duntar estes subprocessos em un
Unico modelo coerente. A dnica safda vidvel neste caso é partir para o

procedimento descrito acima.
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A desvantageﬁ inerente a este tipo de procedimento ¢ o problema
da escolha do modelo em geral  ad hoc. Terna-s impoftante testes que
indiquem 2 coeréncia dos resultados para situacBes bem conheclidas. Cu-
ﬁfa desvantagem ¢ que a convergéncia estatistica para uma simulagio
Monte Carlo, isto &, © nimere de vezes que o procedimento precisa =er
repetideo para que se convirja para determinado resultado, & uma das
plores que se temlnotfcia. Quando quadruplicando, por exemnplo, o nume-
ro de.procedimentos_apenas dobra a precis@o.

Vaﬁos situar o nosso problema Ffsico; Un feixe de elétrons incide
sobre um material com energia fixa entre 5 a 45 KeV. O nosso interesse
consiste em saber como estes elétrons depésitam a sua energia no inte-
rior da amostra em termos quantitativds. | |

Observamoz inicialmenlLe qﬁe os eletron tém energla suficientemen-
te gfande para ﬁ%o termos que nos preccupsr com 0 arranjgoe esgpacial  do
s6lido, tendo que levar em conta apenas a densidade especifica deste,

Teremos assim espalhamentos eldsticos e ineldsticos doz eldéirons
se sucedendo de uma forma n¥o previsfvel (isto é, aleatdrial em um
meio que.consideraremoé como sendo homogéneo.

A teoria da perda de energia ac longo do caminho.do elétron tal
como.deduzido por Bethe [1) vem a calhar nesta situagio. Nesta teoria
a perda de energia se da continuamente ao longo da trajetdria (vide
apéndice A), contakillzando os espalhamentﬁs ineldsticos.

\ Vamos seguir a trajetdria de um elélron simulado pelo modelo, que

apresentaremos com malor detalhe mais adiante, tal como mostrado na

figura 1. Em nenhum instante afirmamos ser este o comportamento real
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do elétron, buscamos apenas reunir aspectos prdximos ac comportamento
) \

médio dos elétrons. .
C nosso elétron incide perpendicul armente sobre a2 superficie, com
uma dada energia fixa. Heste ponto dizemos que ele sofre o seu primei-

ro espalhamento por um sngulo © . Deste pento em diante sequird em

tinha reta por um caminho com A de comprimento, ac fim do qual calcu-

lamos a sua nova energia E{(1). O 3dngulo de espalhamento 8 e o livre

caminho percorrido A n3o s%o quantidadés que podemos delerminar a
priori ﬁaé terdo que provir de numeros aleatdrios em asgociagdo a me-
didaé esfatfsticas conhecldas. A partir de A calculzamos a energia
restanté'E(l). .

B4 um aspecto pragmitico a ser conslderado na simulac3o, no sen-

tido de que o espalhamentc nio pode seguir infindavelmente, e & preci-~

S0 escolher uma energia limite a partir da qual pararemos a simulac¥o.

0O criteério de parada através desta energla limite em geral obedece a
congideragdes do modelo (que a partir de um certa energia cessa  de

ser wvalido) ou do sinal que se pretende obter pela simulago (abaixo

de uma certa energia pode nZo haver producgdo ‘deste sinal).

Una segunda.sltuacﬁo que pode ocorrer & que a simulagBo leve o
elétren para fora da-am&stra. Dissemos neste caso que o elétron foi
retroespalhado.

-DeF}nJéos 0s critérios de parada , aplicamos oé tqstes ao eletron
ora com energla E(1). Se prosseguirmos com a simulag3¢, tomamos um no-
Vo éngu}o de espalhamento (sempre referente s dire¢¥o do mavimento) e
q¢ novo livre caminho percorrido, ao Flm do qual calculamos uma nova
energia E(2) e assim por dlante.

Para os elétrons sequintes procedemos sempre da mesma forma, zen-

do todo o processo governado pelos numeros aleatdérios.
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Para a perda de energia usamos a conhecida equagio de Bethe cuja

dedu¢¥o simplificada pode ser encontrada no apéndice A. Agui ndz  a

usaremos scb a forma

AE/ds=-7.85x10" (p2/AE) In(1.116E/7) , (keV/em) (1
onde E é a energlia do elétron, Z ¢ o numero alBmiceo, A @ massa alémi-
ca, pwa dgnsidade especifica {(g/ecm’) 2 J o potencial médio de ionlza-
cHo.

. Para materiais contendo vérios elementos (e suficientemente homo-

géneos) podemos usar, segundo Heinrich [1)

dE/ds=—7‘785x104(p/E) Im 2, 1n(1.166E/3,)/ Im;A, (2>
Para 6 1ivre caminhe percorrido recorremos a equagidce (B.14) chamando 2
aten¢¥o quanto a sua depend&nclia com o nimero aleatdrio Ry o a energia
do eiétron

A=A (E;R;)

(3>
Com estes elementos podemos montar a relacioc de recorréncla
E'=Eg+%§’E°A(Eu=R1) . _ | {(4)
Aqul devemos tomar alguns culdados com o livre caminho percorrido. 0
produto
Els 1@ oz
na auséncia do.Fator,aleatério e nos limites usados na pratica, &
grosseiramente linear com a energla. lsto nos gafante que a "quebra”

do movimento em segmentos menores fornecerd resultados semelhantes no
tocante ao caminho percorrido. Devemos assim ter especial cuidado com
s

@_ comportamento da componente aleatdilia do livre caminhe percorrido

Impondo-lhe um limite superior razosvel. Tal limite n%o resultars em

maiores problemas durante a simulag¥o pols o livre caminho percorrido
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tem uma distribuicio de Polsson e valores duas vezes maiores que a mé-
"dia iornam~se muito.improvéveis |
Por fim resta o espalhamento angular cujo reSpansével é o espa-
lhamento eldstico (supomos que no espalhamento inelastico o desvio an-
gﬁlar ¢ desprezivel). Por razdes de simplicidade usaremos o espalha—
mento Rutherford cldssico que descrevemos no apéndice C. 0O dnguloc de
espalhamento com a direcfio do movimento se escreve como
- 6= 2arctg(R2——) ) (5)
onde Rg & uma vartidvel aleatdria uniformemente distribuida entre 0 e
1. Resta um pardmetro empirico b a ser aJustado com ag primeiras simu-
lagBes de forma a produzir o coeficiente de espalhamento correto. As
slmula;&es reallzadas mostram em nosso trabalho que a dependéncia de b
com a energia inicial E;, pode ser descrita por
b=0.2798Ei.-0.5333 _ ' | ' (6)
Aé raz&es_péra adotarmos um moaelo t%o'simples 530
i) Uh modelo'de.primeiros prinpfpios requer um tempo cemputacional in-
compativel com 0s nossos recursos e propdsitos |
t1)Foi mostrado por LilJequlst.£3] que o resultado final da simulacio
Monte Carlo & dominado pelo modelo do livre ca&inho meédio adotado,
tendo. o éspalhamento angular pouca influéncia, 0 autor em questio
mostra 1n§lusive simulacles onde val ao extremo de colocar um angu-
lo de espalhamento fixo por todo o processo, obtendo resultados

bastante coerentes.

Se imaginarmos um sistema de coordenadas esféricas centrado sobre
13 elétron, podemos dizer que a nova posi¢¥o do elétron & definida pelo

livre caminhe percorrido (dist3ncia), pelo angulo de espalhamento
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elastico (angulo polar) e finalmente por um Sngulo azimutal que ndo
conglderamos até agora. A sltuagdo esta llustrada na figura 2. 0 angu-
.15 azimutai & o dngulc que o parémetro de impacto (vide apéndi;e 0
forma com um elxo centrado sobre o &tomo espalhador, como n¥o ha &Gngu-
lo preferencial nesté CaZo supomaos gue o ﬁngu]o azimutal ¢ dado por

$=27Rs | (7
onde.R,.é uma variivel alealdria uniformemente distribuida entre 0 e
1.

Note que o movlmeﬁto gserd determinado por trés varidveis aleatd-
rias R, ,R, e Ry e correspondem aos trés graus de liberdade do sistena
tridlmensjonal, Fechando desta forma o nosso modelo de'simulacﬁo.

‘-.

Ha uma dificuldade prética‘na Implementacioc deste modelo que con-
siste no fato de termoé-qde tragalhér simulténeamenﬁe com o referen-
cial de laboratdérioc e o da partfcula sendo que esta Gltima requer um
sistema cartestano diferente para cada espalhamente. Simetrias do pro-
bleﬁa levam evidentemente a simplificagBes que evitam o uso_de matri-
zes de rotac%o e transferéncia. Toda es£a guest.¥oc encontra-se detalha-

da no apéndice D.
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Distribulg¢3o angular

Um as#ecto-sumamente importénte na simula¢do Monte Carlo da mi-
crossonda eletrdnica é o comportamento dos elétrons retroespalhados,
isto é, elétrons do feixe primirioc que inéidem sobre a amostra, sofrem
processos de espalhamento e em seguida saem novamente da amostra. Um
bom teste para o modelo & a distribui¢fo angular dos elétrons retroes-
palhades. Para se entender melhor o que acontece & conveniente adotar

o sistema de eixos cartesianos indicado na figura 1.

Figura 1

Dndé o eixo z esta direcionado para baixo, assim os elétrons inciden-
tes vém com a componente em z positiva e os elétroné retLroespalhados
com a componente negativa. Uma conclus¥o Imediata a gque se pode chegar
sobrela possfvel uniformidade daé distribulg¢Bes anéulares & em relagio
gq plano definido pelos eixos x e y quando temos uma incidéncta per-

pendicular a este plano: deve ser uma distribui¢3o uniforme em uma
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amostra homogénea e que supomos isotrdpica (os eléetrons primdrios n3o

'sofrém Influéncia ﬁo espalhamento angular devido a plancs do cristal

.por exemplo) . Possuindo esta simetria a distribuicgio éngular em rela-
¢80 a qualquer planc contendo o elxo z deve ser a mesma.

| A figura 3 mostra os resultados obtidos pela nossa simuiag3o para

0 ferro 3 uma tens3o de aceleraci3o de 30KeV, Nesta figura mostramos na

.-forma de um histograma polar a média dasg energias dos elédtrons re-

troespalhados em cadas &ngulo, onde na parte superior a distribuicic &

vista de lado e na parte inferior & vista come uma projec¢do no plano

%' e y' tal como indl;adb na figura 2.

figura 2

Em segulda é mostrado como mudam as distribuicBes quando mudamos
© angulo de inci{déncia da amostra. Podemos ver gue 2a medida que varia-
mos o angulo a distribuig3o desloca o seu maximo tLambém, sugerindc um

Eqmportamento de reflexdo especular deste miximo.
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Este teste é uma excelénte averliguagdo n¥o sé do modelo mas tam-
bém do préprio’programa. Como exémplo citamos o fato que ocorreu co-
nosco quando havia uma falha no nosso programa de simulagdo, na secg3o
que calculava os parimetros geoméiricos de movimento do elétron, real-
mente apareclém distor¢@es visiveis nas distribui¢@es angulares. Unma
vez detetada a falha, nds a <corrigimos e o programa veltou a fornecer
‘resultados &oerenpes.

Consideramos portanto.este Lteste como sendo excelente critério de

avaliag¢Zo do modelo ¢ do programa dc sinuelag3o.
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Figura 3
Variag3o da distribuicio da enerqgia com o Gngulo. Usamos um

Hlstograma polar, o comprimento das linhas & proporcional 2

de da energia retroespalhada.
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2 - Perda de Energia em Fung¢¥o da Profundidade

Os resultados da dissipacgio de energia em fungio da profundidade
merecem especltal destaque, .isto porque é com estes resulbtados que
- apllicamos os nossos modelos de EBIC (vide capftulo 3)

Para o tipo de modelo de EBIC que usamos sers suficiente mostra-
mos como a energla ¢ dissipada em fun¢¥o da profundidade, fsto &, a
energia do felxe dissipéda entre = e z+dz.sobre toda a extens%o nas

direges x e vy,

Uma curva de dissipac3o de energia em func¥o da profundidade (do-
rgvaﬁte chamada de curva dE/dz) com alta resolugio ktiplcaménte 1000
intervalos) requer um tempo de sjmuiaéﬁo muito grande uma vez que a
convergéncia es£atrstica ¢ lenta, isto ¢, a precisBo aumenta com &
rafz quadrada do nuimero de trajetérias..Qﬁadfuplicar o numero de tra-
Jetdrilas apenas dobra a precisﬁo. Para {lustrar este efelto de conver-
géncla mqétramés ra figura 1 simulagdes &om nimeros crescentes de tra-
Jetédrias par% um laser de InGaAsP. Pode se ver que a.ésprutura de ca—
madas torna-se aparente a partir de 100.000 trajetdrias. Apontamos al-
gumas dificuldades na simulag¥o de compostos quaternarios do tipo de
InGaAsP onde ¢ necessario trabalhar com medias dos numeros atdmicos,
massa’ atdmica e da densidade (parﬁmetrpé'relevantes na simulacio). A
densidade (assim como o "gap”) tem de sef calculada a partir de inter-
Eolac&es com os dados dos respectivos compostos ternsrios. Estes es-

quemas de interpelagdo s5%o extensamente discutidos por Adachi [i1l1. O



Perda de Energi{a em Func¥o da Profundldade 14

nimero atémico e a massa atdmica podem ser encontrados por médias pon-
deradas com as fracBes de massa respectivas.

Para estruturas mals complexas como no caso do iaser de InGCaAsP &
importante. que a estrutura das camadas se torne visfvel. Na figura 2
_ﬁostramos detalhes da dltima curva dE/dz da figura 1 para ilustrar a
sensibllidade em relag%o As Interfaces.

Hostramos simula¢Bes para amostras homogéneas de Galdz (figura 3)
e InP (figura 4),Ique gerdo utllizadas mats tarde.na simulacZo de dio-

dos de homojuncg%o.

As.curvas de perda de energia dE/dz £ém ainda a vantagem de ofe-
recer uma vis30 mais realista sobre o comportamento da microssonda. 0
que normalmente & adotado para os modelos de EBIC s30 distribulc¢Bes de
espalhamento dos elétrons obtidas pbr.outras simulﬁcaes Honte Carlo,
.ofiginarlémente efetuadas paré microandlise. Ne caso da microandlize
lntefessa saber.onde o elétroﬁ'primério reallzou um espalhamento ine-
ldstico o suficientemente forte para produzir um fdéten de raio-X cara-
terfstibo. A distribul¢3o dos espalhamentos fornece neste caso um for-
mato peculiar de "pera”, que acabou dando o nome'de pera para a mi-
crossondé. |

0 uso aas curvas dk/dz, portanto constituem uma maneira nova e
mals realista nos célculos de efeitos que dependem mais sensf{velmente

da distribuicio de energila.
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“Simulac®es para um laser de InGolAszP para 1.000 e 500.000 trajetorias
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Detalhes da simulacio de um laser de InGalAsP, 500.000 trajetdérias
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Figura 3

Simulagdo de diodeo de homo jung 3o de

Gahg




s ’

INICAMP

- 21. 43 357

DE/DS CKEV/MICROM)
17 15

2. 85

1

857

4,29
e

Perda de Energia em Fun¢¥o da Prefundidade 18

ENERGIA DISSIPADA

INP .
PURD

REGISTRED HR. ! 18Z0

a I.38 zsd

o 5. 20 5.50 P82 3, 10 la. 43 {1.78 iz.e8
PROFUNDIDADE (HICRON)

MICROSCOPIA ELETRAONICA
" GIMULACAD MONTE CARLOD

L 1:) LABORATORIO DE PESGQUISA
EM DISPOSITIVOS

Figura 4

Simulag¢3o de diodo de homo jungdo de InP




Corrente Induzida por Feixe Elotrénico 19

3 ~ Corren£e Induzida por felxe eletrénico (EBIC)

Antes de discuiirmos o processo ff{sicoe do fendmeno EBIC vamos la-
zer uma observacdo histdrica. Ao contrédric do gue afirmam Hanoka e
Belll1l, n3o foi Everhart[2], em 1958, o primeiro a fazer uma observa-
¢% de EBIC em um microscépio eletrénicp de varredura (SEM). Temos o
artigo"de Pfister[3].de 1857 com a primeira observacdc de EBIC. Por
sinal, Pflster fez suas medidas para o Arsenelo de G3lio publicando
pela primeira vez as carater(sticas de corrente versus tensio aplicada
ao diodo no EBIC, com'resditados muito bons para a inoca, sendo inclu-
slve o primeiro a calcular a énergia de ionizag¢g3o r;dlativa da qgual
falaremos mais adlante:.Séndo a.primeira fotografia com contraste ERIC
felta por Lander et al.[é] |
" Mostramos na figura 1 o esquema experimental do modo EBIC. O fei-
xe de elétrons_incide em uma aﬁostba sémicondutora que possui um  jun-
¢¥o (ou barreira Shottky) o suficientemente préxima da -microssonda
{regido hachﬁrada). Um sinatl eiétfic&_é produzido desta forma e é me-
dido com o esquema eletrdnico Indicado. £ possivel a partir deste si-
nal obter imagens correspondentes 3 varredura do feixe sobre a amos-
tra. |
O feixe eletrdnico gera, ao incidir, um grande ndmero de pares
elétron-buraco, ac promover elétrons da banda de.conduc%o A banda de
valéncia. Os portadores minoritérios determinam o comportamento da di-

|
. |
fusdo e s¥o portanto os portadores Importantes » serem considerados. 0 l
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comprimento de difus¥c é suficientemente longo para que o portadores
sejam coletades na jungiio, produzindo assim uma ccrrente entre os ter-

minais do amperimetro,

I/ N B

: juncao
g e

> » . S—p a0 microscopio
o . .
L

semicondutor
tipo p

Figura 1
Esquema experimental do modo EBIC para um microscdépie eletrdnico de

varredura

A taxa com que o feixe gera pares @ diécutida no apéndice E que
trata da energia de ioniza¢do radiativa. A nossa preocupacio neste L&~
plco é 6 de determinar a difus¥o dos:portadores, uma vez dada a gera-
¢330 de pares em fungdo da posi¢do, Vamos supor todo o processo, gera-

¢d0, difusdo, recombinacdo com sendo estacliondrio.
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A equacgio que governa o comportamento dos portadores minoritsrios

€ a equagldo de difusio, no caso para um material do Ltipo p

n(r) (+)ﬂan(;}

DYin(c) -~ + glr)="—m7 ' ) (1)

63
onde D & a constanie de difuso, nir) ¢ concentrag@o de elétrons en
excesso, TYI(r) é o tempo de vida local dos portadores e g(r) & a fun-
¢3c de gera¢ho determinada pela microssonda. Como Jé dissemos antes,
vamos supor uma situa¢¥o estaclonaria, assim o lado direito da equagio
(1) se anula. Ressaltamos que o tempo dé'vlda dos portadores ¢ uma das
prinéipéis .fontes do contraste de EBIC e que, além da posig¢¥o, pode
ser dependente da concentragdo de portadores, especialmente sob condj-
¢Bes de alté injecio @e portadores.

A fun¢3o nir) possui uma fun¢io de Green que st isfaz a seguinte

equacio diferencial

) -"*‘. RN

Dv? G{r,r') - 9i£52;l.=_g05(r—r'} : (2)
. 1({r} . .

onde r' & a posig¢%o da fonte. No caso unidimensional a funcZo de Green

coincide com a prdpria funcio de concentracfo n(r). Se acharmoes a go-

lug¥o da eguag¥o de difusio para a fonte pontual obteremos, com auxi-
1lo da func%o dé gerac3o dada pela simulagi%o, a solugZo total, isto &,
a Concentracéo de portadores minoritarios geradoes pela microssonda.

Equacio (2) deve satisfazer as seguintesg condigBes de contorno,

vide [7],

.G(r,r'>=0 para r pertencente a superffcie da Juncic ()

@ para todas as outras superficies

nag‘%‘:ﬁ"}' = 8,6(r,r') Yes; (i=1,2,...,N} (4>
onde s;6 a velocidade de recomblinacio superficlal e n; e a normal ao

plano S, .
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Se supormos uma fonte plana e paralela 3 junc¥o, a simetria redusz
© nogsc problemsa ac cago unidimensional que € de tratamento malematico
gimples e de facil interpretacdo. Conziderande a equagfo de Green uni-

dimensional satisfazendo a equa¢3c de difusio

ZG . L] . t & —-x" .
3 éi‘X] _ G(sz ) =—guui§—5—L {5

onde definimos o comprimento de difus3o
L=vB1 (6)

-

e egcrevehdo o transformada de Fourier da eqguag¢fio (5

-+

G ikx’
F __dee
-x2G, - — =-9 (7
F T D o
portanto a transformada de Fourier da funcio de Green é&
' ' ikx’
Cp=—2t- S — (&)
_ _ DV2T (k*+1/L%)
onde kK é o vetor reciproco. Calculando agora a transformada Inversa
temos _
. A | . ~ikx _ e - ‘eikxle_ikxl
Gl =7 Lubpe oy L0 (e & (3)

-Esta integral imprdpria possﬁi pdlos em 1/L e -t/L, podemos integri-la
ent3o ugando o método dos residuos, obtendo desta forma [8]
G (x,x*) =gk e—lx.'-x.[/; _ €103
A equagBo (8) difere da sdlug%o dada por Hanoka e Bell [1) em um arti-~
go ge revisdo (equagio 10 daquele artfgo), qué solug¢do ndo satisfaz a
‘equacdo diferencial (2). |
Aplicamos agora as condig®es de contorno a uma amostra semi-infi-

nita com uma superffcie plana em x=0, e a fonte pontual a uma distan-

cla x=x' da superficie
D____BG';()x,x') = 8G'(x,x") em x=0 . €4
X .
o que implica em usar o método das imagens, lsto &, supor uma fonle
virtual em x=-x' . Apds o ajuste das constantes que resuitam ao impor

a condigdo de contorne (4') temos
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G' (%, %" )=C1G(x,x") +C20(x,x") =

= @b ~lx'-x|/L | D/L-S _-(x'+x) /L (11>
_g‘ﬁ'ﬁ{e x +me }

onde N é uma constante de normallzag¥o que serd determinada mais tar-
de. |
Supomos agora uma jun¢¥o a uma distdncia x” da superffcie ® pa-
ralela & esta (vide figura 2), onde éplicamos a condlg¢g¥o de contorno
G"(x,x')=0 para x=x' {3')
Novamente temos gque recorrer ao método das imagens, suponde uma fonte
virtual a uma dist%ncja x" da jung¥o, isto &, a 2x"+x' da superf -

cle. A fun¢3o de Green apds o ajuste das constantes szersd
G"{x,x'J=CiG'[x,x')+C5G'(x,2x"+xJ=

=%§)—£{e"x"xi/r*+ D/L-S om(x'+x}/L__ (x-2x"-x")/L_ D/L-S _(x=2x"+x') /.

D/L+S D/L+s (123

E importante notar gque esta funcdo de Green sdé & vallda para o inter-
valo entre a superffcie e a junc¢Ho.

A corrente total coletada na Juncio ser4 dada por (71

'I{x']=—qDIS?TS ds (13
£ NC Nosso casc corresponde a
| Tix=qd 7y SEXD) giyuynyax (13°)
© que resulta em
Ty =Bhe (em P /Ly LS - (xmxty /Ly (14)
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dG(x,x")

0 . } =0 D % OzSG(X;X'}
xl’
¥ fonte x"
 jungao G(x",x"')=0
t-

Figura 2

Ceometria da amostra semi-infinita com uma Juncio a uma dist3ncia "

A equagi¥o (14) deve satisfazer, para umé fonte localizada ﬁa Junci3o, a

"condigfio de contorno

I{x")=qg. Cam
andloga a condl¢8o de contorno dada por Donolato [7] para a fungio

corrente.

Satisfeita a condig30 de contorno (15) obteremos o fator de nor-

malizagio N=1R/L=8 _-2x"/L
“*D/L4s
_ / {(16)

Finalmente a corrente coletada seri

I{x')=qg,{1+ 7__3/}12 A S A PRl Gt I VA "7"*3/?.13 o~ (xTx) /Ly
' (17>
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E possivel ainda introduzir a simplificacio

I(x')SqgeLix) (18>

) (an
onde definimos a funcio
B (x)=e*/ Ty DOLES omX/T o (19)

gue torna evidente gque a3 equag¥Bo (18) satisfaz a condic%o (13) em x'=

L1}

%
No caso em que a origem da coordenada n3%o coincide com a locali-
]

zag¢do da superficie, por exemplo colocando a superficie a uma distian-

cla x;, temos a forma mais geral

= {x',%x:} :
x Y =qgod il (20)
onde .
Y(x, %) =X/ Ty g":ilg ef2>;f/Le—x/L _ (713
Para o0 caso mais simples onde temos m melo semi-infinito limitado ape-

‘nas pela jun¢3o, sem possuir uma superffcie que exige a condici¥o dada
pela equagﬁo (43, a solug¥o imediata para uma jungio a uma distincia
x" &

I{x'}:qgo-g_%:l_} onde- g (x) =e " */T (225

Para obter a corrente total produzida por uma distribui¢3o de N
fontes pontuais entre a superficie e a juncdo basta efeturamos = soma
T=Y1(x;)go (x;) (2
onde gix') é dada pela simulac¢3o de Monte Carlo.

| Se temos M regiBes diferentes (que nos obrigam.a aplicar solug8es

diferentes) a corrente total pode ser escrita como
=1} ZgiI;(xj}go(xj) (24)
Para o caso de unm diod; de thg%o‘pn‘tal como mostrado na f(igura

3 temos que a corrente total &
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, . PN 1«5 BLExiT.Gc X, i>jéﬁj;ET gn(xi)} {95
2

onde X; ¢ locallzacio da jungio.

Superficie

x5 Jungao PN

.Figura 3
Para um Laser de heteroestrutura dupla mostrado na figura 4

corrente total serd dada por

! . { E' B(x,) ys g YU afx;) .-
: =g X, )+ R )
Laser‘ 55 __Tgﬁ(xk o (x; 5e1<x Y_($J—xkng1 go {xl)+k<22 %) gaf.xi)} (26>

i<m ¢
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0 Superficie

1
"j 5 Camaga confinante
Xk Jungao

3
Xm

4

Fiqura 4

Laser de heteroestrulura dupla,
%

A raz%o para este tipo de modélo € que osg portadoreé podem mover-se
Ilvrgmente dé camada'l-pafa a2 2 (confinante) mas ndo o contrédrio. Na
Interface 1-2 ¢ conveniente colocar a velOcidade de recombinacio ==0.
Isto significa _que os portadores nioc sio coletados da superficie o que
serta uma propriedade desejivel em uma camada que tem por funcdo con-
finar. og portadqres. A lnterfaée 3-4 n%o oferece maiores preocupacBes
'pois @2 sonda em condi¢Bes tfpicas de trabalhd {(5-45 keV) n%é 2 alcan-
N : :

Assumimos em todos este modelos implicitamente o fato de gue o

comprimento de difus¥c L depende da camada en que se localiza a fonte.

Desenvolvemos neste caplftulo um modelo simples & versatil para
calcular a corrente total coletada = partir de resﬁltados obtidos peio
nétodo de Monte Carlo (resultados do capftulo 2). A aproxima¢®o maig
Importante foi considerar a soﬁda como um conjgunto finito de fontes

Planas paratelas a juncHo, ponderadas segundc a energia disslipada emn
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funcdo da profundidade. Evidentémente ¢ possivel constiderar um conjun-
to de fontes pontusis mas nesle caso seremos obrgigados a usar curvas
de perda de energia em trés dimensBes. Naturalmenté esbarraremos em
limitagBes como tempo de processamento computacional e espago de memo-
ria em detrimente da precisio do célculo.

Fica em aberto a escolha do comprimento de difus®o dos portadores
e . dag velocidades de recombina¢¥o superfictal. Esta escolha deve se
gud ar po; considerag8es de natureza qualitativa das propriedades dos
materiais envolvidos. O GaAs por gxemplo terad a velocidade de reconbi-

nag3o Liplcamente tendendo a infinito.
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4 -~ Resultados da Zimulacio do EBIC

Para utilizarmos os resultados do capfﬁulo precedente & necegsi-~
rio adlicionar élguns pardmetrozs tals como a velocidade de recombinagibo
superficlial e o comprimento de difus¥o nas diversas regides do dispo-

*sltivo,

A velocidade de recombinac%o superficial pode ser tomada em dois

extremos, s=0 o oo , heste caso a fung¢¥o (4.21) fica
Y(X,X|]=EX/L te+2x1,-r’Le_-:~r:/L ' . {1
onde o sinal pozitivo estd para a velocidade de recombinacio nula e o
negativo para a velocidade de recombina¢®e tendendo ao infinito. Desta
forma n¥o serd necessidrio nos procuparmes com o ceeficiente de difusio

D que ¢ eliminado desta forma.

.Resta determinarmos o cbmpriménto de difus%o L. Aqui n3o temos
- como definirmos extremos e as medidas exprelimentais de L s¥o as mais
desencontradas possivels, Podemos por ocutro lado usar oz modelos e
ajusta-los para obtermos os mesmos véfcres das correntes coletadas me-

didas experimentalmente e estailmar desta forma os vayéres de L.

Vamos apresentar primeiro alguns resultados para diodos de homo-
Jungdo pn tal como discutido no capftule 3, utilizando a solugdo

(3.183 B&D
' T(x) :qﬂo éa;) ' _ (2)

Como pode-se notar a equa¢¥o (2) tem Lermos separados em fung®o da lo-

callza¢%o da fonte (x') e da fun¢¥o (x”). Podemos nos valer desta pro-
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priedade para calcularmos a corrente de ERIC de diversos dlodoz de ho-

mojungdo com profundidade de jungo diferentes. lzto & possivel devido
ao fato de que a microssonda n3o & sensfvel 2 dopagem do melo. Em  ou-
tras palavras, a concentrac¥o das impurezas ¢ muito pequena para in-

flulr no espalhamento dos elétrons do feixe} Desta forma podemos cal-
cular a corrente EPRIC de muitos diodos diferenies com o3 resultados de
apenas  um udnica simulac¥e Monte Carlo para um determinado semicondn-
. tor. Por e#emplo_diodos de GaAs com profundidades de Jungdo a 1,2,3
etc. micron,

& forma da solu¢¥o (2) nos permite montar um esquema de cdlculo
extremamente simpliﬂicaao quando desejamos calcular a corrente a di-
versas profundidades diferenteg da Jungio. De outra forma os calculos
levariam um tempo de computag¥o mutto malor.

Lembramos que a sclug¢do para o diodo se escreve come sendo (equa-
céo (3.25M)

r Brixy) R

Ten=al joj By eyT 90 ERLI &z 90 0y))
‘As  funcBes o e(@ sd80 calculadas en todo © intervalo que interessa e
armazenados em um vetor. Feito isto'basté fazer as somas da eqguacio
(3. 0O qﬁe evlkamos, ac Finél de tudo, é recalcular as mesmas colsas
muitas vezes. Na figura ! e 2 mostramos os resultadoé para um diodo de
Gads com comprimentos de difusfo idént!cos antes e depoia da jung@o. QO
que variamos no caso & a profundidade da Jung3o., As correntes s¥o cal-
culadas até o alcance da microssonda. Na figura i temos a velocidade
de recombinag¥o superfictal nula e na figura 2 esta evlocidade é infi-
nita. Podemos notar duas propriedades ao comparar as duas figuras. A

Influénecia da superficie diminui quando a microssonda penetra muito na
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amostra (alta tens¥o do feixe) e quando a junc¥o esta longe da super-
ficie como seria de se esperar. Nas figuras 2 e 4 repelimnos os ;célcu-
los para um comprimento de difus8o muito grande antes da Jungdo em re-
lac%o ao comprim@ntbde di fus%o depois da jun¢Bo. As ffiguras 5 « & in-
vertem a situvagio, desta vez g comprimento de difusXo ¢ malor depois

da jungio.
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Para um laser tal como o da figura 7 n%o & muito interessante o
tipo de cdlculo que efetevamos para o diodo, lsbo porque as  dimenzSes
ndo sdo facilmente varidvels, ou seja, terlam que ser crescidos varios

tipos de diedos diferentes.

~ 1l.5pm 30% Al
0.15um 5% Al
30% Al
Figurd 7

Laser de Heteroestrutura dupla

Existe grande interesze na obtencido de comprlmentos-de difussc a
partir de medidas experimentais. Com 0 modelo que deaenvolvemoo ¢ pos
-sfvel estimar essses comprimentos de difus¥o de cada camada do laser.
Para isto usamos as memdidas e o5 célculos para.diferentes tensdes do
feixe. Suﬁomos que os comprimentos de difus¥do dos portadores n¥%c s%o
afetades pela pela varlacio da .tens¥o. lsto é razodvel e encontra em-
basamento experimental. A quest3o da producio de portadores é dloCULl“

da no apéndice E.
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Usando as medidas para um lager de GaAsAl com as  caraterfsticas
indicadas na figura 7, podemos fazer um ajuste de curvag de Férma 2
obter o melhor conjunto de comprimentos de difus¥o. Neste caso encon-
tramos 0.3, 0.1 e 2.3 mlcron para as camadas indicadas comc =sendo o
1,2 e a2 3 na figura 7, respectivamente. Oc dadosg das corréntes {na
realidade indicamos o5 ganhos de corrente sobre a corrente do feixed
estdo Indicados na tabela 1. Os céculos forma realizados para uma ve-
locidade de recombinagdo =superficial infinita. Isto & razeodvel poiz a

recombinagdo superflicial do GaAs ¢ muito-alta.

Eﬁergia 1 (calculada) I(experimeﬁtal)

5 1.491 ]

10 .. 14.407 32

| 15 © 116.000 120
20 | 574.000 | 540

. 25 1364 .000 - 1000
30 © 1575.000 1300

35 | 1501 . 000 1500

a0 1327.000 1550

45  1181.000 1500

Tabela 1

Para efetuar este tipo de simulacdo & necessario-calcular previa-
mentea densidade especiflica e o "gap” do material de determinada cama-

da. Isto em geral & felto por interpolagBes. Esquemas completos para
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compostos ternirios (GalAsAl)encontramos no artigo de reviszo de Adachi

[1], e para quaternérios (InGaAsP) no artigoe tambeém de Adachi [2],

[
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5 - Conclusio

Desenvolvemos uma ferramenta que nos permlite calcular a corrente
induzida por feixe eletrdnico para um dioda stmples e um laser de he-
terogungio.

A Inteng¢¥o principal deste trabalho fo! o de subgtituir oz mode-
los analifticos de microssonda por uma distribuicio mais realista obli-
da a parﬁir da.simulacﬁo Monte Carfo. A vantagem adicional consiste no
fato .de podermos assim lidar com estruturas complexas que.nﬁo poderiam
ser abordadas per nenhum modelo analftico. |

Uma das possfvels aplicacﬁes praticas e Iimediath seria a estima-
tiva do comprimente de difusdo dos portadores. Mas a motlvac3o do nos-
80 tfabalho ndo foi eéta; Criamos uma ferramenta e a testawos a partir
de .conslderacaes e modelos simples e deménétramos a sua coeréncia. 0
fruto prlncipél'deste trabalho é o leque de aplicacaes.e éstudos que
'se abre daqul em diante. Desenyolver modelos que abordem ocutras situa-
¢hesg éxpefimentais de EBIC e de catodoluminescéncia pornou-se bem mais
gimples. Eis uma pequena lista do que pode ser feito;

a) Andllse de defeitos por EB{C. Diferentes tipos de defeitos po-
dem ger proprotos e seus efeitos sobre a corrente podem ser
estudados e correlacionados com dadds experimentais

b3 Esiudos de contraste e resoluc¥o em EBIC e catodoluminescén-
cla. |

¢} Estudo de catodoluminescéncia espectral. lsto pode ser um tra-

balho vallosfssimo uma vez que pode se lancar asim as  bases
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para a catodoluminescéncia quantitativa. 0O aparato tedrice &

multo parecido com o EBIC e n3o deve oferecer majores dificu-

lades.

Naturalmente estes tdpicos podem ser estendidos e subdivididos depen-

‘dendo das aplica¢Bes.
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A - EquogBo de Perda de Energla

U proceszo mais importante a ser considerado na -simulagdo da tra-

Jetdrla de um elétron em um sélido & sem ditvida a perda de energia ao

longo desta mesma trajetdria. A perda de energia se darsd nas colisBes

Inelédzticas com o5 eldtrons dos stomos. Bethe [1J] em 1830 deduziu a

‘expressdo quintica para esta perda de energia que ¢ adotada mesmo nos

trabalhos mais recentes em simulacﬁo Monte Carlo [23. N3o dedﬁziremos
aqul a equag¥o de Bethe pelo procedimento quantico usual mas sim fare-
mos o desenvolvimento de um célculo semi-classico, talQez um pouco mé=
nos . rigoroso, gue poésui a vantagem de ser nuito matis direto e menos
tedioso. Para tanto usaremos um procedimento semelhante ao que fol
usado por  Jackson [3] para deduziﬁ a perda de energia cléssica de

Bohr.

Imaginaremos iniclalmente um elé-.

tron colidindo com um outro, em repouso,

a uma velocidade v e com uma energia da- 3

-¢,m¥

da por
E=yMc? (a.1) b
onde y ¢ dadoc por

. $= (s f

e b & o chamado parametro de impacto do

3

-a,m
Figura A.l
elétron incidente,
Agora ser# necessirio avaliarmos o

campo causgado peia part.fcula Incidente.
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Para calcularmos este campo consideremos a geometria indicada na
ftgura A.2 onde indicamos dois referenciats cartes!ancs, um deles se

movendo a uma velocidade v do ocutro. Fica claro que os aixos cartesia-
nog corregpondentes dos deis referenclials s¥o sempre paraleles, e =su-

pomos que o desvio angular da particula incidente & suficientemente

pequenc para ser desprezado.

figura A.2

Pode se mostrar que, usando as transformacBes de Lorentz, os cam-

pos no referencial do elétron em repouso no ponto o serio

E =+ eyvh

b2ay2yie?) 2

’ ' ( -Y (A.2)
Ep=~—Y8P

(bi+y2y2e?) 3

com todas as outras componentes nulas. Ainda pode se mostar que o In-
‘tervalo de tempo durante o qual os campos ser%o aprecidveis &
st =2 | AL
YV

0 Intervale de tempo dado por (A.3) se relaciona ao fato de que o5

campos dados por (A.2) t&m a forma de lorentzianas de largura b/fv.
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Para calcularmos o impulso verificamos que apenas a componente
transversal n¥o fornece um Integral nula no tempo. Assim o impulso se-

rd dade por
tp= - eE(t)dt= - 28 s (A.4)
& a energla transferido ac «leétron &

(A.S)
"~ {pe!

aE(b)=-i(gm32= 2¢ 1

0 elétron ao atravessar o sélido passa por diversos stomos e por-

.-

* . * -
tanto a diversos valores de parametros de impacto. Vamos supor entio

que temos N atomos por unidade de volume, com Z elétrons por &tomo. O
nimero de elétrons localizados entre b e b+db em uma ezpessura dx, i
qual  supemos muito menor que o livre caminho médio de espalhamento

eléstico; sera

dn=NZ2nbdbdx . _ (A.6)
Para-calcularmos a perda de eneréia §or.unidade de dlstancla percorri-
'da pela particula efetuamos é integral

dE __ e? (A.7}
ax =~ 4TNZ oz [AE(blbdb

vamos considerar agera os limites de Integrag¢io escrevendo

b . 2 b .
dE e? “max dp e max
=—= - 4sNZ-— [ == = —4MNZ— 1ln——=

dx mv hmin_b mv nb in (A.B)

€ necessirio portanto avallar entre quais limites a equag3oc (A.8) &
védlida.
Para o limite mdximo dizemos que ocorre quando o tempo em que os
campos s5d0 considerdvets com o'perfodo do movimento do eitétron, isto &
1
At(bmax) "'a,-
onde
b . = X¥
1]

max

CA.3)

UNICEMP
BIBLIOTECA CENTRAL
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e W & uma frequénclia atémica carateristica.
. Para obter o limite minimo consideramos o principlio de

‘de Heizenberg

h
AEAL > 2
Edt > 5

g-novamente usando a equagio (A.3) e aproximando

H
At'\dﬁ
 temos
_ fyv
Pnin™ 28
o que leva finalmente a
' ' dE_ e, 2E
a—i—- 2rN2 E lnﬁw

- 45

incerteza

{(A.10)

(A.11)

que € exatamente a equac¢Bo de Bethe para & perda de energia num sdélide

calculada por procedimentos puramente quanticos.
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B ~ Livre Caminho Médio

Vamos supor um potencial atdmico blindado da forma

U 2_52 e /2 (B.1)

A secg¥o de espalhamento dentro da aproximac¥o de Born sera [1]

.

do=4n? {Ze;Ta] zdf .
fava”+1) (B.2)
onde d2 €& o elemento de &ngulo sdélido e g & dado por
q=2k seng ' | (B.3)

onde kK & o vetor de onda.

A secq¢le de transporte da qual calcularemos o livre caminho médio

é dada por [1]

Ty 2k qF -
Cer™ fq{l—cosa)‘dc =f02k’- da (B.4)

o elemerto de dngulo sdélido se escreve em fungio de g

an=27 sengds=21 gdg (B.5)
de onde obtemos _
Ze ma.i .2k -
- g —'r( —=x—) S u
. tr 0 (q2a?e1)? : (B.6)

fazendo a substituiglo q*=x temos

47, Ze’mas  L4k?  xdx '
a “T(”__) f —— {B.7>
tr h 7 0 2{xa?+1)?

a2 integral em (B.7) pode ser resolvida por partes

g4k _xdx x ak?, Ak? _ ax o 4x?

1 2.2
O (xal+l)? a? (xa2+1) 10 0 et

a?(xa®+l) ~  a?(4k?a?+l) a*

finalmente

o _2nZ2%e%m? { (4k2a+41) In{4k2a2+1) -4k 2l }
tr knhu (4kga2+l) (B.B)

para usarmos a aproximacdc de Born € feita a hipdtese de que
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——

ka >> 1

entZ%oc a equacgio (B.0) torna-se

e 3“—]‘2*:-;:—:'33 1n(4kZa?-1) o (B.9)
usando ainda a relaci3o
k2= 2mE
hz
temos ’
o, = “22:: (1n(8“§f‘2)—1: (B.10)

Devemos agora avaliar a, colocando-o em termos do raio do dtomo no mo-

delo de Thomas-Fermi

hZ Z HIE]
a= me*
de onde vem ,
_ mZle! BERZZHE
0, = “ogr (Ind 1-1)

e’ (R.11)

Para avaliarmos o livre camlnho médic usames a relag#o

X =——L ) : -
tr pNoo, _ (B.12)

"onde A & a massa at&mica,()a‘dens{dade {em g/cm‘) ¢ N,a constante de

Avogadro. Desta forma chtemos

23E?2 SER’ZM, ..
A = ——— {lIn{———}-1) {B.13)
tr 1Z%e Nyp el

substituimos as constantes e convertendo convenientemente as unidades
‘ Yrmos, em uma forma pritica, .o livre caminho médio
b13'  a__=0.5112 2E, (1n(293EE7) 1)1 | (B.13")
tr pZt .
que & dado em micron embora a densidade continua mantida nas unidades

originais e a energia em keV.

Com o livre caminho médio assim determinado calculamos, para o
efeito da simulagio Monte Carlo, o livre caminho perceorrido como fun-
¢d30 de uma varisvl aleatdria R4[2]

—_— R
MRy =2 In(R) (B.14)
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onde Ry tem uma distribulgdo uniforme e o livre caminho percorrido uma

distibulcio de Polsson.
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C - &ngulo de Espalhamento

Vamos supor uma particula movendo-se em um campo central U con

uma certa energia cinética E. # conhecido da mecinlca cldssica que o

ngulo éo‘descr{to pelo movimento n%o ligado ¢ [1)
w M/ridr
¢o=f v
rl'l'l_ilf'l VZE-U{r )M /r ) (C.1)

onde M & o momento da bartfcula 2 usamos a geometria indlcada na figu-
ra (C.1) onde P ¢ o parimetro de impacto.
.0 &ngulo de desvic ou de espa-
lhamento estarsd determinadoe por
%=1n-2401 _ (C.é)
Para efelte de cdlculo colécamos o
momento em funcdo da energl a.
Memo/TRE {C.2
Substituinde na equacZo (C.1) e in~

tegrando para um potencial couldm-

bianc _ /ﬁf_ p

2
U=—£Z—:—) (C.4) Figura C.1

temos

¢u=arCCOSZ—QL/—2-E—Q— (C . 5)

v1+{Ze/Ep)?

usando a relag¥o (C.2) temos

ZZ L] ze
pPT=3Ez ct9'3 (C.B>

ou, finalmente
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B=2arctg (g—%%)=2arctg(R2bZ/EJ K (C.7>
onde R, ¢ uma varisvel aleatdria uniformemente distribuida entre O o 1
e b & um parametro aJustével a partir de valeores éxperimentaié. Em ge-
ral  ajusta-se éste valor para Forn@cer'os coeficientes.de retgoespa_

lhamente corretos.
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D - Coprdenadas do eldétron em trés dimenades

Para calcularmos a posi¢3o do eldétron apdés cada espalhamento
eldstico & necessédrio ter um sistema de coordenadas sempre atualizado
para podermos aplicar o espalhamento Rutherford.

Baseamo-nos aqui praticamente na técnica usada por Myklebust et
alti. A idéia chave desta técnica consiste em uma mddangé consiante do
sistema de coordenadas, mantendo, porém, sempre as relac®es com um
slsﬂe a de cootdenadas definido péla amosltra, acompanhando o movimento.

do elétron. 0 sistema de coordenadas definido pela amostra é mostrado

na figuré D.1

Figura D.1

0 'obJetlvo do sistema de coordenadas que acompanha o elétron &
manter um eixo z' sempre na direcdo do movimento para aplicar de forma

direta o modelo de espalhamento de Rutherford (vide apéndice C),
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Vomoes basear o nosco esquema de cdlculo na figura D.2.

®p(1-1)

P(L)

fan]

v
—

Figura D.2

O elétron vem do ponto P(L~1) para Q.pohto P(L) onde & espalhado
por um &ngulo © em relagio é dire¢do do seu mo&iment@ e em um 3ngulo
azimutal e uniformemente dispribufdo. Os cossenos diretores da reta L
podem ser calculados a partir das coordenadas X,Y,Z dos pontos P(L-1),
P{L}. Depois de espalhade, o elétron vai para unm pdnto genérico P(L+1)
no perimetro da base do cone, cuja altufa ¢ o comprimento do segmenio
Li. |

Para calcular P{(L+1), calculamos primeiro (Xo.¥5.,Z62, que repre-
senta o pontc de Intersec¢Zo do plano com o segmento L1.

Seja D) a dist@ncia entre P(L) a P(L+1) e a altura do cone H.

Entio



Coordenadas do Eidtron om Trés DimensSos 54

H=D{L) coso (D.1)
© raio da'base
R=D{L}senf : . _ ‘ (D.2)
as coordenadas (X,,Y,,Z¢)
(D.3a)

Xo=X(L}+(Ha)
Yo=Y (L) + (Hb) (D.3b>
Zo=3{L)+(He)
{(D.3c)
Em segulida estabelecemnés um novo conjunto de elxos de coordenadas (X',

Y',2') como na figura D.3, com o plano X'Y' contendo a base do cone e

o eixo Z' coincidindo com o segmento L1.

D_éixo X & oscolhido de modo a ser a reta de Interzecgdo do plano
da base com o plano Y=Y . Do conhecimento do ponto no plano da base (X,
1 Ye:Zy) @ dos cossenos diretores.da normal ao planc, a equag¢3o da base

do cone &:

ax+bY+cZ—{axg¥an+czn)=0

(D, 4>
a regta de 1nte%secc§o com Y=Y,
aX+cZ- (aXo+cEo) =0 ' (D.5)
tem a forma
| = Bk k=Bl 4, (D
e o5 cossenos diretores de X', com resﬁeito aos elxos orlglnaia, =%0:
. (D.7a)

ag=cos{arctg(-a/c)}
bx.=c0990°=0 : {D.7b>
cx,=cos(arctg(—c/a)}

(D.7¢>

Conhecendo os cossenos diretores X' e Z', pode-se obter os cosse-
nos.diretores de Y',

Para manter o sistema como de "m%o direita", faz-se o produto ve-

torial de forma a obhter
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ayﬁbz.cx. (D.8a)
by e O Byt Ok B (D.8b)>
Gy by ' ) (D.8c)
0 ponto P(L+!) & entio
X' (L+1) =Rcos (R;27) ) (D.%a)
¥' (L+1)=Rsen(R,2m) (D.9h>
Z' (L+1)=0 {D.9%)

-t
N

Aq_coordeﬁadas acima podem ser transformadas para o sistema de coorde-
nadas da amcstra da forma
x:axlx'{L+i}+ay.Y'(L+l)+Xa ' {(D.1Ca).
¥=by X' (L+1)+b \¥" (L+1)+Y, (D.10b>

2=, X' (L) #c ¥ (L+1)+Z, (D.10c)
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E - Energias de lonizag#o radiativa em semicondutores de "gap” direto

Analizamos neste tdpico a producio de pares eiétron—buraco como
uma dependéncia do "gap” né banda &e energla. Por produg3c entendemes
o montante de pares elétron-buraco produzidos peloc felxe de elétrons
primarios. Em termos préaticos nada se produziu ae novo desde o artigo
de Klein [1} em 1968. Os processos ffsicos ainda s¥o mal explicados e
tém-se apenas um idéia qualitativa destes, Vamos portante nos .basear
complet.amente no artigo de Klein que & reférencia ainda usada éomo
sendo a mais fundamental pelos autores que lidam com catodoluminescén-
cta.

No artigo de Klein & discutido processo de energia de ionizag%o
radiativa_ para radiag¢des ae altés energias em geral. & evidente que
vamos nos ater apenas a elétrons de alta energia {(que em nosso caso

val ateé 50 keV). Isto ¢ justificado devido ao fato de gue evidéncias

experimentai? épontadas por Klein ﬁostram a independdncia da energia
de criac3o de pares com a.natureza da radiacﬁc pr{mérla.

Vamos. definir a energla de iconiza¢3o radiativa, ou energia de
criagdo de pares, como sendo

o= (E. 1)

- mI=E

onde Q & a eficléncia quantica de pares por eléiron e W a energia do
agéhte lonizador. Ficando assim estabeiecida a proporcionalidade da
eficiéncia quadntica com a energia primaria. A equacl¥o (1) d4 portanto
a medida da energia média gasta para produzir um par elétron-buraco

através de quantidades experimentalmente acessfveis.



Energias.d@ lentzagHo Radiativas 57

Em uma simples considerac¥o tedrica cada pdr criade ¢ tratado co-
me resultado de um processo elementar que n3o envolve realmente a fi-
sica da intebacﬁo.da radiac@o com o meijo. Evidentemente a endrgia para
2 criac¥o de um pér deve ser. mator que o "gap” do heio, pdrtanto pode-
mos escrever |

eTEGHE (E.2)
onde dizemos que E' & a energia gasta para qualsquer ouiros propoésitos
que nio a loniza¢do. Especula-se que o processo ocorra em duas etapas:
na pfimeira tenos que a energla colocada dentro do gistema c¢ria uma
distribulcio de n%o- equil{brio dos pertadores ]1vres ac induzir tran-
si¢gBes da banda de leenria a banda de conducBo. Esta & uma el.apa -que
& concluida quase tmediatamente, mesmo porque € provivel que a ioniza-
¢do entre em compeLic¥o com a gerag%o de fénons. Na segunda etapa
oéorre a_termélizacﬁo'que € um processc bem mais lento. Temos pertantoe
élém das perdas pela ioniza¢¥o que j3s inclulmos na equag%o fE 2y  um
perda devida a.geracéo de fdnons (otlcos) e devida a termalizac®o que
aparece devido ac fate de que a energia residual ja n%o serd mats su-
fléien£e para gerar outros pares. Fazendo esta pequena contabilidade
pode-se chegar . a express3o final obtida a partir de consideracBes en-

piricas

e= 3 Egtrihu ) ' (E.3)

onde r ¢ o numero médio de fénons &ticos émitidos_pe}a lonizag%o e de-
vé ser iratado neste caso como um parSmetro adustéve];

A flgura E.! mostra a dependénclia da energia &e lonizacio Eadia—
tiva com o "gap”. Como pode ser visto esta dependéncia ¢ praticamente

llnear.
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Energlia de tonizacio radiativa,
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VvV ALPHAS
O ELECTRONS |
A PHOTONS

M
| @@' — E+(14/5)Erlfiu ) -
Gons—-ﬁc‘j Te 0.5sr(fw )<10eV
| -§~Si | I
'ﬁg—se' '

] 1 i |

Pt

0 | 2 3 4 5 6

BAND GAP ENERGY (eV)
Figura E.1

Oou energia média e consumida por  pro-

ducdo de pdr elétron-buraco com fung3o do "gap”.
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E facil mostrar gue a relaé%o (E.3) & razodvel.se seguirnos ag
simples consideracﬁes de Bogdankévitch et alil [2)].

Usande as leiz de conservacio de energia e momento, vamos consl-
derar o casc concreto da transicdo de uﬁ 2létron da banda de valéncia
2 banda dé condug¥o resultante de uma colis3o com outro eléblron dez-
crito pela reacgio

- eite, > eite +p (E.a)
onde €3 Trepresents o elédtron primario, e, O élétron da banda de va;
l&ncia, eio.elétfon difundido, @ © elétron na banda de conducdoc & p o
bura;o formado na banda de val&ncia,

As leis de conservagio de energta e momento podem ser escritas da
forma seguinte

E61=E65+E‘?C+EP+EG
Be,"Pey B, By . (E.5)
onde E4, ¢ o "gap”.

.Para.determinar valor minimo Eg, para o qual a reacHio (E.4) ainda

€ possfvel, devemos calcular o extremo da fungio Eéilevando em conta a

equagio (E.5), Pode-se demonstrar que E, toma.sem valor mfnimo quando
Vo TVe =V =V - (E.6)

61___ec_.P

colocando (E.6) em (F.5) obtemés

P2 . 2
m"’z =.(2me+mp?% +_EG_ : (E.7)

- (E.8)
rmv‘s(frmc *_m?)\i-' t O,

Resolvendo este sistema para v' e v obtém-se o limiar da energia de

excltag¥o

o
— e
Fee=Eg(1+ me-l»mp} (E.9)
Se a partfcula primaria for um buraco o limiar da energlia serj

m
By "B (14 @E;) (E.10)



Energias de lonizacioc Radiativas

Definimos o rendimento por
E

5]

<

=

>

0=

onde <E> & a energia meédla requerida para dar lugar a um par .

buraco. Seja esta energia média alnda

<E»=E_+<E_>+<E >
e p

G
onde
/T E_f (E)p (E)dE
<E§= 0 "e"e e
I fe(E}DEFE}dE
=]
/Y E_f (E)p_ (E)dE
<E »= O _PD P
P e

o f5(Eve (E)AE
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(E.113

elétron-

(E.12)

(E.13)

(E.14)

onde f, e f? sd0 fun¢Bes de reparticic dos eiétrops e dosg Dburacos e

e g80 as denslidades de estado das bandas.
Le

Como as partfculas se concentram sobretudo na proximidade dos ex-

tremos das bandas podemos colocar ¢ proprociconal a E e dizemos que

f{E)=constante para O iEiEt

f(E}=0 para. E>E_

(E.15)

Calculando desta forma as intgrais (E.13) e (E.14) obtemos

<E »>=
e

ralis
wilo
=

E <E »=
- P

et pt

calculando assim a eflciéncia
. E, .

0= =74
EG+%(Eet+Ept} 14

ou seja

= 2
<E>= 17 Eg

(E.162

(E.17)

(E.18)

© que valida a nossa equagido (E.3) obtida a partir de consideracdes

empi{ricas.
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A partir da curva de dissipacio de energia (vide cap. 2),
podemos obter o valor da energia disponivel em um dado volume
e calcularmos a produgao de pares neste volume, diretamente pe
lTa expressao de eficiencia quantica dada pela equagao (E.17).
Assim sendo e possivel atribuir a 9q (vide capitulo 3, e-
quagao 2) o valor obtido para a expressac (E.11) como sendo um
valor razoavel do nimero de pares produzidos na regiao para

qual se esta aplicando a equacao mencionada acima.

(eq. 2, cap. 3).



Organizac¥o dos Programas 61

F. - Organtzac3s dos Programas

A organizacio geral consiste das quatro etapas segulintes

1 - Preparac¢%o do arquive de entrada
2 - Execucio do programa de simulagio

3 '~ EXecu¢io de programas suplementares

4 ~ Gréficos
1. Preparac3o do arquivo de entrada

'Uma simu]acdo Konte Carlo pode ter uma pesada carga de CPU e que
em alguns Casos pode passar de dezenas dp horas Obviamente um progra-
ma desta natureza nio pede ser executédo interativameﬁte e 03 dados de
| entrada devem ser criteriosamente escolhidos pois um erro pode levar a

um desperdficio ae horas de CPU e aléé disso,. & claro, fornecer resul-
tados iInuteis.
Tendo estas consideracles em menie foi desenvolvido o programa
HDNTA que constrdéi, de forma lntérativa,_o arquivo de entrada paraz o
programa de simulacio, _
- A taréfa do progfama MONTA & de criar o arquivo de dadoz DADOS,
!DAT no formato adequado a3 leitura do programa de simulag%o e de aver|-
lguar a coeréncla dos dados fornecidos pelo usudrio,
! O programa MONTA se estrutura da manefra seguinte

la) L& o arquivo de DADOS.DAT da simulac¥o anterlor

b) Interroga o usuirio sobre‘modlficagaes_a serem feltas em
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ifDenominacﬁo'geral da simulacﬁo 

2.Tarefs a serem executadas

3.Aproxim¢8es a zerem usadas

4.Energias do feixe

5.&ngulos de inclinag¥o da amostra

&.Pardmetros materiais da amostra (A,Z, ) (vide capftulo 1}

7 .Parsmetros estruturais da amostra (camadas,espessura)

‘8.Nuimerc de gsimulac®es, numero de trajetorias, varredura (inicto,
film e total de pontos)

c) Verifica se todos oé dados s¥%o completos e coerentes. Se alguma
falta ou Incoeré&ncia for encotrada o programa aponta o erro e rei-
nicia a sess%o

d) Cria o arquivo DADOS.DAT;+1 e fornece uma estimativa sobre o tempo

"de CPU necessério.
2. A execucéé do programa de sihulacﬁo

A execug¥o do programa HICROSSUNDA;32 (Vers3o 3.2) em geral &
felta n%é—intérativamente e.como criterio paré tal pode ser usado a
estimativa de CPU em 1.d. A organizac%o deste programa se did da se-~
gulnte forma
a) L& o arquivo DADOZ.DAT e interpreta as instrucdes nele contidas.

Reserva espaco (abre arquivos) para 63 dados a serem gerados duran-
te a simulacgio. -

b) £ realizada a simulag3o propriamente dita pela subrotina ANDAR_32.

PAS
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¢) Fecha os arquivos com os dados ¢gerados e edita o relatdrio
HISTORY .DAT:;+1 contendec as carateristlceas da simulag%do e alguns

resultados.

Obs.: Ac executar o programa, & lido o arquivo HISTORY.DAT da simula-
¢%o anterior. O primeiro nimerc que aparece neste arquive € o REGISTROD
da simulag¥o o qual & incrementado a cada simulac¥o. Todos os arquivos

e graficos referentes a uma certa simulag¢g3o contém este nimero.
3. Programas suplementares

Os programas sﬁplementqres se referem ao modelo de EBIC a ser
aplicado usando dados gerados pﬁr MICROSSONDA_32 e contidos em PERFIL.
DAT. - “ | -

Para o caso de uma homojuncﬁo'perpendlcular ao feixe temos o pro-
grama EBIC_2 qﬁe,'para.comprimentos de difusdo fixados,'cafcula a cor-
-renLe total coletada na junc¥o. O programa ainda variaz a profunidade
da Jﬁn¢§§ de perto da superficle até uma dist8ncia previamente fixada.
Este programa requer na ordém de alguns minufos de CﬁU.

Para o caso de um Laser semicéndutor temos o programa EBIC_LASER
que calcula a correnté ERIC para uma dada estrutura de Laser wvariando

0 comprimente de difus3c fazendo um ajuste com dados experimentaisz

correspdndentes. Este programa requer na ordem de minutos de CPU.

4. Programas de desenho
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Este programa desenha os perfilg de dissipa¢¥o para uma certa si-
mulacdo, colocando no mesmo graflco até dez curvas. Ajusta automatica-

mente a escala, funciona interativamente.

Tem a mesma fungde de DESENEAR_DEDS s6 que o usudrio determina as
escalas e as curvas a serem tragadas. ¥ proprio para real¢ar detalhes
nas curvas.Funciona interativamente.

-

.

Este pregrama tracga as curvas de EBIC geradas pelo programa
EBIC_2. Pode séparar as contribui¢Bes das camadas em curvas diferentes

ou seomd-las. Funciona Interativamente.

Para a execu¢3o destes programaslusamos o VAX¥11k7SO do Centro de
Computac¥o Prof.J.D.Rogers. A linguagem uséda & oIVAX-li PASCAL. Cha-
mamos atencdo éo fato de que este PAéCAL pode recorrer a qualquer su-
‘brotina FORTRAN compatfvel com.o VAX-11. Em alguns'casos‘usamos TURBO-
PASCAL, compat{vel com o microcomputadbr ITAUTEC 7000, principalmente

para tarefas mails simples.
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