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Bevezetes

Napjainkban nagyon sok sz6 esik a kornyezetiink szennyezésérdl és megovasarol is.
A kornyezetszennyezés nem mas, mint az emberi tarsadalom kornyezetének rossz iranyt
megvaltoztatasa. Ennek a fogalomkornek szamos aspektusa van, pl. ide tartozik a kornyezeti
elemek, levegd, viz, talaj osszetételének az elonytelen megvaltozasa, ill. minéségromlasa, de
ide tartozik a fosszilis energiahordozo-tartalékok kimeriilése is. Komoly probléma, hogy a
fosszilis energiahordozok elégetésével megnovekszik a Fold atlaghémérséklete, ami a sarki
jégsapkak megolvadasahoz ¢€s lakott teriiletek elsivatagosodasahoz vezet.

Ennek a problémakdrnek a megoldasahoz a meguajulé energiaforrasok alkalmazasaval
lehet kozelebb jutni. Tobbféle megujuld energiaforras van, pl. szélenergia, geotermikus
energia, ar-apaly-energia, vizenergia, de ide tartozik a napenergia is [1] [2]. Utobbi energia
tobbféle modon hasznosithatd, mely modok az 1. dbran lathatok.

Napenergia

[Fotoelektromos hatis |  [Kémiai hatds|  [Biologiai hatis|
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1. abra. A napenergia hasznositasanak modjai (forras: [2]).

Tény, hogy szinte valamennyi energiaforrasunk a napsugarzasbol ered, ami egy
megujuld energiaforras [2]. A Nap lényegében egy fuzios reaktor, ahonnan a Fold minden
masodpercben 50 milliard kWh energiat kap. E fuzios folyamat soran hidrogén alakul at
héliumma. Ez a fuzids atalakulds, koriilbeliil 20 milli6 °C hémérsékleten torténik. Ennek
megfelelden a kisugarzott elektromagneses energia spektrumaban a hulldmhossz tartomany
az ultraibolyatol (100-200 nm) az infravordsig (2500-3000 nm) terjed, a lathatd tartomanyba
(300-700 nm) es6 maximummal. Napbol kisugarzott energiamennyiség megkozelitéleg 150
millid6 nagyméretli erdmi energiatermelésével egyenértékii. Megjegyzendd, hogy majdnem
mindegyik mas energiaforrasra hatassal van a Nap valamilyen formaban. Erre jo példa, hogy
a szén, a kdolaj és a f0lgazbol szarmazd energia is végs6soron a napenergiabol szarmazik.
Masik jo példa, hogy a megajuld energiak koziil a biomasszabol szarmazod biogaz, ill. a
hullam-erémiivek, melyek e tengerek mozgési energidjat hasznositjak villamosenergia
termelésére. A napenergidnak tobbféle hatdsa is felhasznalhatd elektromos energia
termelésére, tobbek kozott a fotoelektromos hatés is. Ebben az értekezésben a napenergia
fotoelektromos hatasat kihasznald szilardtest napelemekrdl lesz szo6 (2. abra).

A napelem olyan eszk6z, amely a napbdl érkezé elektromagneses sugarzast (a napsugarzast)
kozvetleniil villamos energiava alakitja. Ez az energiaatalakitas tgy torténik, hogy a napbol
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¢érkez6 fotonok hatdsara a pn-atmenet kitiritett rétegében keletkezett lyuk-elektron parok a
beépitett tér segitségével szétvalasztodnak.
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2. 4bra. Polikristalyos napelem panel®.

A napelemek hagyomanyosan Si-bol késziilnek. A mono- és polikristalyos Si
technologiaval késziild napelemek napjainkban a legelterjedtebb napelem-technologianak
szamitanak. A szilictum a foldkéregben a masodik leggyakrabban el6fordul6 elem. Emiatt a
sziliciumtechnoldgia széles korben alkalmazott és kiforrott hattér van mogotte. Ugyanakkor
f6 hatranya, hogy az alapanyag eldallitasa nagy energiaigényi [2]. Ismert tény, hogy a
napelemek fontos paramétere a hatasfok, ami a leadott elektromos teljesitmény és a beeso
fényteljesitmény hanyadosa. Kiilonféle okok miatt a hagyomanyos kristalyos szilicium-alapu
napelemek, ill. az egyszer(i pn atmenetes GaAs alapt napelemek hatasfoka maximum 30%
lehet, a Schokley-Queisser hatar kovetkeztében [3]. Tovabbi hatasfokndvelést 111-V alapa
nanostukturas napelemek vagy esetleg mas anyagok alkalmazasaval érhetiink el.

Az értekezésben eloszor szambaveszem a |11-V vegyiilet-félvezetd anyagok, tobbek
kozott a GaAs tulajdonsagait. Tobbek kozott szo6 lesz a GaAs kristalyszerkezetérol,
elektromos ¢és transzporttulajdonsagair6él is. Ezutan attekintem a kiilonféle epitaxias
eljarasokat, kiilonos figyelmet szentelve a molekulasugar-epitaxianak (MBE), elméleti és
gyakorlati apektusbdl is. Ennek az az oka, hogy ezzel az eljarassal lehet legegyszeriibben és
a legsokoldalubb médon nanostrukturakat noveszteni [4] [5]. Tovabbi elénye az eljarasnak,
hogy a molekulasugar precizen iranyithato és a kdrnyezeti feltételek is pontosan beallithatok.
Sz6 lesz a kutatocsoportunk altal fejlesztett MBE rendszerrdl is, ill. a GaAs-alapti kvantum
pontokkal késziilt napelemek felépitésér6l, mikodésérdl, ill. a csepp-epitaxia Gtjan torténd
eléallitasukrol is. Roviden szolok a vakuumparologtatasrol, amivel ohmos kontaktusokat
készithetiink napelemekhez.

1 Forras: https://www.napelemek-napkollektorok.hu/wp-content/uploads/napelem-rendszer-olcso-
napkollektorok.png. Megtekintés: 2017. jalius 22
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1 A napelemekrol daltalaban és a GaAs-alapu napelemek

Ahogy azt a bevezetoben is megemlitettem, a napelem olyan eszkoz, amely a Napbol
érkezd elektromagneses sugarzast (a napsugarzast) kozvetleniil villamos energiava alakitja.

A napelem oly mddon alakitja at az energiat, hogy a Napbol érkezé fotonok a pn
atmenetben elektron-lyuk parokat generdlnak. Ezek az eszkozben 1€vo beépitett elektromos
tér segitségével szétvalasztodnak, igy a lyukak a p oldalra, mig az elektronok a n oldalra
sodrodnak. E toltéshordozo-felhalmozodas hatasara elektromos fesziiltség keletkezik (3.
abra). Az (a.) részabran az Ec a vezetés sav, az Ev a vegyérték sav, eU a Fermi szint eltolodasa,
mig a W a tiltott sav szélessége. A (b.) részabran az lsswr az eredé aram sététben, mig az lfoto
az eredd aram a megvilagitas hatasara, U; az liresjarasi fesziiltség.

Lsstet

3. abra. A fotoelektromos hatas. Az (a.) részabran a pn atmenet savabraja lathatd, fotogerjesztés
esetén, a (b.) részabran az atmenet aram-fesziiltség karakterisztikaja lathat6 sotét és megvilagitott
esetben (forras: [2]).

A pn atmenet ered6 arama a kovetkezé modon szamolhat6 ki:

elU

I = Lieieesi (em - 1) - Ifoto' 1)

ahol az | az ered6 aram, lzeiissi a telitési aram, lroto a fotoaram, a k a Boltzmann allando,
T a hémérséklet, e az elektron toltése, U a napelem kapcsain mérhet6 fesziiltség. Ha az (1)-es
egyenletbe behelyettesitjiik az U = 0 V értéket, akkor a rovidzarési és a fotodram megegyezik
(Isc = lfoto), ha az | = 0 A, akkor az liresjarasi fesziiltség a kovetkezd lesz:

Upe = “E1In (L2 4 1), )

e Itelitesi

ahol az Uoc az iiresjarasi fesziiltség, lriisi a telitési aram, lfoto a fotoaram, a ks a
Boltzmann allando, T a homérséklet, e az elektron toltése.

R terhelés esetén a napelem Im (optimalis) munkaponti aram Um munkaponti fesziiltség
hatdsara a leveheté maximalis teljesitmény:

Py = Uy * Iy, (3)



A Pn maximalis teljesitmény és a Pur= lsc * Uoc szorzat aranya az ugynevezett @
kitoltési tényezo (4. dbra). Ezen az dbran a kitoltési tényezd kiszamitdsara egy SHARP NU-
RD285% monokristalyos szilicium napelem esetében adok példat. A cellardl levehetd
maximalis kivehetd teljesitményhez tartoz6 munkaponti fesziiltség Umax = 31,3 V, maximalis
kivehetd teljesitményhez tartoz6 munkaponti aram Imax = 9,1 A. E két érték szorzata a cian
szinli téglalap teriilete. A cella iiresjarasi fesziiltsége Uoc = 39,2 V, mig a rovidzarési arama,
Isc = 9,73 A, e két érték szorzata pedig a kék szinti téglalap teriilete. A kit6ltési tényezdje két
téglalap teriiletének aranya, amely jelen esetben 74,67%. Az itt k6zolt adatok standard mérési
koriilmények esetére tiintettem fel (1000 W/m? besugarzas, AM 1,5, 25 °C cellahdmérséklet
esetén).
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4. abra. Egy példa a monokristalyos napelem kitdltési tényezdjének kiszamitasara, SHARP NU-
RD285 napelemhez.

A napelem 7 hatasfokat a Pm maximalisan levehetd teljesitmény és a Proto beesd
fényteljesitmény hatdrozza meg:

_ Un¥lm " Uoc*lsc (4)

Pfoto Pfoto |

A hatasfokot jelentdsen befolyasolja a félvezetd anyag savszerkezete (pl. a tiltott
sdvjanak szélessége). Ez a paraméter azért nagyon fontos, mert a fotonok energidjanak
ugyanannyinak vagy nagyobbnak kell lennie, mint a félvezetd tiltott sdvjanak a szélessége.
Ha ez az energia kisebb, akkor a foton nem gerjeszt szabad toltéshordozdkat, ha nagyobb,
akkor a tobbletenergia nem hasznosul, hanem disszipalodik.

2 Forrés: http://www.enerpoint.it/fvprodotti/scheda-tecnica-Scheda%20tecnica%20-%20Sharp%20NU-RD280-285.PDF. Megtekintés:
2017. november 11-e.



Az egyszerli pn-atmenetes napelemstruktiraval a fold felszinét elérd napsugarzas
(AM 1.5%) optimalis konverzidja olyan tiltott savi anyaggal érhetd el, amely tiltottsav
szélességének értéke koriilbeliil 1.4 eV [2] és direkt savatmenett.

Az elméleti félvezetd-fizikai szamitasok alapjan ezt a feltételt pl. a GaAs (1.42 eV),
a CdTe (1.8 eV) és az InP (1.26 eV) teljesiti (ezek a tiltott sav szélességek T = 300K
hémérséklethez tartoznak) [6] [7].

A valdsagban a kiilonbz6 napelem strukturdk hatdsfokai ettdl eltérhetnek, tobbek
kozott veszteségek (termikus, reflexios, rekombinacios stb.) vagy cellakonstrukciok (tandem,
egyatmenetes vagy tobbatmenetes stb.) miatt. Az tiltottsav-szélesség értéke miatt a
hagyomanyos szilicium-alapi napelemek a napsugarzas spektrumabol csak a lathatod
hulldmhossztartomanyt és a kozeli infratartomanyt hasznositjak (1100 nm-ig) (5. abran, a
folytonos fekete vonalak altal hatarolt tartomany). Tobbek kozott emiatt is a kereskedelmi
szilicium alapu cellak hatasfoka 30% alatt van [3]. Erre a problémara megoldast jelenthet az
egyatmenetes, a tobbatmeneti, ill. a nanostruktiras GaAs alapu napelemek alkalmazasa. Ezen
struktarak alkalmazasaval a napelemek, a napsugarzas spektrumabol egy szélesebb
hullamhossztartomanyt képesek hasznositani. Az 5. dbran, a piros vonalak altal hatarolt
hullamhossztartomany az AlAs-GaAs-InAs kvantumpontos napelem altal hasznositott
hullamhossztartomany.

UV Lathato  Infravorés tartomany

il
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_}@/\
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/‘& \
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5. abra. A hagyomanyos szilicium alapt napelemek altal hasznositott (a fekete vonalak altal hatarolt

tartomany) és a nanostruktiirds napelemek altal hasznositott tartomany (a lila és a piros vonalak altal
hatarolt tartomany). Az 1. a 1égkdri abszorpcio nélkiili spektrum (AMO), mig a 2. a Foldet ér6
sugarzas spektruma, merdleges beesés és tiszta égboltnal (AM1) (forras: [2]).

Egyszeres heteroatmenetli GaAs alapt napelemeket fémorganikus kémiai gézfazisa
levalasztassal (MOCVD) ill. MBE-vel novesztenek és litografiaval, hékezeléssel, ill. szaraz

% A napelemet érd napsugarzas szamszer(isitésére bevezették az AMXx (air-mass) fogalmat, ahol az x = sec 6 (0
a feliilet normalisaval bezart szog). Az AMO a légkorben még nem gyengitett spektrum. Az AM1 a 1égkoron
mer6leges beesés (0 = 0°) mellett egyszeresen atjutott spektrum (tiszta égbolt esetén, tengerszint magassagaban
mérve). Az AM 1.5 spektrum az AM1-hez képest 6 = 48.2° zar be.
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marasi technikaval munkalnak meg [8]. Az ilyen napelemek felépitése a 6. abran lathato.

El6 kontaktus (T1/Pt/Au) 500 nm

Ohmos p-GaAs 300nm
Ablak p-In, sGa, sP 200 nm
Emitter p-GaAs 500 nm
Bazis n-GaAs 3500nm
BSF n-In, sGa, sP 50 nm
Buffer n-GaAs 200nm
Hordozo n-GaAs 350 pm
Hatso6 kontaktus (AuGe/Ni/Au) 500nm

6. abra. Egyszeres heteroatmenet{i GaAs alapu napelemek felépitése (forras: [8]).

Ezeknek a napelemek felépitése masfajta is lehet, pl. GaAs vékonyréteg napelem
flexibilis hordozon [9], vagy GaAs-Ge szendvicsszerkezetii megvalositas [10]. Utobbi
esetben az volt a cél, hogy a GaAs-el kozel azonos racsallandoju Ge réteg segitségével
megndveljék a kimeneti dramot (7. dbra). A 7. dbran az ARC réteg egy antireflexios réteg,

crer

Tobbszoros heteroatmenetli InGaP/GaAs/Ge alapu tandem napelemeket szintén
MOCVD vagy MBE novesztik.

Ag ARC (S3N4) (1pm)

a-Si (+n) 0.015 pm

a-Si (i) 0.005 pm
GaAs (p) 3 um

Ge (+p) S pm

7. abra. Egyszeres heteroatmenet(i GaAs-Ge szendvicsszerkezetli napelem szerkezet felépitése
(forras: [10]).

A tObbszords atmenetli napelem az egymadsra ndvesztett egyszeres atmenetll
napelemekbdl all. E napelemek felépitése olyan, hogy a szerkezetben lefelé haladva minden
réteg tiltott savja kisebb, mint az el6z6 rétegé. A csokkend szélességli tiltott sav rétegsorrend
szerepe az, hogy az keskenyebb tiltott savli napelem hasznositani tudja azt a fotont, ami az
¢l6z06, nagyobb tiltott savu rétegen athalad anélkiil, hogy elnyelddne. E napelemek hatasfoka
tobbatmenetes napelemeknél (4 vagy tobb atmenettel és koncentratorral) eléri a 46 %-ot* [11]
[12] [13].

4 Forras: https://www.nrel.gov/pv/assets/images/efficiency-chart.png . Megtekintés: 2018. januar 17.
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A tObbszords heterodtmenetli napelemek egy kiilonleges fajtdja a nanostrukturas
napelemek csoportja [14] [15] [16]. Egyrészt idetartoznak a ZnO nanorud/szerves
vékonyréteg, Si nanohuzal/szerves vékonyréteg, ill. 111-V/szerves vékonyréteg alapu
nanostrukturas napelemek is [17].

Masrészt ide soroljuk azokat a szintén nanostruktaras (pl. a kvantum pontokat,
kvantum gyuriket, kvantumvdolgyeket, inverz kvantum pontokat stb. tartalmazo) napelemeket
is, melyek molekulasugar epitaxia segitségével hozhatok 1étre, I1I-V-6s vegyiilet-félvezetd
(pl. GaAs, InP) hordozon [2] [18].

Utobbi csoporthoz tartoznak a tobbszords kvantumvolgyet (MQW — Multiple
Quantum Well) tartalmazo6 nanostruktiras napelemek. [19] [20] [21]. Ezeknél a napelemeknél
a kvantumvolgyek szélessége és a mélysége a vékonyréteg anyaganak és vastagsaganak a
megvalasztasaval allithatd be. A 8. dbran egy ilyen struktira lathaté. A tobbszords
kvantumvolgyeket tartalmazo napelemek hatasfoka a 40 %-ot is meghaladhatja.

14 [ Barrier (p-tipus)
Elektron felszabadulas g e o
Barrier |__> Elektron rekombinacié
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l B e |2
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S & < <
—or £ |z : |2
Barrier = —E &0 g
_E ) - ]
S [ =1 o}
p B 4 3 -
n s
4_1 =4 Y %
El ordozd Lyuk felszabadulas T
Lyuk rekombinacio
8. abra. A tObbszoros kvantum volgyes napelemek strukturaja, (A) rétegabra, (B) savabra (forras:
[22]).

A masik lehetdség az, hogy a tiltott savban egy kdzbens6 kvantum pont réteget hozunk
1étre (IBQD - Intermediate Band Quantum Dot). E kvantumpont réteg(ek)nek koszonhetéen
a napelem a fotonok szélesebb hullamhossztartomanyat tudja abszorbeélni, igy tobb elektron
keletkezik. A kvantumpontokat tartalmazo napelemekrdl részletesebben a 4. fejezetben lesz
sz0.

2 GaAs és rokon anyagok tulajdonsagai

A vegyiilet- félvezeté anyagokat a huszadik szazad kozepén fedezte fel H. Welker
[23] [24] [25]. Ezt kdvetden a kutatok hamarosan kisérleti uton és szamitasokkal is igazoltak,
hogy a ll1-V vegyiilet-félvezetdk hasonlo félvezetd tulajdonsagaik vannak, mint a Si-nak és a
Ge-nak. Ezek a vegyiilet-félvezetdk olyan anyagok, amelyeknél az egyik elem a periddusos
rendszer II1. fécsoportjaba (pl. Ga, In) a masik elem a periddusos rendszer V. fécsoportjaba
(pl. As, P) tartozik. Kés6bb felfedezték, hogy ezeknek az anyagoknak szamos olyan fontos
tulajdonsaga van, melyek adott esetben el6nydsebbek, mint az addig ismert elemi
félvezetoknek. Egy jo példa erre a toltéshordozok nagyobb mozgékonysaga. Emiatt a 111-V
vegyiilet-félvezetdk gyorsan a kutatok figyelmének a kozéppontjaba keriiltek.



A GaAs és rokon anyagok, mint pl. az InP a I11-V alapu vegytilet-félvezetok csaladjaba
tartozik. A GaAs ¢és az InP kristalyszerkezete hasonlit a gyémantéhoz. A 1II-V vegyiilet-
félvezetd anyagok kristalyszerkezete cinkblende. A gyémant és a cinkblende szerkezetet Gigy
képzelhetd el, mint két lapcentralt kobds racs, amelyek egymashoz képest egynegyed
testatloval el vannak tolva.Példdul a GaAs esetében az egyik alracs a Ga atomokbdl, mig a
masik As atomokbol all [26] [27] [28] [29] [30] [31] [32] [33].

A GaAs hordozonak harom f6 jellemzo kristalytani iranya van [6] [26]. Ezek a (100),
az (110) és az (111) kristalytani sikok. Ezen kristalytani sikok feliileti szimmetriaja a 9. abran
lathat6. Mindegyik As atom az adott (100) feliileten két kotéssel csatlakozik Ga atomokhoz a
réteg alatt, a masik két kotés szabadon van (9/a. abra). Az (110) sik ugyanannyi Ga és As
atomot tartalmaz, minden atomnak van egy kotése a réteg alatt (9/b. abra). Az (111) feliileten
harom kotéssel csatlakozik a réteg alatt Ga atomokhoz, a negyedik kotés szabad (9/c. abra).

9. abra. GaAs atomjainak elhelyezkedése feliileten adott sik esetén. Az (a.) {100} feliilethez tartozo
atomok elhelyezkedése, a (b.) az {110} feliilethez tartozo atomok elhelyezkedése, a (c.) a {111}
feliilethez tartozo atomok elhelyezkedése. Az iires kordk a gallium, mig a fekete betoltott korok az
arzén atomok (forras: [6])

Az 10. abran a GaAs ¢és az InP kristalyszerkezete lathato, ahol a barna gombok a Ga
ill. In atomokat, mig a lila gombok az As ill. P atomokat jelképezik. A gyémant és a
cinkblende racsokndl minden atomot a legkdzelebbi négy szomszédja veszi koriil.
Gyémantracs esetén az atomoknak négy vegyérték elektronja van. A kémai kotést az
egymashoz két legkdzelebbi atom kozott a két vegyérték elektron alakitja ki ellentétes
spinekkel. Cinkblende racs esetén a szomszédoknak eltérd szamu vegyérték elektronja van,
de a vegyértékelektronok szamanak az 6sszege a két legkdzelebbi szomszédnak mindig nyolc.
Minden atomnak atlagban négy vegyértékelektronja van a kotések kialakitasara.



10. abra. A GaAs és az InP kristalyszerkezete. A barna gdmbok a Ga (In) atomokat, mig a lila
gombok az As (P) atomokat jelképezik.

Ahogy az epitaxidval foglalkozo fejezetben is latni fogjuk a GaAs feliilete ugy
keletkezik a tokéletes kristalybol, hogy egy adott kristalytani iranyban (pl. a (001) sik mentén)
a tombi anyagot elvagjuk. Ennek a folyamatnak a kdovetkeztében kristalyhiba keletkezik,
hiszen szamos olyan Ga és As atom lesz a feliileten, amelyeknek egy vagy tobb szabad
kotoelektronja lesz, azaz szabad kotések alakulnak ki. Ezen kotések jelenléte tobb
szempontbol is kedvezétlen, hiszen ezek a szabadon 1évé kotéelektronok a rendszer
Osszenergidjat novelik. Azért, hogy ezt az 6sszenergiat a rendszer csokkentse feliileti relaxacio
vagy feliileti rekonstrukcio 1ép fel [34] [35].

A feliileti migracio egy lehetséges modellezési modjaval a 3.2 fejezetben foglalkozom
[27]. A feliileti migracio leirasahoz, tekintsiink egy rendszert (a hordozo, ill. a feliileti
atomok), ahol az adott ci konfiguracioban van az i. iteracioban. Minden Iépésben Ci
konfiguraciobol a ci+1 konfiguracioba valo atmenet valdszintisége P(c; — c¢;41). Ha pl. egy
atom elmozdul egyik poziciobdl egy masikba, akkor az egy 0j konfiguracionak felel meg. Ha
n lehetséges 10j konfiguracionk van, akkor n darab Py (c; = c;;1) valosziniiség értékiink van,
ahol k a folyamat szama. Ez a valoszinliség az Ea aktivacios energiatol és a termikus energiatol

fiigg:

Eq

Pk = e_kBTl (5)

ahol a ks a Boltzmann allando6 és a T a hdmérséklet. A feliileti diffizionak tobbféle formaja
van, melyek a 11. dbran lathatok.

A 11/A. 4bran az egyszeri feliileti diffuzi6 lathatd feliilnézetbdl. 11/A. abran az
egyszert feliileti difftizié lathato feliilnézetbdl. 11/B. abran a Iépcsdk €le mentén torténd
diffazio lathato szintén feliilnézetbdl. 11/C. abran a Iépcsére fel ill. a 1épcsordl torténd leugras
lathato, oldalnézetbol.
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11. ébra. A feliileti diffazi6 tipusai. (A) egyszert feliileti diffuzio, feliilnézetbdl. (B) a Iépcsok éle
mentén torténd diffuzio, feliilnézetbdl. (C) abran a 1épcsore fel ill. a 1épcsdrol torténd leugras 1athato,
oldalnézetbdl.

Az (5) egyenletben az Ea aktivacios energiat a kovetkezo Osszefliggéssel lehet kiszamitani
[28] [29]:

Eq = Eqigr + 1 * Epsresi +V * Ees, (6)

ahol az Eudifr a szabad feliileti diffuzié aktivacios energiaja (12. abra).
3
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12. 4bra. A feliileti diffazio. A hullimvonal a periodikus potencialt jelképezi, ahol az Egirr & Szabad
feliileti diffuzid aktivacios energiaja.

Az Erswesi az atom €s a szomszéd atom kotési energidja, az n a szomszédok szama. A
11/B. abra esetében a kék szinnel jelolt atom szomszédjainak szama 2, mert ahhoz, hogy
elmozduljon az ¢l mentén két kotést kell elszakitani (egyik szomszéd az alatta, a masik a
mellette 1év6 atom). Ugyanezen a részabran a sziirke szinnel jelolt atom szomszédjainak
szama 3 (egy szomszéd atom alatta, egy mellette, egy mogotte). Az y értéke 1, ha az atom
felugrik a lépcsore, vagy leugrik rola és 0, ha nem. Az Ees az Gigynevezett Erlich-Schwobel
barrier [30] [31] , amit a kdvetkez6 képlettel lehet kiszamolni:

Ees = Enordozs — Eréteg' (7)
ahol az Eordozs @ hordozo diffuzids aktivacios energidja és az Erereg a réteg diffuzios aktivacios
energiaja [30]. A 13. abran lathat6 példaban az Erereg = 4 €V, aZ Enordozo = 2 €V, igy a (7) képlet
értelmében az Ees = 2 eV. A hullamvonal itt is a periodikus potencialt jelképezi. A fekete kor

az atom, ami feliileti diffizi6 utjan atkeril a rétegrél a hordozora.
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13. abra. Erlich-Scwobel barrier. A hullamvonal a periodikus potencialt jelképezi.

A diffuzioval GaAs hordozé feliiletén szamos kutatd foglalkozott mar az elmult
években [31] [32] [33] [36]. A Ga feliileti diffaziojat is megvizsgaltak tobbféle elorientalt
hordozon, pl. T. Shitara et. al. [34]. Megvizsgaltak tovabba a feliileten migralo adalékatomok
diffazios hosszat, és MBE-vel novesztett anyagba valo beépiilését is, elméleti és kisérleti uton
pl. T. Nishinaga et. al. [35]. Bebizonyitottak, hogy az atomok migracios sebessége kiillonb6z6
pl. Y. Horikoshi et. al. [37]. Ezeket a kutatasokat jol 6sszefogalja a D. J. Fisher et. al. [38].

Az epitaxias rétegnovesztés soran fontos szerepe van a feliiletnek. A feliiletet jellemzd
paraméterek koziil az egyik pl. a feliileti szimmetriaja. A feliilet makroszkopikus szempontbol
a szilardtest kiils6 része, amit hagyomanyos modszerekkel alakithatd ki, ugymint vagassal,
polirozassal, és marassal. Ebben a megkozelitésben a feliilet egy interfész a kornyezet és a
tombi anyag kozott, ahol oxid réteg alakul ki. Mikroszkopikus értelemben a feliilet atomi
értelemben sima és tiszta kristalysik, ami egy ugrasszerli dtmenetet hoz létre a tombi
szilardtest és az idedlis vakuum vagy gaz kozott. A feliilet az idedlis kristaly elvagéasa soran
keletkezik. Ebben az esetben e feliilet els6 monorétegében az atomok nem kdtddnek olyan
erésen a kristalyhoz, mint az elvagas eldtt. A vagas kovetkeztében az atomok koordinacids
szama megvaltozik. Tulajdonképpen egy vagy tobb kotés hianyzik, igy szabad kotések
keletkeznek (14. abra).

Neéhany kristalytani iranyban, mint a (001) és (111), a feliilrdl és az alulrdl lathatéd
oldal nem ugyanaz. Ezzel ellentétben az (110) feliilet nem polaros, és az atomi elrendezés
csak relaxaciot enged meg. A (001) és az (111) feliiletet egyarant terminalhatja anion €s kation
Is ezek a polaros feliiletek elektrosztatikailag nem stabilak, igy a feliilet ujrarendezdédik, hogy
elektrosztatikus potencidl alakuljon ki. A feliileti atomok ujrarendezddése fesziiltséget okoz,
ami deformalja a feliiletet. A rekonstrukcid nem csak a legfelso rétegre korlatozodnak, az
atomi elmozdulasok a kdvetkezé rétegekben viszonylag kicsiknek vélhetéek.
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14. abra. (111)-es orientacioju rekonstrualatlan feliilet (forras: [39]).

Energetikai szempontbol nézve, egy tokéletes, végtelen kristadlyban mindegyik atom
egyensulyi helyét a kristalyban 1évé mas atomok hatasara ébredé erdk hatarozzak meg. Ez az
er6hatas rendszer egy periodikus kristalystruktarat alakit ki oly modon, hogy a rendszer
Osszenergidja legkevesebb legyen. Ha a kristalyt egy adott kristalytani sik mentén elvagunk,
akkor ott egy feliilet alakul ki. Ezen a feliileten az atomok altal gerjesztett er6k megvaltoznak
az idealis végtelen kristalyhoz képest és a maradék atomok egyensulyi helyzete is més lesz.
Ennek az az oka, hogy az atomokra a feliilet sikjanak kozelében csak egy iranybol, a tombi
anyagban 1év6 atomok kozotti erdk hatnak. Ez az egyensulytalansag azt okozza, hogy az
atomok helyzete a feliilet kdzelében mas lesz. Ez egyarant jelentheti az atomi tavolsagok €s a
szimmetria megvaltozasat is, teljesen mas feliileti struktirat alkotva.

A kristaly feliiletek strukturaja 6t egyszeri kémiai és fizikai alapelv hatarozza meg
[40], melyek a kovetkezok: (1) szabad kotések telitése, (2) szigeteld feliilet kialakitasa, (3)
feliileti rendezettség/Ujrarendezés kinetikdjanak figyelembevétele, (4) elektromosan semleges
feliileti kialakitasa, (5) kotéstavolsagok megtartésa.

A korabban mar emlitett szabad kotések jelenléte energetikai szempontbol nézve
kedvezotlen. Az atomok kozott hatd erdk hatasara az atomok Gjrarendezddnek gy, hogy azok
energetikailag kedvezdbb helyzetbe keriiljenek. Ezt az energetikailag kedvezd allapot ugy
alakul ki, hogy a szabad kotéseket megsziinnek.

Ez szigeteld feliilet 1étrehozasaval érhetd el, azaz 1) kotéseket kialakitasaval a feliileti
atomok vagy a feliileti adalékatomokkal. Ez azt jelenti, hogy egy savot nyitunk az elfoglalt és
a szabad feliileti allapotok kozott. A feliilet szigetelové valhat feliilet szerkezeti ujrarendezése
folytan, azaz feliileti relaxacid vagy feliileti rekonstrukcié miatt, ami elektronokat ad at a
feliileti atomok kozott. fgy a szabad koté elektronok elektron parba allnak, azaz elektromosan
semleges feliilet alakul ki. Ezen kotéseket 1étrehozé kormanyzé erék koziil az i. erdt az Eteljes
Osszenergia gradiensének a minimalizalasaval kaphatjuk meg, azaz

F@) = _Vr(i)Eteljes(rl: 12, ---;T'N) =0 (8)
egyenlet megoldasaval.

A relaxéacido sordn az atomok helyzete az egész feliileten megvaltozik a tombi
anyagban 1év6 atomokhoz képest [41] [42]. Ekkor a feliileti rétegek a feliiletre merélegesen
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mozognak, emiatt a rétegek kozotti tavolsagok a szokasosnal kisebbek lesznek. A legtobb
fémnél ez a relaxacio 1¢ép fel. Néhany feliileten nemcsak merdleges, hanem oldals6 irdnyban
egyarant fellép relaxacio, igy a felsé rétegek relative eltolodnak ugy, hogy a helyzeti
energiajuk a legkisebb legyen. A feliileti relaxdcio hatdsa a 15. arén lathato. Az (a) részdbran
az idealis rétegelrendezés lathatd, mig a (b) részdbran az atomok relaxacidja a feliiletre
merdleges iranyban (forras: [41]).

a b.
z z
Viakuum
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— —_—
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L o — ——— @
15. abra. A feliileti relaxéci6 hatasa. Az (a) részabran az idedlis rétegelrendezés lathato,

mig a (b) részabran az atomok relaxacioja a feliiletre mer6leges iranyban (forrés: [41]).

A rekonstrukcio sordn a feliileti réteg kétdimenzids szerkezete és az egész réteg
helyzete megvaltozik. Példaul a kobds anyagnal a feliileti réteg ujra strukturalja 6nmagat Ggy,
hogy az atomok ko6zotti kétdimenzids térkoz minél kisebb legyen. A rekonstrukcio egy vagy
tobb rétegre hat a feliileten, mely hatasara a réteg 6sszatomszama valtozatlan marad (meg6rz6
rekonstrukcid) vagy megvaltozik a tombi anyaghoz képest (nem megdrzd rekonstrukcid).

Vegyiilet-félvezetdk esetében a feliileti rekonstrukcid leirdsa bonyolultabb az elemi
félvezetdkhoz és mas fémekhez képest, mert a hdmérsékleten kiviil a feliileti rekonstrukcioba
beleszol a feliilet sztochiometrigja is. A feliileteket surloszogli elektron sugaras technikaval
(Reflection High Energy Electron Diffraction RHEED) vizsgaljak [43] [44] [45] [46] [47]
[48] [49] .

A vegyiilet-félvezetéknél a rekonstrukciokat az a koriilmény okozza, hogy a hibrid
palyak nem tudnak kotést kialakitani a feliileten. Ezek a rekonstrualatlan feliiletek nem
telitettek, igy részben szabad kotéseket tartalmaznak, ami energetikailag nem kedvezdk. A
GaAs(001) feliilet szamos elektromos ¢és optoeletronikai eszk6z szerkezetnek a
kiindulopontja. Ezt a feliiletet egyarant lezarhatjak As vagy Ga atomok (16. abra). A nagyobb
korok a felsé rétegekben 1évé atomokat jelképezik (forras: [50]).

B2(2x4) B2(4x2)

a. b.
16. abra. As lezart feliilet (a.), Ga lezart feliilet (b.). A fekete pontok az As, mig az iires pontok az
In/Ga atomok (forras: [25]).
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A GaAs feliiletén mindegyik feliileti atomnak két szabad kotése van. A GaAs(001)
feliileténél (hasonloan a tobbi GaAs feliilethez), a feliilet sztochiometridja nagyon fontos
ellentétben az elemi félvezetdkkel. Ennek az az oka, hogy a kémiai Osszetétel erds hatdssal
van a kristalyszerkezet periodicitasra. Stabil feliilet esetében az elektro-negativ atom (As)
szabad kotése betoltott, mig az elektro-pozitiv atom (Ga) szabad kotése tires [51] [52].
Amennyiben ezek a feltételek teljesiilnek akkor a feliilet félvezet6 tulajdonsagu, ha a szabad
kotések csak részben vannak betoltve, akkor a feliilet fémes tulajdonsdga. A
rekonstrukcioknak nagyon bonyolult fazis diagramja van minden anyaghoz és orientaciéhoz.

Az elsé kozelitésben kétféle rekonstukcids fazist vesziink figyelembe. Az elsd
fazisnal, ha a hdmérséklet alacsony As-gazdag, mig a mésodik fazisnal, ha a hdmérséklet
magas Ga-gazdag feliilet alakul ki. GaAs esetén az As-gazdag elrendezések a (2x4) (17. abra),
c(2x8), c(4x4) (18. abra), mig Ga-gazdag elrendezések a (4x2), c(8x2), (6x6), (4x6) (19. abra).
Ezek kozott vannak ideiglenes rekonstrukciok is, tgymint (3x1) vagy (1x6). ldeiglenes
rekonstrukciordl akkor beszéliink, ha valtozik az As/Ga arany. A szimmetria miatt egy
bizonyos rekonstrukcio kiilonb6z6é atomi elrendezéseket takarhat. A (2x4) egy specialisan
stabil rekonstrukcio. A c(4x4) feliilet szintén specialis, mert egyes szerz6k Ga-gazdagnak
tekintik, mig mas szerzOk szerint As-gazdag [44] [53] [54] .

e. a2 model f. B3 model

17. abra. A (2x4)-es rekonstrukcio szerkezete As gazdag GaAs (001)-es feliileten (forras: [55]).
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a. Egy As-As dimer model b, Két As-As dimer model

c. Hirom As-As dimer d. Harom Ga-As dimer
(B) model (a)model

18. abra. A (4x4)-es rekonstrukcio szerkezete As gazdag GaAs (001)-es feliileten (forras: [55]).
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19. 4bra. A (8x2)-es rekonstrukcio szerkezete As gazdag GaAs (001)-es feliileten (forras: [55]).

A novekvé GaAs hordozon a leggyakoribb rekonstrukcidé a B2(2x4), ami a [110]
iranyban vonalakat mutat, melyek As dimer parokbol all, melyek kézott Ga arkok vannak. Ez
a feliiletet As-lezart feliiletnek nevezziik. A novesztés alatt ez tokéletes feliiletnek szadmit
maximalis reflektivitassal, habar a feliilet nem sik. A Ga indukalt novesztésnél a kiindulasi
feliilet (2x4)-es, ami As atmoszféraban alakult ki [48] [56]. Ahogy a rétegek egyre jobban
novekednek, a feliilet egyre durvabb lesz, a RHEED oszcillacio lecseng és a visszavert pont
intenzitds minimumra csdkken. Ebben az esetben a Ga-gazdag feliilet (4x2)-es rekonstrukciot
mutat [56]. A feliilet hokezelésével As atmoszféraban maximalis intenzitas érhet6 el. Az
ismétl6do pont intenzitas novekedésével a (2x4)-es rekonstrukcio Gjra megjelenik [43] [48]
[56]. A kiilonféle feliileti rekonstrukciokhoz kiilonb6z6 feliileti sztéchiometria, ill. mas és mas
RHEED intenzitas tartozik [55].
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A 20. abran relaxalt GaAs(001) feliileti struktarak lathatok, a Ga fedettség
sorrendjében. Az lires korok a Ga atomok, mig a telitett korok az As atomok. A 16. dbrdhoz
hasonloan, a nagyobb kordk a felsé rétegekben 1év6 atomokat jelképezik (forras: [50]).

£(4x2)

s o
B2(2x4) o a2(2x4)

dimer
(’rﬁ)Ei‘:’o\. [110]

20. abra. A relaxalt GaAs(001) feliileti szerkezetek a Ga fedettség sorrendjében. Az lires korok a Ga
atomok, mig a telitett korok az As atomok. A nagyobb korok a felsé rétegekben 1évé atomokat
jelképezik (forras: [50]).

[110]

mixed-

A kotések kvantummechanikailag az sp3-hibrid hullamfiiggvényekkel irhatok le. A
I11-V anyagoknal kétféle kotéstipus 1étezik. Ezek a kotések nagyobbrészt kovalensek, kisebb
részben ionosak. Az energiasavok alakja és a sav extrémumok helye megtalalhaté a
szakirodalomban [57] [24]. A 1lI-V vegylilet-félvezetok legnagyobb részének direkt
savszerkezete van, ellentétben az elemi félvezetokkel, pl. a Si-mal. A 21. abran lathato, hogy
a GaAs ¢és az InP anyagok direkt tiltott savi félvezetd anyagok. Ez azt jelenti, hogy a vezetési
s&v minimuma és a vegyértéksav maximuma azonos hullamszam értéknél van. Emiatt a
vegyértéksav és a vezetési sav kozotti atmenetnél csak az energia valtozik a hullimszdm nem,
ellentétben az indirekt tiltott sava anyagokkal, ahol a hullamszam is mas lesz (pl. Si). A GaAs-
nek gombszimmetrikus parabolaszerli sdvjai vannak, a vezetési savban 0,08 effektiv
tomeggel, mig a konnyt lyuk tomege 0,2, a nehéz lyuk tomege 0,68 [58]. Abszorpcios
mérések alapjan a tiltott sav szélessége 1,521 eV 21 Kelvin, 1,511 eV 90 Kelvin és 1,435 eV
294 Kelvin hémérsékleten [59].
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21. abra. A GaAs és az InP energiasav szerkezete (forras: [60]).

A 1lI-V vegyiilet félvezetok nemcsak két, hanem harom vagy négy kiillonb6z6 atombol
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is allhatnak. Az Osszettel megvaltoztatasaval a savstruktira és a tiltott sav is megvaltozik. A
22. 4bran a tiltott sav szélessége és a racsallandd kozotti sszefiiggés lathato, kiilonbozd elemi
félvezeto és vegylilet-félvezetd anyagok esetén.

Az optikai emisszid €s abszorpcid alapvetd fizikai folyamatok, az optikai energia
elektromos energiava (pl. napelemek) vagy elektromos energia optikai energiava (pl. LED-
ek) valo atalakitasa soran. Az optoelektronika teriilete ezen a két folyamaton alapul. Ahogy
az 1. fejezetben is utaltunk ra a napelem miikddése optikai energia — elektromos energia
atalakitas jelenségén alapul. Ahhoz hogy megfelelden leirhassuk ezt a jelenséget egyrészt a
fény tulajdonsagait, masrész a fény-félvezetd anyag kolcsonhatast kell figyelembe venniink.

3
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22. abra. A tiltott sav szélessége és a racsallando osszefliggése, kiillonbozo elemi félvezetd és

vegylilet-félvezetd anyagok esetén (forras: [61]).

Max Planck és Albert Einstein munkassaganak koszonhetéen ma mar tudjuk, hogy a
fényt nemcsak hulldm formalizmussal irhatjuk le, hanem részecskéknek is tekinthetjiik. A
fény legkisebb kvantummechanikai egysége a foton. A fotonok sebességét egy adott anyagban
a kovetkez6 modon hatarozhatjuk meg [62]:

_ %
C—n; (9)

ahol a co a fénysebesség értéke vakuumban (ennek értéke 3*108 m/s), ¢ a fénysebesség értéke
az adott anyagban és az n az anyag torésmutatdja. Ez a torésmutato tobb tényez6tol fligghet,
tobbek kozott a homérséklettél [63], a szabad toltéshordozd koncentraciotol is [64].
Amennyiben térésmutato hdmérséklet fliggését vessziik figyelembe [63], akkor azt az értéket
a kovetkezd empirikus formulaval hatarozhatjuk meg:

n(T) = 3,255« (1 + 4,5 10~* = T), (10)
ahol a T a hémérséklet (Kelvinben), az n(T) pedig a hémérsékletfiiggd torésmutatd. A fotonok

(5) képlettel kiszamolt sebessége, ill. frekvencidjuk vagy hullamhosszuk ismeretében az Et
foton energia a kovetkezd képlettel szamolhato ki:

Efzh*uz%, (11)
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ahol a h a Planck allando, a v a fény frekvenciaja, a ¢ a fénysebesség az adott anyagban és a
A a fény hullamhossza.

Félvezetdkben az elektromos és optikai tulajdonsagokat az adott anyag savszerkezete
hatdrozza meg. A 1. fejezetben megemlitettiik, hogy a napelem oly modon alakitja at az
energiat, hogy a napbol érkez6 fotonok a pn atmenetben toltéshordozo parokat generalnak.
Ahhoz, hogy ez a toltéshordozo generacid létrejojjon, két feltételnek kell teljesiilni: (1)
energia megmaradas feltétele (2) impulzus megmaradas feltétele. Az (1) feltétel mindig, mig
a (2) feltétel nem minden esetben teljesiil. Az impulzus megmaradds feltételének a
megsértésére jo példa az indirekt tiltott sava félvezetdk esete, hiszen itt az impulzus elvész,
mert a vezetési sav minimuma ¢€s a vegyérték sav maximuma nem ugyanahhoz a
hulldmszdmhoz tartozik. Emiatt a fotonok gerjeszteni kezdik a félvezetd anyag kristalyracsat
¢és racsrezgések (fononok) keletkeznek és nemcsak elektron-lyuk parok. Emiatt a foton
szlikséges energidja a kovetkezd Osszefiiggéssel allapithatdo meg:

E; = E, + E,, (12)

ahol az Eq a félvezeto anyag tiltott savjanak a szélessége, az Ep pedig a racsrezgések energidja.
A (8) képlet szerint foton energidja egyarant lehet nagyobb ¢és kisebb is a tiltottsav
szélességénél. Indirekt tiltottsava félvezetdknél az elektron &atmenettel kapcsolatban a
fononok generacidja hatszor nagyobb, mint a fononok vesztesége. Emiatt tobb fotonnak van
Eg - Ep energidja, mint Eq + Ep energidja. Kvantummechanikabol ismert, hogy az Osszes
egylittes elektron és fonon atmenet valoszinlisége nagyon kicsi. Emiatt az indirekt tiltottsava
félvezetoknél a sugarzasos rekombindcio négy-hat nagysagrenddel kisebb a direkt tiltott savu
félvezetokhoz képest. Emiatt a Si-bol nem lehet LED-eket késziteni [62]. Mivel a GaAs direkt
savu félvezetd, igy ebben a vegylilet-félvezetdben a racsrezgések energidja elhanyagolhato
(Ep=0) [62].

Az adott feliiletre esé Popt optikai teljesitmény a kovetkezd formuldval hatarozhato
meg:

Popt=Ef*CD*Aa (13)

ahol az Er a foton energiaja, a @ a fotonfluxus idéegységenként, adott A feliileten. Az anyagba
behatol6 optikai teljesitmény a Lambert-Beer torvénnyel irhato le:

P(x) = P,y x ™%, (14)

ahol a Popt az adott feliiletre es6 optikai teljesitmény, X a behatolasi mélység és o az
abszorpcids tényezd. Utobbi tényezo a kovetkezod képlettel hatarozhaté meg [65]:

__ 4xmrxk
=0

(15)

ahol a a az abszorpcios tényezd, a k a hullamszam, a 4 a hullamhossz. Amennyiben az E >
Eg Az abszorbedlt fotonok elektron-lyuk parokat generdlnak. Az adott térfogatban generalt
toltéshordozok aranya (G(x)), a kovetkez6 modon szamolhato ki:

G(x) = % * @ "I (16)
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ahol az a az abszorpcids tényez0, Popt az adott feliiletre esd optikai teljesitmény, X a behatolasi
mélység, A a feliilet, h a Planck allando, a v a fény frekvenciaja.

A vegyiilet-félvezeté anyagok masik eldnye Si-mal szemben a nagyobb toltéshordozo
mozgékonysag és a nagyobb telitési sodrodasi sebesség. Ezek az elényok lehetdvé teszik,
hogy nagyfrekvencias, pl. mikrohullamu tartomanyban miikodo eszkozoket készitsiink.

Félvezetdben a toltéshordozokra elektromos tér hatasara elektrosztatikus er6 hat (F =
- 0 * E) és gyorsulni kezdenek az elektromos tér mentén [7] [66]. A mozgas soran iitkoznek
mas toltéshordozokkal és a racsatomokkal és elérnek egy adott sebességet az elektromos tér
fiiggvényében. A sodrddasi sebesség (Vd) aranyos az elektromos térerdsséggel, az ardnyossagi
tényezd a toltéshordozok mozgékonysdga. Ez a mennyiség tobbféle eljardssal is
meghatarozhato, pl. annak fiiggvényében, hogy intrinsic vagy adalékolt félvezetdrdl van szo.

A sodrodési sebesség képlete a kovetkezo:

Tc Tc q*Tc
oum ()7 =) rane=-(5) = )
ahol a g az t6ltéshordozd toltése, az E az elektromos térerdsség, az m” a toltéshordozo tomege,
a c az litkozeések kozott eltelt atlagos idd, a i pedig a mozgékonysdg. A mozgékonysag egy
nagyon fontos paraméter a toltéshordozok transzportjanal, mert ez a paraméter leirja azt, hogy
az elektromos tér milyen er6sen hat a toltéshordozora. A (17) egyenletbdl latszik, hogy a
mozgékonysag kozvetlen kapcsolatban van az iitkozések kozott eltelt atlagos idével. A
toltéshordozok egyarant iitkozhetnek racsatomokkal és az adalékatomokkal is. A
aranyosan novekszenek, ¢és kiilondsen domindnssd valnak magas hémérsékleten. Ezzel
aranyosan a mozgékonysag lecsokken a homérséklet novekedésével. Ezzel szemben a
adalékatomokkal valo iitkozés, ahol a toltéshordozo az ionizalt adalékatomokkal iitk6zik
kevésbé jelentds magas hémérsékleten.

A toltéshordozok sodrodasi sebességét a térerdsség fliggvényében a kovetkezd
formula irja le [67]:

2 3
E 2:Vpr—Ho*Egr\ (_E
*E+(3%Vpp—2%Uo*E )*(—) +v, *(7 *( —
Ho kr Ho*Egr Er t Vir—Vs Epy

3
) () |
Vkr—Vs Ekr

v(E) = (18)

ahol v a toltéshordozd sebessége, E az elektromos térerdsség, po toltéshordozo
mozgékonysag (kis térerdsségek esetén), vt a toltéshordozo telitési sebessége Vm a maximalis
toltéshordozo sebesség és Exr a Kritikus térerdsség.

Az elektronok mozgékonysaga (kis térerdsségek esetén), telitési sebessége, maximalis

sebessége ¢és maximalis térerdssége Si, GaAs ¢és az InP félvezetdk esetén, T =300 K
hémérsékleten az I. tablaban lathatok (forras: [68] (Si) és [67](GaAs és InP).
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Si GaAs InP
1o (cm?/(V*s)) 1400 7500 4600
Vs (cm/s) 11*108 8*10° 8*10°
Vmax (Cm/s) 107 21,6*10° 25,7*10°
Exr (V/cm) 8000 3200 10000

1. tablazat. Az elektronok mozgékonysaga Si, GaAs és az InP félvezet6k esetén, T =300 K

hémérsékleten (forras: [68] (Si) és [67](GaAs és InP)).
Az elektronok sodrodasi sebessége a térerdsség fliggvényében Si (fekete kor), GaAs
(kék négyzet) ill. InP (z61d ferde négyzet) hordozé esetén T =300 K hémérsékleten a 23. abran
lathato, melyet az I. tabla adatai alapjan rajzolunk meg. Az itt lathatd sodrodasi sebességeknél
a kis térerdsségek esetén hasznalt mozgékonysagot vettiik figyelembe (tehat feltételeztiik,

hogy E < Exr). Amennyiben kritikusnal nagyobb a térerdsség, akkor a sodrodasi sebesség
csokkenni kezd és a mozgékonysag is megvaltozik [69].
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23. abra. Az elektronok sodrodasi sebessége a térerdsség fliggvényében, Si (fekete kor), GaAs (kék
négyzet) ill. InP (zold ferde négyzet) esetén, T =300 K hémérsékleten (forras: [68] (Si) és [67](GaAs

és InP)).

A toltéshordozok (koztiik az elektronok) mozgékonysaga nemcsak a térerdsségtol
hanem a homérséklettdl is fiigg [70] [71].

Szamos olyan modell is létezik, ahol egy matematikai modellben egyesitik a
hémérséklet és az elektromos tér és adalékolas fiiggését, elektronokra és lyukakra egyarant
[72] [73]. A 24. abran egy ilyen gorbesereget latunk, ahol a sodrodasi sebesség lathato a

térerdsség fiiggvényében, T = 210 K és T = 340 K hémérséklettartomanyban, GaAs esetén
[74].

A GaAs-ben a cstics mozgékonysag a linearis tartomanyban hatszor nagyobb a Si-nal
tipikus térerdsségek esetén. A tényleges miivelet sebességndvekedést viszont mas tényezok is

befolyasoljak, mint pl. az aramkorok kapacitasai és az elektromos tér tartomanya, ahol az
adott eszkdz miikodik.
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24, abra. A sodrodasi sebesség a térerdsség fliggvényében GaAs esetén, kiilonféle hdmérsékleteken T
=210 K és T = 340K hémérsékletek kozott (forras: [74]).

A félvezetd anyagot tobbféle mddon is lehet vizsgalni. Az egyik ilyen lehetdség a
félvezetd fotolumineszcencias (PL) vizsgalata [75] [76]. A fotolumineszcencia egy olyan
folyamat, amely soran az anyag fotonokat nyel el, majd mas a frekvenciakon kisugarozza.
Lényegében e folyamat soran az elektronokat egy nagyobb energia allapotba gerjesztjiik, majd
azok visszajutnak egy alacsonyabb energia allapotba, mely soran fotonkibocsatas torténik.

A PL leképezés a lyuk ¢és elektron parok rekombinaciojabol szarmazo fotonok térbeli
és spektralis eloszlasa. A PL jel tobbek kozott az anyag tiltottsav szélességétol,
adalékoltsagatol, elektromosan aktiv hibakt6l hordoz informaciot.

Ahogy a 25. abran is lathatjuk, szobah6mérsékleten a GaAs PL spektruma egy széles
csucsot tartalmaz [66]. Ahogy ezen az abran is lathato, alacsony teljesitmény siirliség és
adalékolasi szintnél a GaAs spectrum maximum 870 nm-nél van, ami megfelel a
vegyértksavban 1évé donor dtmenetnek. Ezen feltételek esetén a PL csucsanak a szélessége
kicsivel tobb, mint K* T (ez 300 K homérsékleten ~22 nm)
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25. 4bra. GaAs fotolumineszencias spektruma, szobahémérsékleten (T = 300 K) (forras: [66]).

Az n - tipusu és p - tipusit GaAs PL csuicsok helyei (hulldmhossza és energidja) a toltéshordozo
koncentracio fliggvényében szobahdmérsékleten, a 26. dbran lathato.
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26. abra. Az n - tipusu és p - tipustt GaAs PL csticsok helyei (hullamhossza és energiaja) a
toltéshordozd koncentracio fiiggvényében szobahdmérsékleten (forras: [66]).

A PL vizsgalatnak két fo tipusa van. Az egyiknél a pixeleket kép formajaban
Osszegyljtjiik, melyeket a minta felett 1évo vilagitd forras segitségével raszterizaljuk és a PL
pontokat sorban OsszegyUjtjiik. A rendszer korabbi tipusa a kis teriilet leképezése
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pankromatikus PL képalkotas ttjan [77]. Az ujabb megoldas a nanoskalaji PL leképezés, ami
a pasztazoszondas és kozeltéri optikai mikroszkopiabol szarmazik [78] [79] [80]. A
mintael6készitésnél fontos azonos elékészitd 1épések megtétele (ugyanolyan kémiai, ill. oxid
eltavolitasi és novesztési 1épések), valamint a feliileti simasaga is [66].

A GaAs harmadik elénye, hogy az ellenallasa nagyon nagy lehet [7]. Ennek az az oka,
hogy a tiltott sav szélessége 1,43 eV, ami viszonylag nagyobb a Si-nal. A nem adalékolt GaAs-
ben nagyon kevés intrinsic tdltéshordozo van. Részben emiatt, masrészt az EL2 mélyszintek
miatt is ez az anyag fél-szigetel6 tulajdonsagu [7]. A mélyszintek komoly mértékben
hatnak az adott félvezetd anyag vezetdképességére, ha a koncentracidjuk sokkal kisebb a
toltéshordozo stirtiségnél [81]. A mélyszinteknek tobbféle hatasa is lehet, pl. viselkedhetnek
toltéshordozo csapdaként, rekombinacios kozpontként vagy szorasi kozpontként. Ezaltal
sokféle modon gyakorolhatnak hatast az integralt aramkorok teljesitményére. Ennek egyik
megfigyelhetd jele, hogy a negativ hordozé eldfeszités vagy a térerdsség megnovekedése
esetén a pn atmenetben a tértdltés tartomdny vastagsaga megnovekszik. A hordozén a
csapdaallapotok elfoglaltsagat befolyasolja a hdmérséklet, a megvilagitas, de a besugérzas is.
A mélyszintek kiilonféle tipusai tombi és epitaxialisan novesztett GaAs esetén a [81] cikk 1.
tablazataban taldlhatok meg. Ezen mélyszintek koziil az EL2 mélyszinteket vizsgéaltak a
legnagyobb mértékben [82] [83] [84] [85]. Ezt az érdeklddést az valtotta ki a kutatokbol, hogy
ettdl a csapdatipustdl fiigg az adalékolatlan GaAs fél-szigeteld képessége. Ez a csapdatipus
tombi €s epitaxialisan ndvesztett GaAs esetén egyarant megtalalhatok (kivéve LPE vagy MBE
eljarassal késziilt rétegeknél). Az EL2 csapda egy Asca hibat és egy intersticialis helyen 1évd
As atomot tartalmaz (tehat az As és a Ga egy Frenkel part alkotnak). Fontos megkiilonbozetd
a novekedési rata hatdrozza meg. Ez a csapdatipus rugalmas deformdcioé neutron besugarzas
és ionimplantaci6 esetén is eléfordul. Ez a csapdatipus lehetdvé teszi, hogy a hordozon a
kiilonféle szomszédos eszkozoket egymastol elszigeteljék, €s eliminaljadk a parazita
kapacitasokat, hasonldan a Si alapt a p-n atmeneteknél alkalmazott izolacios technikanal.

A GaAs ¢és az InP negyedik elénye az igynevezett atvitt elektron (transferred electron
(TE)), masnéven Gunn effektus [7] [86] [87]. Ezt a jelenséget TED (transferred electron
device) eszk6zok hasznositjak, melyek egyik képviseldje az un Gunn didda. Ez az eszkoz
olyan két-kivezetéses, negativ ellenallasi nemlinedris félvezetd eszkdz, amely megfeleld
modon hangolt aramkori elemekkel egyiitt rezgéskeltésre alkalmas, mikrohullamu
frekvenciatartomanyban.

Bizonyos félvezetdk esetén (pl. GaAs) az elektronok nagytomegii alacsony sebességii
allapotba, ill. kis tomegii nagysebességli allapotba is keriilhetnek megfeleld térerdsség
hatasara. Ezekben az allapotokban az allando tér hatasara az elektronok klasztereket alkotnak
¢s pulzusszerden mozogni kezdenek. Az energia momentum kapcsolat két energiaszintet (mas
néven volgyet) tartalmazz a I" és a L (vagy az X) energiaszinteket. Az L volgyben az elektron
effektiv tdmege nagyon nagy és a sebessége kicsi. A I" volgyben az elektron effektiv tomege
kicsi és a sebessége nagy. A két volgy kozott az energiakiilonbség GaAs esetén 0,32 eV [60].
Szobahémérsékleten az elektronok a I' volgy aljan helyezkednek el. A nagy mozgékonysaguk
miatt erds elektromos tér hatdsdra azonnal gyorsulni kezdenek és atkeriilnek az L volgybe,
ahol lelassulnak. A 27/A abran a GaAs Brilluoin zonaja, mig a Gunn effektus a 27/B. abran
lathato.
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27. ébra. (A) az GaAs els6 Brilluoin zonaja (forrés: [88]), (B) a GaAs Brilluoin zonaja sikban, a piros
nyilak a Gunn-effektust szemléltetik (forras: [89]).

3 GaAs-alapu napelemek technologidgja

3.1 Az epitaxiarol altalaban

A 19. szazadban asvanyokkal foglalkozo kutatok megfigyelték, hogy néha két
kiilonb6z0, a természetben eldfordulo kristaly néhany meghatarozott és unikalis tulajdonsagat
tekintve egyiitt novekedik [90]. E megfigyelések oda vezettek, hogy kutatok megprobaltak
mesterségesen reprodukalni a kristalynovekedést. Az elsé ilyen sikeres kisérlet Frankenheim
nevéhez kotédik [39] [91], aki NaNOs réteget novesztett kalciton (CaCOs) [92]. A novesztés
soran megfigyelte, hogy a réteg és a hordozo orientacidja parhuzamos. E megfigyelés €s tobb
mas, tobbek kozott rontgendiffrakcios kisérlet hatasara 1928-ban L. Royer [93] megalkotta az
epitaxia fogalmat. Allitasa szerint: “Epitaxia csak akkor 1ép fel, ha két kristalysiknak azonos
vagy kvazi azonos héldja és kozel azonos térkdze van.” Maga az epitaxia sz0 is a gorog “epi”
(azonos) és “taxis” (textura, mintazat) szavakbol épiil fel.

Altalanosan az epitaxia leirasahoz négy alapveté fogalmi eszkoz sziikséges. Ezek a
kovetezOk: 1. a fazisatmenetek termodinamikajanak leirasa [94] [95] [96], 2. a
tomegtranszport aramlasi dinamikaja [97] [98] [99], 3. kristalynovekedés statisztikus
mechanikaja [100], beleértve a feliileti migracio és diffuzio kinetikajat is [101], 4. a kémiai
kotések kialakulasanak kvantummechanikaja [102].

Altalanosan harom szempont alapjan lehet csoportositani az epitaxialis rétegnovesztés
témakorét [39] [103].

Az els6 megkozelités a fenomenoldgikus, masnéven makroszkopikus megkozelités.
Ez a megkozelités éles hatart huz a k6zott, hogy mi lehetséges az epitaxiaban és mi nem. Ide
tartoznak a fazisatmenetek, az interfész kialakulas fenomenoldgikus aspektusai, és a
tomegtranszport jelenség. Az epitaxia ebben a megkdzelitésben egy jol kontrollalt
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fazisatmenet, amely soran egykristalyos szilard anyag keletkezik [104], aminek
kovetkezményeként az epitaxialisan novesztett anyag j fazist hoz 1étre [105]. Az 1) fazis
1étrejotte nukleacio tjan torténik. A két kristalyos fazis kozotti novekedési kapcsolatok teszik
lehetdvé azt, hogy a kristalyos fazis szerkezetfiiggd modon névekedjen egy masik kristalyos
fazison (pl. a hordozon) [39]. Alapvetden kémiailag és szerkezetileg inhomogén interfész
tartomany alakul ki. Amennyiben a kétfazisu rendszer kémiai Osszetétele azonos, akkor
homoepitaxiardl beszéliink, ha nem, akkor heteroepitaxiarol. Az epitaxidlis rétegnévesztés
néhany kulcsfolyamaton alapul, ami a kristalyréteg parhuzamosan orientalt névekedéséhez
vezet egykristaly rétegen. Az els6 a fazisatmenet egy metastabil fazis (gaz, folyadék, szilard)
és a feliileti réteg kozott. Ez legtobbszor kiilonféle elemek tomegtranszportjaval a jar a tombi
anyagbol a metastabil fazison keresztiil a novekedési fronthoz, ami a kristalyosodasi interfész.
A kristalyosodas hajtoereje, azaz a metastabil fazis helyi szuperszaturacioja tartja fenn
interfész adott teriiletén a kristalyosodasi folyamat miikddését. .

A vékonyréteg a feliileten kialakulhat amorf szilard tiledékbdl, folyékony fazisbol
(azaz oldatbol vagy olvadékbol), g6zbdl vagy gazbdl (természetes vagy ionizalt
részecskékbdl), €s atomi vagy molekulasugarbol (nagy vagy ultranagy vakuumban). Emiatt
szamos epitaxialis eljaras alakult ki [39], mint pl. a szilardfazisu epitaxia, folyadékfazisu
epitaxia, gbzfazisu epitaxia ill. a molekulasugar epitaxia. Az epitaxialis rétegnovesztés
folyamata a 28. abran lathato. A novesztés megkezdése elott (a.), nukleacios periodus az elsé
monorétegnél (b.), az epitaxia korai fazisa, amikor egy vékony réteg mar kialakult (c.), az id6
periodus, amikor a regularis epitaxidlis novekedés érvényesiil, és egy viszonylag vastag
epitaxialis réteg alakult ki.
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r T = «——»felilleti migricio
L metastabil fizis =W } A fizis L A l tomegtranszport a
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28. abra. Az epitaxialis rétegnovesztés folyamata. A ndvesztés megkezdése elott (a.), nukleacios

periddus az elsé monorétegnél (b.), az epitaxia korai fazisa, amikor egy vékony réteg mar kialakult
(c.), az id6 periddus, amikor a regularis epitaxialis névekedés érvényesiil, és egy viszonylag vastag
epitaxialis réteg alakult ki (forras: [39]).
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A nukleaciéo nem mas, mint kicsi kezdeti klaszterek spontan kialakulasa, egy bizonyos
kritikus méretben, amit a géznyomas €s a kdrnyezeti nyomas egyensulya hataroz meg. A mag
metastabil szuperszaturdlt médiumon alakul ki (“A” fazis). E mag megjelenése
elengedhetetlen a makroszkopikus fazis kialakuldsdhoz. Ez azt jelenti, hogy a mag az egész
kristalynovekedés prekurzora. A megnodvekedett feliileti-térfogat arany kovetkeztében a
kritikus méretii magoknak nagyobb energiaja van, mint a tombi fazisnak. Emiatt uj stabil fazis
(“B” fazis) alakul ki a szuperszaturalt hordozo feliiletén.

A masodik megkozelités az epitaxia atomi szintii leirasan alapul és magaban foglalja
a statisztikus termodinamikat is. Ez a megkdzelités az epitaxidlis novesztés kiilonféle
modjairdl szol. A kilonféle nanostrukturak tobbféle modon novekedhetnek. Egyik ilyen
novekedési mod csoport a hagyomanyos Frank Van Der Merve (FM), Volmer-Weber (VW)
¢s Stransky-Krastanov (SK), step flow(SF) és a columnar growth (CG) médszerek [39].

A novekedési modok kozott a kiillonbség az atom-hordozd, atom-szomszédos atom kozotti
kotési energidban rejlik. A Frank Van Der Merve novekedésnél (29/a. dbra) és a step flow
novekedésnél (29/b. abra) az atom-hordozo kotési energia nagyobb, mint az atom-szomszédos
atom kotési energia, tehat elsdsorban rétegek novekednek. A step flow mod akkor 1ép fel, ha
az atomok diffuzids hossza nagyobb, mint a 1épcsé szélessége, ellenkezd esetben a Frank van
der Merve novekedési modrol beszéliink [39]. A Stransky-Krastanov névekedésnél (29/c.
abra) az atom-hordozo kotési energia és az atom-szomszédos atom kotési energia
megkozelitdleg ugyanaz, tehat atomcsoportok és a rétegek azonos aranyban alakulnak ki.
Ebben az esetben eltérd racsallandoju réteget alkalmazunk. A Volmer-Weber novekedésnél
(29/d. abra) az atom-hordozé kotési energia kisebb, mint az atom-szomszédos atom kotési
energia, vagyis elsdsorban atomcsoportok (klaszterek) alakulnak ki. A columnar growth mod
hasonl6 az SK és a VW modhoz, ugyanakkor a rétegek vastagsaga kiilonbozo, igy ezek az
oszlopok nem olvadnak Gssze (29/e. abra), mert a levalasztott atomok feliileti migracioja
elhanyagolhat6. A 29. abran a © a feliileti befedettséget jelenti.
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29. abra. A rétegndvekedés hagyomanyos tipusai: Frank Van Der Merve (FM) (a.), step flow (SF) (b.)
Stransky-Krastanov (SK) (c.), Volmer-Weber (VW) (d.), columnar growth (CG) (e.) (forras: [39]).

A Stransky-Krastanov modszer esetén a kvantum pontok tgynevezett fesziiltség-
indukalt moédon alakulnak ki [106] [107]. Ez a fesziiltség a hordoz6 és a vékonyréteg
racsallanddjanak a kiilonbségébdl adodik.

A harmadik megkozelitésben a novekedés legalapvetobb folyamatait, pl. a
kristalyracsba torténd beépiilés, ill. a felillet kristalytani orientacigjabol és a feliilet
rekonstrukciobdl szarmazo anizotrop hatasokat a kvantummechanika eszkoztaraval lehet
kezelni [39].
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3.2 Molekulasugar epitaxia elmélete

Az epitaxialis rétegnovesztés egy nemegyensulyi folyamat, ahol egy bizonyos anyagot
valasztunk le egy feliiletre, ahol az kikristalyosodik a hordoz¢ feliilete kristalystruktirajanak
megfeleléen. Tobbféle epitaxias eljaras is létezik [108]. Az epitaxialis rétegndvesztés
legegyszeriibb és legsokoldalubb megvaldsitasa a molekulasugér epitaxia (molecular beam
epitaxy (MBE)) [4] [5]. Tovabbi elénye az eljarasnak, hogy a molekulasugar precizen
iranyithatd, és a kornyezeti feltételek is pontosan beallithatok. Az eljaras mitkodésének a
lényege, hogy atomi vagy molekulasugarat iranyitunk ultranagyvakuum (UHV) kdrnyezetben
egy flithetd mintatartéra. Az atomok a minta felilletén kondenzalodnak. Egy IlI-V alapu
molekulasugar epitaxias berendezés lehetséges megvalositasa a 30. abran lathato.

“ :’5./-.\"\‘1 : V. : > "‘ . P -
30. abra. Egy Drezdaban miik6dd laboratérium 111-V alapti molekulasugar epitaxias berendezése®.

Az atomok, molekulak levéalasztasa nagytisztasaga, UHV térben torténik (Kb. 107° Torr
nyomas alatt). Az UHV-nak kettOs szerepe van. Egyik az, hogy segitségével elkeriilheto,
hogy a feliilet, ahol ndveszteni akarunk vagy a ndvesztett struktira idegen atomokkal
szennyezddjon. A masik, hogy nagyvakuumban megndvekszik a levalasztott atomok,
molekulak kozepes szabad uthossza. Emiatt a molekulasugarak gazfazisban egymassal
nem lépnek kolcsonhatasba, csak a minta feliiletén. Ez a kozepes szabad uthossz a
kovetkez6 modon szamithato [109]:

[= il . (19)

\/f*(Z*roo)z*n*(1+T?D) p’

ahol a k a Boltzmann allando, T a vakuum rendszer homérséklete (Kelvinben), p a
vakuum nyomasa (Torr-ban vagy mbar-ban), r- aa részecske sugara, haT — oo, a Tpaz
ugynevezett kétszerezési hémérséklet (Kelvinben). Utobbi mennyiséget a [109]
publikacid szerzdje a szamitdsok megkonnyitésére vezette be. A 31. abran a kozepes
szabad uthossz lathat6 a vakuum nyomas fiiggvényében.

5 Molekulasugar epitaxias laboratérium, Institute for Integrative Nanosciences (IIN), IFW Dresden
https://www.ifw-dresden.de/de/institute/iin/laboratories/molecular-beam-epitaxy/. Megtekintés: 2017. jalius 4.
A kutatocsoportunk altal feljesztett MBE rendszerrdl a 3.3-as fejezetben lesz szo.
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31. &bra. A kozepes szabad ithossz a vakuum nyomas fiiggvényében (argon gazra, T = 300K
hémérsékleten).

A 32. abran egy altalanos célu MBE rendszer fokamrajanak a belso felépitése lathato.
A kriopanelek a fOkamra hiitését segiti eld, a vakuumot az ionizaciés nyomasmérdvel
mérhetjiik meg. A minta megfeleld pozicidba vald bedllitdsat a forgathatd mintartartod és a
szeletmanipulator segiti.

RHEED agyu

riopanelek N\Tolozal
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32. 4bra. Egy MBE rendszer fékamrajanak belso felépitése (forras: [110]).

Az MBE berendezésben a rétegnovesztéshez sziikséges atomok, molekulak kiilon-
kiilon forrasbol (Knudsen, vagy effuzids cella) keriilnek a molekulasugarba, egyenstlyi
koriilmények kozott. E cella miikodésének alapja az, hogy a Knudsen cellait magas - a

parologtatni, ill. szublimaltatni kivant anyagtol fliggé - hémérsékletre fiitjikk fel, aminek
hatasara a cellaban 1évé atomok parologni, ill. szublimalni kezdenek. Ez a parolgas ill.

szublimdci6 ugy jon létre, hogy az MBE rendszerben a hattérnyomas megkozelitéleg nulla és
hé hatdsara a Knudsen cellaban 1év6 anyag géznyomasa megemelkedik. Ez a géznyomas
(masnéven egyensulyi nyomds) a vakuum-nyomads egyenlettel szdmithatdo ki. Ennek a
szamitasnak egy lehetséges modja a kovetkezé [111]:
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10g10Poq(T}) = A + T% +C *logyoTy + D x Ty + E * T2, (20)

ahol a Tk a Knudsen cella hdmérséklete (Kelvinben), Peq(Tk) az egyensulyi nyomas a Knudsen
cellaban (Torr-ban), az A, B, C, D, E paraméterek a hivatkozott fliggelékben talalhato
tablazatban megtalalhaté anyagfliggd allandok.

A Knudsen cella miikodését az un. Knudsen egyenlet irja le, ami a kdvetkezo [4]:

A

N
Jie =5 = A (Poq(Ti) = P) * |7ty (1)

ahol Jx a Knudsen cellakbol tavozo részecskearam, az Ne az atomok szama, a t az id6, Ae a
Knudsen cella nyilasanak a keresztmetszete, a Peq(Tk) az egyenstlyi nyomas a Knudsen
cellaban (Torr-ban), P az nyomas a vakuum rendszerben (ennek az értéke MBE rendszer
esetén P ~ 0 Torr), az Na az atomszam 1 mol anyagban, a ks Boltzmann alland6 (J/K-ben), M
a molekulatomeg (kg/mol-ban), T a rendszer hdmérséklete (Kelvinben). Az atomok a feliiletre
érve monoréteget alkotnak, mely réteg novekedési ratajat a kovetkez6 moddon lehet
meghatarozni:

G = 25 x cose * cos(6 + @), (22)

2
ré*TT

ahol a Jk a Knudsen cellakbol tavozo részecskearam, az rc a Knudsen cella tavolsaga a
mintatol a C pontban, a ¢ a mintara meréleges egyenes és a Knudsen cella nyilasara meréleges
egyenes kozti szog, a € a molekulasugar félszoge. Az elrendezést a 33. dbran lathatjuk.

Hordozo

33. abra. A Knudsen cella és a minta elrendezése (forras: [5]).

A Knudsen cellak koriil cseppfolyos nitrogénnel hiitott csapda van (cooling panel),
mely tavol tartja a mintatdl a szennyezéseket és egyben javitja a vakuumot. A Knudsen
cella nyilasa blendével zarhato el.
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A Knudsen cellabdl érkezd atomok a feliileten kondenzalddnak, ahol tobbféle fizikali
folyamat torténhet veliik. Ezeket a folyamatokat a harom csoportba oszthatjuk: (1)
adszorpcid, (2) felilleti diffazid, (3) deszorpcio (13. abra) Az MBE rendszerben a
kristalynovesztés soran e harom csoportba tartozo folyamat verseng egymassal (34. abra).

oy

34. abra. A feliileten fellép6 fizikai folyamatok. Ezeket a folyamatokat a harom csoportba oszthatjuk:
(1) adszorpcid, (2) feliileti diffuzio, (3) deszorpcio.

E rétegndvesztési folyamatokat folytonos és diszkrét modellekkel egyarant modellezni
tudjuk [112].

A folytonos modellek a feliileti érdességét irjak le az id6 és a helykoordinata
fiiggvényében. Ennek a modellcsaladnak van linearis és nemlinearis jelenségeket leird
formaja.

A linearis modell [112] a feliileti érdességet linearis differencialegyenlettel irja le,
amelyben a felilleti diffizi6 nemlinearis tagjait elhanyagoljuk. E modell
differencialegyenlete a kovetkezo:

On(xt)
at

v*Ah(x,t) — K * A%h(x,t) + B = [u(x, t) — ug] + F(x,t) + n(x, t), (23)

ahol a h(x, t) az adott x koordinatapont magassaga ¢és t az id6, » egy numerikusan
meghatarozott skalatényez0, K a feliileti diffuziotol fliggd skalatényezd, a u(x, t) az x pont
kémiai potencialja a t idépontban, a us a feliileti lokalis kémiai potencialja, #(x, t) lokalis
véletlen fluktuacio, a B egy konstans, F(X, t) a bejovo atomi részecskearam, mely az (21)
egyenlettel hatarozhaté meg.

Ha a feliileti diffuzio nemlinearis tagjait is figyelembe vessziik [112], akkor a modell
a kovetkezd lesz:

Oh(x,t)
at
(24)

—K = A%h(x,t) + A, * A(AR(x, t))2 + ,V(Vh(x, t))3 + F(x,t) + n(x,t).

A bejovo atomi részecskearam, a (21) egyenlettel hatarozhaté meg, a 11 és a A2
konstansok.

A deszorpcid sordn a levalasztott atomok elhagyjak a feliiletet. A jelenség
bekovetkezésének a valoszinlisége aranyos a deszorpcids energidval. A deszorpcid
feltétele, hogy az adott atomnak, molekulanak a feliiletre merdleges iranyban vo = 103
1/s frekvenciaval kell rezegnie, hogy a részecske elvaljon a feliilettél. Ebbdl kovetkezik,
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hogy e rezgés idéallanddja 7o = 1013s. Az atlagos id6, amit az adott atom vagy molekula
a feliileten tolt, a kovetkezd egyenlettel hatarozhatd meg:

Epes
t=T1y*xe"Tf *xIn %, (25)

ahol az Epes a deszorpci6 aktivacios energiaja (J/mol-ban), az R az univerzalis gazallando,
a Tr a feliileti homérséklete (Kelvinben) és az f a fedettség mértéke.

A molekulasugar epitaxias rétegndvesztés egy lehetséges diszkrét modellje a Kinetic
Monte Carlo (KMC) algoritmus. Ez egy statisztikai mddszer, amellyel a rendszer
dinamik4jat tanulméanyozhatjuk, jellemzden egyensulyi helyzettdl tavol esd esetekben. A
KMC modszereknek két fajtaja van: az off-lattice €s az on-lattice modszerek. A két eset
kozott az a kiilonbség, hogy az on-lattice esetben az atomok egy merev tobbnyire
egyszerii kobos kristadlyracson mozognak egyik poziciobdl a masikba, a feliileti
konfiguracié (vagyis a potencialgatak) elhelyezkedésének megfeleléen [27]. Az off-
lattice esetben a KMC algoritmus ezt a racsot nem alkalmazza, az atomok egy potencial
mezOben rendezédhetnek at.

A KMC a moédszernél minden iddpillanatban az Osszes fizikai folyamat (a feliileti
diffuzio, deszorpcio, nukleéaciod stb.) egyarant felléphet.

Tegyiik fel, hogy az Osszes fizikai folyamat esetében atomok ugyanazzal a v
termikus frekvenciaval rezegnek (v = 10'% 1/s). Ez az ugynevezett karakterisztikus
frekvencia, amely pontos értéke a siiriiség funkcional eljarassal hatarozhaté meg [27] [41]
[113] [114]. Az atomok helyvaltoztatasi frekvencidja a k. folyamat esetében:

Eq

R, =V, *P, =v, *e k8T (26)

Az adott folyamat kivalasztasdhoz a relativ helyvaltoztatasi frekvenciaja:

%, ahol 0 < 6R, < 1. 27)

n
k'=1 "k

5Rk ==

Az adott k fizikai folyamat véletlenszeriien valasztodik ki

Z’;§7=10 Rkl < Nrand < ZIIEI:O Rkh (28)

aholaz 0 < N,4nq < 1 egy véletlen szam. Fontos dolog megjegyezni, hogy ahhoz, hogy
a KMC algoritmus valosdghli eredményt adjon, elengedhetetleniil fontos a
véletlenszamgenerator megfelelé miikodése. Az adott fizikai folyamat kivalasztasanak
menete (Event 1...8) a 35. 4bran lathato.
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35. abra. A fizikai folyamat kivalasztasa véletlenszer(i modon.

A KMC moddszer lehetéségei korlatozottak, mert soros algoritmus, alapvetoen
szekvencialis szamitogépre késziilt. Ezt a hatranyt egy masik algoritmus, a Lattice Gas
Automata (LGA) alkalmazasaval és egy parhuzamos szamitogép architektara (pl.
multiprocesszoros, vagy GPU-s hardver) hasznalataval Ilehet orvosolni. Ha
Osszehasonlitjuk a KMC ¢és az LGA modszert, akkor lathato, hogy az 0sszes részecske
egy racsozaton van és egymassal szinkronban mozognak egyik helyrdl a masikra, id6tol
és helyt6l fiiggd valodszintiségekkel [27] [115]. Ez azt jelenti, hogy hasonléan a KMC
algoritmushoz, ezeket a valoszintiségeket a feliilet energetikai térképe (vagyis a feliileti
struktira) hatarozza meg. Az id6 Iépéskoze fix, amely a referenciafolyamat definidl. Az
algoritmus miikddése a 36. dbran lathato.

36. abra. Az LGA algoritmus miikddése (forras: [116]).

Minden egyes idészeletben, iterdcioban harom részfolyamat torténik, mindegyik
egymas utdn: 1. az atom(ok) a feliiletre ér(nek), 2. az atom(ok) sebességének a
kiszamitasa, 3. az atom(ok) mozgasa.

Az LGA mikodésének részletes leirasa megtalalhatd a [117] cikkben. Az
algoritmust nanosz6érok (whiskerek) [118] és nanohuzalok [119] ndvekedésének a

modellezésére is alkalmaztak mar.

A rétegek kialakulasa a surloszogi elektrondiffrakcioval (reflection high energy
electron diffraction, RHEED) kovethet6k nyomon [120]. A RHEED technika miikodése
egy elektron agyu segitségével mikodik, itt 10-50 keV energiaji parhuzamos
elektronnyaldbot 16viink ki és az visszaverddve ill. szérodva a fluoreszcens képernydn
kirajzolja a diffrakcios képet. A sugar és a felilleti kozotti szog 0.5° és 2.0° kozott
valtozhat. Emiatt az igy keletkezett képen in-situ modon megfigyelhetjiik a
nanostrukturak novekedését [121] [122].

A rugalmasan visszavert elektronok konstruktiv interferencia feltételét a Laue torvény
mondja ki, mely 1ényege, hogy a beesd ¢és a visszavert sugarak egy reciprok racsvektorral
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kiilonboznek. Surld beesési szog alatt és atomi szempontbdl sima feliilet esetén az
elektronok csak akkor 1épnek ki kristalybol, ha a visszaverddési sikok mélysége néhany
monoréteg. Ebben az esetben az elektronsugarat a kétdimenzios racs veri vissza, melynek
a reciprok racsa parhuzamos vonalakat tartalmaz (37/A. abra). Mas esetben, az atomosan
durva feliileteknél az elektronok akkor 1épnek ki, ha a mélyebb sikok verik vissza 6ket.
Ekkor az elektronok 3 dimenzios racsot érzékelnek, melynek a reciprok racsa pontokbol
all (37/B. abra).

reciprok reciprok
E rcs rudak fluoreszcens récs rudak
0.4 0.0 keépernyo -l
Ewald o4 (0.0)
goémb

fluoreszcens
képernyo

Ewald
()]
sugar

visszavert
sugir
(0.0)

elektron streak elektron

sugar W sugar w

sugar sugar
37. abra. A strloszogi elektrondiffrakeid miikddése. (A) atomi szempontbdl durva feliilet, (B) atomi
szempontbol sima feliilet (forras: [5]).

A 2D szigetek képzddése egyre tobb szorasi kdzpontot hoz 1étre, ami lecsokkenti a
visszaszort elektronok intenzitasat. Ha a monoréteg elkésziil, akkor a szorasi kozpontok
szama lecsokken és a RHEED intenzitas megno (38. abra).

2D sziget névekedés  Feliileti szorasi kozpontok RHEED intenzitds
[100] [110]
[110]

0=0.25

22s 2z

38. abra. A RHEED oszcillacio egyszeriisitett magyarazata. A 2D szigetek képzodése egyre tobb
szorasi kdzpontot hoz 1étre, ami lecsdkkenti a visszavert elektronok intenzitasat. Ha a monoréteg
elkésziil akkor a szorasi kozpontok szdma lecsokken és a RHEED intenzitas megné (forras: [123]).

Az UHV rendszer —a RHEED mellett - lehet6vé teszi szamos valosidejii (a névesztés
ideje alatt torténd) in-situ (a berendezésbe beépitett) vizsgalati eljaras alkalmazasat is mint pl.
XPS 8, UPS’ , STM® ,AFM® | AES™ | SIMS™ .

& X-ray Photoemission Spectroscopy

" Ultraviolet Photoemission Spectroscopy
8 Scanning Tunnelling Microscope

® Atomic Force Microscope

10 Auger Electron Spectroscopy

11 Secondary lon Mass Spectrometry
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A g6z06lés ultranagyvakuumban, 107! mbar-nal alatti, olajgéz-mentes vakuumban
torténik. Az MBE berendezés fontos eleme még az adagold rendszer (pl. egy el6készitd
kamra), mely a hordozok elokészitését és cseréjét (pl. egy magneses rudazat alkalmazasaval)
teszi lehet6vé, a vakuum lerontasa nélkiil. Ezen egység és a kiilonbdzo mérési lehetdségek
jelenléte az alkalmazas céljatol fliggden (kutatas, gyartas stb.) valtozik.

3.3 A molekulasugar epitaxias berendezésiink felépitése

A kutatocsoportunk altal megvalositott MBE berendezés [124] [125] [126] harom 6
részbdl all. A berendezés a 39. dbran, mig az elvi vazlata a 40. abran lathato.

39. abra. A kutatocsoportunk altal megvaldsitott MBE berendezés.
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40. abra. A kutatdcsoportunk altal megvaldsitott MBE berendezés elvi felépitése.

g

A berendezésen végzett mechatronikai fejlesztések harom csoportba oszthatok. Ide
egyrészt vezérlési feladatok (a kamra kifiitése, mintafiités, a Knudsen cellak fiitése, blendék
mozgatasa), masrészt képfeldolgozasi feladatok (RHEED kiértékelés), harmadrészt pedig
finommechanikai feladatok (mintar0gzités, mintatarté tovabbitds, Iéptetdmotorok és
forgdatvezetok kapcsolata) tartoznak. A kiértékelés és a szabalyozas technologiai
visszacsatolast tesz lehetdvé, amely pl. szuperracsok készitését, vagy kritikus rétegvastagsag
alatti strukturak 1étrehozasat teszi lehetévé [126].

Az el6készité kamraban 10® mbar nyomas uralkodik. Alkalmazasaval a vakuum
megsziintetése, ¢s a rendszer hattérszennyezése nélkiil juttathatjuk be a mintat a fékamraba.
A 41. abran az el6készitd6 kamra a zsilipajto feloli oldalrol (41/A. abra), ill. az
elévakuumszivattyt feloli oldalrél (41/B abra) is lathatd. A zsilipajté mogott (41/A. abra) egy
mintatarté van. Ezért ebbe a kamraba egyszerre tobb mintat tehetiink, igy egymas utan tobb
novesztést végezhetiink az UHV rendszer megnyitasa nélkiil. A megfeleld vakuumot egy
Pfeiffer HiPace 80 tipust turbomolekularis szivattya segitségével érjiik el (41/B. abra alja).
Itt az aktualis nyomast egy beépitett ionizacidés vakuummérdvel mérjiik folyamatosan (41/B.
abra, a turbomolekularis szivattya felett). A mintat a vakuumtérben magneses mozgato
rudazattal juttathatjuk at zsilipkamrabdl a fékamraba.

41. abra. Az elokészit6 kamra a zsilipajto feldli oldalrol (A), ill. az elévakuum szivattyu feldli oldalrol

(B).
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A f6kamraban torténik a réteglevalasztas ¢és a kristalynovesztés atom- ill.
molekulasugarak segitségével [126]. Ezeket a miiveleteket nagyvakuumban (10° mbar)
végezzilk Igy biztositjuk azt, hogy a részecskék szabadut hossza nagy- és a kamra
hattérszennyezettsége Kicsi legyen. A fékamra és a segédkamra rajza a 42. abran lathato.

Manipulitor

Folyékony . o
% J mintatartéval

nitrogén be- =
és kimeneti
csatlakozoi

Fékamra
Segédkamra

A kamrakat
tartd allvany

képernyd

Knudsen cellak
blendékkel

42. abra. A MBE berendezés novesztd és mellék kamrajanak rajza (forras: [127]).

A precizids manipulator és a mintatartd6 megfogéasa a 43. dbran lathato.

Mintatarto
fiokja
Mintatarto

Mintatarto
mintafiités

Homérséklet-
érzékelo

Szoritorugé

43. abra. A precizios manipulator és a mintatarté megfogasa (forras: [125]).

Az MBE fokamrajaban a kiilonféle novekedési modok elsésorban a
mintahémérséklettel szabalyozhatoak. Emiatt a minta felerésitése és a hoatadas a minta és a
mintatartd kozott kiemelten fontos probléma. Altaldban az ipari alkalmazasoknal rugéval
fogatjak fel a tartora a mintadt. A jo reprodukélhatd eredmények ellenére az abszolut
mintahdmérséklet beallitasa és tartasa ennél a megoldasnal problémas (a gyenge hdatadas
miatt), raadasul akadalyozza a novekedés in-situ RHEED megfigyelését. Ez kutatasi célra
nem jo megoldas. Csoportunk korabban az In-mal valo felragasztast hasznalta. Ez a jo
héatadas miatt elény0ds, sajnos azonban a minta konnyen leeshet a mintatartorol, raadasul a
minta rahelyezése a mintatartéra nagy felkésziiltséget és gyakorlottsagot igényel.
Kifejlesztettiink egy hibrid megoldast, mely az In-mal val6 ragasztis és a rugods rogzités
elonyeit egyesiti (44. abra) [126] [125] [128].
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44. dbra. A molibdénbdl késziilt mintatartdo axonometrikus képe (forras: [126]).

Az UHV névesztéshez sziikséges végvakuum (1070 Torr) eléréséhez a kamrat
folyamatos szivattyuzas mellett fokozatosan ki kell fiiteni. A kifiités segitségével jelentGsen
lecsokkenthetd a leszivasi ideje. Ezt a leszivasi id6t a (25) egyenlettel hatarozhatjuk meg. A
45. abran egy Epes=170 kJ/mol deszorpcids energiajii atom eltavolitasahoz sziikséges id6
lathato a hdmérséklet fliggvényében 300 K és 900 K kozott. Ebben a példdban a monoréteg

99% tavolitjuk el.
]025

ot [
= =

— %)

h =

[u—y

=
—
=

Réteg eltavolitasi idd (6ra)

300 400 500 600 700 800 900
Hoémérséklet (K)
45. abra. Leszivasi 1d6.

Azért sziikséges a fokozatos kifiités, mert, ha hirtelen nagy hémérsékletre flitjiik fel,
akkor a szennyezOddések beleégnek a vakuumedény falaba ¢és nehezebb ket eltavolitani.
Emiatt a kamrat egyenletesen elosztva flitdszallal kell beboritani. A kiftitést PLC alapu
vezérléberendezés vezérli. A 46/A. abran a hémérséklet és a nyomas csokkenését lathatjuk az
1d6 fliggvényében. A 46/B. abran a flitési rendszer vezérlésének a kapcsolasi rajza lathato,
mig a 46/C. abran a fiitési rendszer fizikai megvaldsitasa lathato fitészalakkal [127]. A
hémérsékletet 10 kiilonféle ponton mérjiik, és 10 flitészalat vezérlink. A zarthurka
fiitésvezérlést egy Simatic S7 PLC vezérldn futd PI vezérl6 algoritmus végzi, mely a beallitott
hémérsékletet hibamentesen koveti. Az egész rendszer egy PC operatorallomasrol miikodik
(0S). Ez az OS irja és olvassa a rendszer folyamat valtozoéit és megjeleniti a rendszer allapotat.
A hémérsékleti jellemzok és mas funkciok, mint pl. a molekulaforrasok az OS-en
paraméterezthetdk és a PLC-vel vezérelhetjiik.
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46. abra. Az altalunk fejlesztett MBE rendszerben (A) a hémérséklet és a nyés csokkenése az id6
fiiggvényében, (B) a fiitési rendszer vezérlésének a kapcsolasi rajza, (C) a fiitési rendszer fizikai
megvalositasa flitdszalakkal (forras: [127]).

=
5

A tovabbi homérsékleti homogenitas okan a kamrak bedobozolésa sziikséges, melyet
beliilrl hdszigetelt aluminium lemezekbdl alakitottunk ki (47. dbra).

:;' & B - ’)Q;;\

47. abra. Az MBE rendszeriink fékamréaja, bedobozolva.

A kamraban a kristalyos alacsonydimenzids strukturak novesztése kiilonbozo
homérsékleteken, valtozé molekulafluxus mellett torténik. A mintatartd, a Knudsen-cellak
hémérséklete a blendék mozgatasa, a hattér parcialis nyomasa egyarant komoly befolyassal
vannak a formalodo struktirara. Ezen értékek folyamatos monitorozasa és — sziikség esetén -
valtoztatasa sziikséges. Ennek a megolddsa egy megbizhaté (kis meghibasodasi
valoszintiségii) ipari, PLC (Simens Simatic S7TPLC) alapt vezérl6vel torténik (48. abra). A
PLC programozaésa €s a grafikus feliiletek megjelenitése egy PC allomason torténik.
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48. abra. Az MBE rendszert vezérlé PLC blokkdiagramja (forras: [127]).
A fékamrahoz egy Balzers TPU 520 turbomolekularis szivattyu csatlakozik

kozvetleniil (49/A. abra) és egy segédkamran keresztiil egy Varian Diode iongetter szivattyu
csatlakozik (49/B. abra).

A

49. abra. Az MBE fékamrajahoz csatlakoz6 szivattyuk.

Az iongetter szivattyat egy vakuumszeleppel tudjuk levalasztani a fokamrar6l. A
zsilipkamra szintén levalaszthat6 egy tovabbi vakuumszeleppel a fokamra vakuumterétél (50.
abra).
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50. abra. Az MBE rendszeriink vakuumszelepe, a zsilipkamra és a fékamra kozott.

A fékamran helyet kapott egy hidegkatédos vakuumméré is (51. abra).

51. abra. A fékamran elhelyezett hidegkatodos vakuummérd.

A berendezés fontos része a 12 keV-os stiroloszogii elektron diffrakcids berendezés,
mellyel a névekedés in-situ modon vizsgalhato (Riber CER 606 — ACE 1010 RHEED). Ezzel
az eljarassal tobbek kozott azt is megallapithatjuk, mikor késziilt el egy atomi réteg, valamint,
hogy milyen nanostrukturak névekedtek a mintan (kvantum pont, kvantum gytirti, kvantum
dupla gytirii, kvantum volgy, ill. nano lyuk). Minden egyes struktiranak mas és mas a RHEED
mintazata, amely az elektron agyaval (52/A. abra) szembeni oldalon 1év6 fluoreszcens
képernyén (52/B. abra) lathato. Ahogy az 52/B. abran is lathatd, a RHEED képek tovabbi
feldogozasara egy webkamerat telepitettiink [129] [130].
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Al
52. abra. Az MBE rendszeriinkben alkalmazott RHEED agyt (Riber CER 606 — ACE 1010) (A) és a
RHEED képerny6 (B).

A fékamréiban a részecskesugarak kibocsatdsa a mintara irdnyitott effiizids (mas néven
Knudsen) cellakbdl torténik. A mi rendszeriinkben négy ilyen cella van (Ga, As, In, Al). A
novesztéshez sziikséges molekulasugarat e cellak flitésével hozzuk létre. Az 53/A. abran egy
ilyen Knudsen cella lathato szétszedve. A 4 darab Knudsen- cella blendéjének mozgatasahoz
Iéptetémotoros, végallaskapcsoloval ellatott mechatronikai rendszer késziilt (53/B. abra). A
Knudsen celldk cs6 alakt tégelyek, melyek pirolitikus bor-nitridb6l késziiltek. Ezek a tégelyek
koriil spiralisan Ta fiit6 tekercsek vannak, melyeket Ta folidba csomagolnak be. Egy fontos
kovetelmény a forrassal kapcsolatban, hogy az egész egység nagyon kevés szennyezdanyagot
vigyen bele a molekulasugérba. Emiatt a cellat egy vizhiitésii panel veszi koriil, melyre
blendék vannak felszerelve, melyek nyitjak €s zarjak a Knudsen cellat.

D ;
53. éabra. Knudsen cellak. (A) egy Knudsen cella szétszedve, (B) beépitett Knudsen cellak és
vezérléstk.

Fontos tudnunk még azt is, hogy az MBE rendszerben milyen maradékgézok vannak.
A maradékgédz a rendszer leszivasakor a vakuumrendszerben maradd gazok Osszessége. A
maradékgdz analizis egyik célja a vakuumrendszer egészének ¢és egyes részeinek
diagnosztikai vizsgalata, a masik az egyes folyamatok ellendrzése. A maradékgazok fajtaibol
és azok intenzitasabdl tobb dologrdl is kapunk informaciot, pl. (1) a szivatty elégtelen
milkodése, (2) tomitetlenség (levegd beszivargasa lyukon keresztiil nitrogén, oxigén stb
megjelenése), (3) szennyezésre (kiilondsen szénhidrogének, de mas anyagok is lehetnek), (4)
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nem megfeleld szerkezeti anyagok jelenlétére (viz, szerves anyagok), (5) egyéb folyamatokra,
amelyek gazt termelnek vagy nyelnek el. Erre a problémakorre a vakuummérdk nem adnak
valaszt, mert azok Ossznyomdast mérnek. Ahhoz, hogy az egyes gézokat meg tudjuk
kiilonboztetni egymastol, parcialis nyomasmérdt, vagyis tomegspektrométert kell alkalmazni
(54. abra) [109]. A tomegspektrométer elektronok segitségével ionizalja a mérényilason
athalado atomokat, molekuldkat. Ezt kovetden tomeg/toltés szerint osztalyozza dket. Mivel
leggyakrabban az egyszeres ionizacio 1ép fel, ezért mondhatjuk, hogy az atomok tomegét
mérjikk. Az eszkéz az egyes atomok, molekuldk ionizaciés hajlama szerint érzékeny. A
tomegspektrométert nyomés mértékegységben kalibraljak. Ennek az az oka, hogy a
maradékgdz-analizisnél nemcsak az dsszetétel, hanem az alkotd gazok parcialis nyomasa is
fontos informacio.

Maradékgazok

l Vakuumrendszer

Ionforras == | Ionoptika =P | Tomeganalizator| =—p- Detektor

— |
|

Adatfeldolgozo
rendszer

54. abra. A tomegspektrométerek felépitésének blokkdiagramja.

Tobb kiilonféle tomegspektrométert tipus van, pl. magneses, repiilésiidd, valamint
kvadrupdl tomegspektrométer.

Egy kvadrupol tomegspektrométer négy parhuzamosan elhelyezkedd, elektromosan
vezet6 elektrodabol all. A rudakra egyenfesziiltséget (U) és valtofesziiltséget (V*cos(w*t)) is
kapcsolunk oly moédon, hogy az atléosan egymassal szemben elhelyezkedd elektrodok
potencidlja megegyezzen, az egymds melletti rudak potencialja pedig ellentétes eldjelii
legyen. Az ionforrasbol kilépd ionok a gyorsitd fesziiltség hatasara hosszanti iranybol
belépnek a rudak kozti térrészbe, majd az analizatorban a folyamatosan valtozé kvadrupol
elektromagneses tér hatasara fajlagos tomegiiktdl fiiggd palyara allnak. A pozitiv toltésii
ionokat az éppen pozitiv toltésii rudak taszitani, mig a negativ toltéslieck vonzani fogjak.
Mikdzben a valtofesziiltség hatdsara az elektrodok relativ toltése folyamatosan valtozik, az
ionok oszcillacidos mozgast végezve haladnak a rudak kozott. A rudakra kapcsolt valto- és
egyenfesziiltség megfeleld megvalasztasaval elérhetd, hogy az analizatoron csak egy
kivalasztott m/z értékkel rendelkezd ionok juthassanak at, az 6sszes tobbi ion — a kisebbek és
a nagyobbak is — a rudakba iitkozve semlegesitddnek. Emiatt tdmegsziironek is hivjak a
kvadrupol analizatort. E tipus miikddése az 55. abran lathato!?.

YForras: http://tamop412a.ttk.pte.hu/files/kemia7/www/ch09s02.html. Megtekintés: 2017. julius 10-e
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U+Vceos(®*t) -

-(U+Veos(®*t)) —.
55. ébra. A kvadrupdl tomegspektrométer mitkodése.

Az MBE rendszeriinkben maradékgéz-analizisre Pfeiffer Vacuum PrismaPlus QMG
220 F kvadrupdl tomegspektrométert (quadrupole mass spectrometer: QMS) hasznalunk. A
56. abran e tomegspektrométer mérdfeje lathato.

56. abra. Az MBE rendszertinkben alkalmazott kvadrupdl tdmegspektrométer (QMS) mérdegysége.

3.4 Mikroelektronikai lépések a napelem technologiaban

A Si a hagyomanyos napelemek készitésének fé alapanyaga, mert technologija
viszonylag olcso és kiforrott [2]. A vastagréteg kontaktust egykristalyos vagy multikristalyos
Si napelem az egyik nagy sorozatban gyartott eszk6z. A kristalyos Si napelemek és a legtobb
félvezeto alapt elektronikus eszkoz félvezetd szeleten késziil.

A Si egykristalyban létrehozand6 pn atmenet vagy mas adalékolasi inhomogenitas
létrehozasa tobbnyire tombi diffazié utjan torténik [2]. A diffazi6 az atomok
koncentraciogradiens hatasara torténd mozgasa. Ha az adalékatomok koncentracidja nem tul
nagy, akkor a diffizio leirhat6 az ismert Fick torvényekkel, melyek a kovetkezOk [131]:

_ ON(x,t)
J=-Dx “or (29)
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ON(x,t) _ 92N (x,t)
ot D= ax2 ' (30)
ahol J a részecskestriiség, N a hely és id6fliggd koncentracio, D a diffazios tényezo, t az id6
¢s X a helykoordinata. Ha a (29) egyenletet adott kezdetiérték- és hatarfeltételekkel megoldjuk,

crcr

Az elsd eset a diffiizio allando N feliileti koncentracio mellett. Ebben az esetben folyamatosan
biztositani kell, hogy a feliileti koncentracié allandé legyen:

N(x) = N xerfc [ (31)

X
\/4—*D*t]’

ahol az x a behatolasi mélység, D a diffizios allando, t az id6, Ns a feliileti koncentracio, N(X)
a koncentracid az X mélységben.

A masodik eset diffuzio allando 6sszadalékmennyiség esetén:

x2

N(x) = % x e 1D, (32)

ahol az x a behatolasi mélység, D a diffuzids allando, t az id6, Q a bevitt anyagmennyiség,
N(x) a koncentracio az X mélységben.

Az adalékanyagoknak a diffuzié utan elektromosan aktivaknak kell lenniiik, ami akkor
teljesiil, ha az adalékatomok a racspontokba épiilnek be, azaz a difftizid helyettesitéses tipusu.
A diffazid az un. diffaziés kalyhakban térténik 800-1200 °C hémérsékleten.

A napelemkészités egyik fontos 1épése az oxidacid, amely célja a szigetelés,
passzivalas, ill. a technologiak6zi maszkolas. Az oxidréteg kialakithatd termikus oxidacioval
(szarazon vagy nedvesen) anodos oxidacidval, CVD eljarassal vagy katodporlasztissal.
Alkalmazastol fiiggéen hasznaljak a termikus oxidaciot (szaraz és nedves). A termikus
oxidaciot Gn oxidalokalyhdkban 900-1200 °C homérsékleten alkalmazzak. A feliileti
passzivalasara az oxidalt feliiletet 450 °C homérsékleten formaldégazban hékezelik, hogy a
feliileti allapotok stirtiségét csokkentsék.

A félvezetdeszkoz és a kiilvilag kapcsolatat a fémezés jelenti, ami lehet Schottky és
ohmos kontaktus. Ezt a kontaktust porlasztassal, CVD eljarassal vagy vakuumparologtatassal
ill. szitanyomtatassal lehet felvinni. A vakuumparologtatas elméletérdl a kovetkezo fejezetben
ejtlink szot.

A napelemek feliiletét fotolitografia itjan is megmunkalhatjuk. A megmunkélado
félvezetd szeletet fotoreziszttel vonjak be, amelyre aztan ravetitik kivant mintazatot egy
maszk segitségével [132]. Attol fiiggben, hogy a reziszt a fény hatasara konnyebben oldhato
vagy nehezebben oldhat6 teszi, megkiilonboztetlink pozitiv vagy negativ rezisztet. A ravetités
utan a felesleges teriileteket marassal eltavolitjak.

A fotolitografias rétegmegmunkalasnak egyik hagyomanyos valtozata a fémmaratasos
eljaras. Az 57. abrén az iires rész a hordozo, a fekete rész a fémezés és a ferdén vonalkézott
téglalap a reziszt. Az 57/1 abran lathatd, hogy egy adott fémet valasztunk le a hordozora.
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Ezutan a fémfeliilet megmarado részére fotolakkot visziink fel és exponaljuk (57/2 abra), majd
kioldjuk a nem polimerizalodott részt (57/3 abra). Végiil a megmaradt Osszes rezisztet
eltavolitjuk a feliiletr6l (57/4 abra). Ezt a miivelet akar egymds utan tObbszor is
megismételhetiik mas és més fotomaszkkal.

AR
7 -

1. 2. 3. 4.

57. ébra. Hagyomanyos fémmaratésos eljaras.

A reaktiv ionmards (reactive ion etching, RIE) egy plazma folyamat, ahol a hordozo
vagy veékonyréteg feliiletet radiofrekvenciaval gerjesztett gyokok vagy ionok segitségével
marjuk egy alacsony nyomasu reaktorban [133]. Mivel az ionbombazas iranyitott, a RIE
anizotrop jellegli eljaras, ahol a lateralis (vagy oldaliranyl) maras sebessége kisebb, igy
fiiggdleges (vagy megkdzelitdleg fliggbleges) oldalfalat kapunk (58. abra). Az RIE elényds
ha keskeny vonal, ill. csatorna sziikséges, vagy nagy oldalaranya szerkezeteket kell
elkésziteniink. Szinte tetszéleges alakzat kialakithato vele.

Maro ionok

Marasi régio
58. abra. Reaktiv ionmaras?®.

A fotolitografias rétegmegmunkalasnak masik valtozata az un. lift-off technika (59.
abra) [134]. A technoldgia 1ényege, hogy a megmintazott fémezést egy felaldozando reziszt
rétegre készitik el (59/1 abra). A litografias 1€pés utan fémet valaszt le a reziszt mintazatra
(59/2 abra), amit a reziszt oldoszerben valo leoldasa kovet (59/3 abra). A lift-off technika
kiilondsen jol hasznalhaté nehezen marhato fémek, pl. arany vagy platina esetén. Ugyanakkor
a technikanak t6bb hatranya van a resziszt miatt. Az egyik ilyen hatrany, hogy a technika
maximum 120 °C hémérsékletig hasznalhato a resziszt termikus stabilitasa okan.

13 Forras: http://cleanroom.byu.edu/rie_etching . Megtekintés: 2017. augusztus 16.
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59. ébra. A lift-off technika (forras: [134]).

A mikroelektronikaban a 1ézeres technologidk kiegészitik a hagyomanyos
technologiakat és 1 lehetdségeket nyitnak [135] [136] [137].

3.5 Vakuumparologtatas elmélete és berendezése

A vakuumparologtatas egy - vékonyrétegek eldallitasara szolgéld - fizikai gézfazisu
levélasztasi eljaras (PVD, Physical Vapor Deposition). Az eljaras 1ényege, hogy a levélasztani
kivant anyagot vakuumtérben - magas homérsékletre hevitve - elparologtatjak, majd az a
bevonni kivant hordoz¢ feliiletére kondenzaltatva kialakitja a vékonyréteget.

Zart rendszerben, 0 K-nél magasabb ¢és allandd T hdmérsékleten az anyag feliiletérdl
kilépd ¢és a feliiletre visszatérd atomok dinamikus egyenstlyban vannak. Ezt az adott
hémérséklethez tartoz6 P egyensilyi telitett gdéznyomassal (mas néven tenzidval)
jellemezhetjiik. Az egykomponensi rendszer két fazisanak egyensulyi feltételét a Clausius-
Clapeyron egyenlettel hatarozhatjuk meg:

ap_ _ Lm (33)

dt — T*(VL-v2)'

ahol a P a tenzio, t az id6, Lm a fazisatalakulashoz sziikséges molaris hémennyiség, a T a
hémérséklet, Vm! az egyes fazis molaris térfogata és a Vm? az kettes fazis molaris térfogata.

Szilard-gdz fazisatalakulds esetén a szilard fazis Vm molaris térfogata elhanyagolhato,
igy a g8z fazis molaris térfogata Vm! = R*T/P (R az egyetemes gazallandd) dsszefliggést az
(1) egyenletbe behelyettesitve az alabbi 0sszefiiggést kapjuk:

a _ __ Prlm (34)

dt  T2x(VL-V2)
Ha ezt a kifejezést kiintegraljuk, akkor a kovetkezd kifejezést kapjuk:

InP = — 2™ 4 konstans. (35)
RxT

Legyen egy kismérett sikforrds, ahol a forras ¢ irdnyu, 6 szoghelyzetii, a forrastol r
tavolsagban 1évo, dA feliileti hordozora elparologtatott dM (g, ) anyagmennyiség az alabbi
koszinuszos képlettel irhato fel:

dM(p,0) _ Mxcos6
dA T or%m

* cos@?, (36)
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ahol M az elparologtatott anyag mennyisége. A (35) képlet alapjan lathato, hogy a hordozo
feliiletére levalt anyagmennyiség a forras €s a hordozoé tavolsaganak négyzetével forditottan
aranyos. Ez csak akkor igaz, ha g6zatomok atlagos szabad tuthossza sokkal nagyobb a
vakuumkamra méreténél. Alapesetben az X = 2 és az y = 1. Nagy géznyomas (kis atlagos
szabad Uthossz) esetén figyelembe kell venni a gézatomok egymassal torténd titkozéseét is.
Ekkor x > 2 ésy > 1. A kisméretli sikforras iranykarakterisztikajanak az értelmezése a 60.
abran lathato.

dA

Forras
60. abra. A kisméretii sikforras iranykarakterisztikajanak az értelezése.

A vékuumparologtatds alapfolyamatai: (1) levalasztani kivénat anyag megfeleld
nyomasu gozfazisanak létrehozasa, (2) goézrészecskék transzportja a hordozoéig, (3)
gbzrészecskék kondenzacidja a hordozon.

A vakuumparologtatast kiilonlegesen kialakitott, vakuum-berendezésekben végzik.
Egy ilyen berendezés felépitése az 61. abran lathato.

)

.~ Hordozo6
e
* 71— Vékonyréteg levalasztasa

Lo & é)
°© o
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Forras anyag

|___Parologtaté
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—Vikuum edény

61. abra. Vakuumpérologtatd berendezés®.

A parologtato forrasnak két része van, az elparologtatni kivant anyag ¢€s a forrastarto.
A forrastartoban felmelegitjiik a forrasanyagot egy bizonyos hémérsékletre.

A levalasztando forrasanyag lehet szilard vagy folyadék halmazallapotu. A
forrasanyag tisztasaga jelentés mértékben befolyasolja a lekondenzalédd vékonyréteg
szennyezettségét. A parologtatds megkezdésekor a hordozot blendékkel vélasztjak el a
forrastol. Ezek a blendék mozgathatok. A forrasbol elparologatott atomok akkor érik el a
hordozdt, ha a blende ki van nyitva. A kondenzacio ¢és a feliileti diffuzié mértéke a hordozo
hoémérsekletétdl fiigg, ami meghatarozza a levalo réteg szerkezetét, mintazatat.

YForras: http://web.tuat.ac.jp/~usuilab/English/depo.html. Megtekintés: 2017. julius 11.
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Az elparologtatott anyag mennyiségét megado (19) képlet alapjan lathato, hogy a
hordozo feliiletére levalasztott rétegvastagsag fligg a forras és a hordozo tavolsagatodl, ezért az
egyenletes rétegvastagsag eléréséhez megfelelé mintatartd szerkezeteket alkalmaznak. A
vakuumparologtatassal levalasztott réteg mindsége az alabbi paraméterektdl fiigg: (1)
vakuumkamra nyomasa, (2) forrasanyag és forrastartd tisztasaga, (3) forrasanyag
gbznyomasa, (4) hordozo hémérséklete, (5) forras és hordozo tavolsaga, (5) mintatartd
szerkezet.

Az értekezésben vizsgalt feliiletek Balzers vakuumparologtatoval késziiltek, mely az
62. abran lathato.

62. abra. Balzers vdkuumparologtato®®.

Ez a tipus egy elektronsugaras parologtatdo. Az eljaras lényege, hogy magas
olvadasponti ¢és kis diffuzios allandoju fotégelyben a parologtatatandd anyagot
elektronsugarral melegitjiik. A rézbdl késziilt tégelyt, vizzel hiitik a g6z6lés alatt azért, hogy
anyaga semmiképpen se szennyezhesse be a gdzolni kivant forrast. Elektronforrasként
volfram szélat hasznéalnak. A volfram izzokatddbol kilépo elektronokat az anodra kapcesolt 5-
15 kV-os nagyfesziiltség gyorsitja fel. A wolfram szalbol kibocsajtott elektronnyalabot
elektromagnessel eltéritik 270°-ban a forrdsanyag irdnyéaba. A berendezés elvi mitkddése a 63.
abran lathato.

.o . Forras
2 = B / Vizhiitési
'\ -y ~tégely
e —

e | g\lzzokatod -)
Anod (+)

63. 4bra. Elektronsugaras vakuumporlasztas elve's,

SForras: http://www.newdest.ca/Balzers%20Vacuum%20Evaporator.jpg. Megtekintés: 2017. szeptember 7.
16 Forras: http://fizipedia.bme.hu/index.php/F%C3%ALjl:E_beam 270.svg . Megtekintés: 2017. augusztus 20.
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4 A GaAs-alapu QD napelemek felépitése, miikodése

A tombi félvezet6kben az elektronok és a lyukak szabadon mozoghatnak,
energiaértékeik folytonosak és az energiaszintjeik nagyon kozel vannak egymashoz, igy
energiasavok keletkeznek. A betoltott sav a vegyérték sav, mig a betdltetlen sav a vezetési
sév, melyek kozott a tiltott sav talalhato. A fotoelektromos konverzi6 f6 probléméja az, hogy
a tiltottsav szélességénél kisebb energiaji fotonok nem tudnak a vezetési savban
toltéshordozokat gerjeszteni [138], igy ezek a fotonok nem jarulnak hozza az eszkoz altal
termelt aramhoz. Masrészrdl a tiltott sav szélességénél nagyobb energiaja, abszorbealt
fotonok tobblet energiaja a racsrezgéseket gerjeszt, igy ez a plusz energia nem hasznosithato,
¢s hové alakul. Ennek kovetkeztében a napelem melegedni fog, ami pl. csokkenti a hatasfokot,
ill. meggyorsitja az eszkdz oregedését. Ellenben, ha az eszkoz tiltottsavjaban kvantum pontok
segitségével kozbensd savokat hoznak létre, akkor az a kisebb energiaju fotonokat is
abszorbedlni tudja.

A félvezetd kvantum pontok koncepcidjat az 1960-as évek elején javasoltak eldszor, és az
¢évek soran egyre tobb kutatd kezdett foglalkozni veliik [139]. 1981-ben Ekimove szamolt be
félvezetd kvantum pontokrol iiveg matrixban [140]. 1985-ben L. Brus fejlesztette ki a
gombszerii kvantumpontok effektiv tomeg kozelitésen alapulé modelljét [141]. Maga a
kvantum pont megnevezést el6szor 1988-ban Reed kutatocsoportja hasznalta [142]. 2004-
ben egy Los-Alamos-i kutatocsoport szamolt be 6lomszelenid kvantumpontok eléallitasarol
[143]. Napjainkban a kvantum pontok igéretes nanostruktiraji anyagok a fotonikaban €s az
orvosi alkalmazasok terén is.

Altaldnosan fogalmazva, ha az adott szerkezet egy vagy tobb dimenzidban eléggé kicsi
(tehat egy vagy tobb mérete 100 nm alatt van) ahhoz, hogy az elektron mozgasat korlatozza,
akkor kvantum behatarolasrol beszéliink. A kvantum behatarolas soran az elektron mozgasat
nulla (tombi anyag (64/a. abra)), egy (kvantum volgy (64/b. abra)), ketté (kvantum huzal
(64/c. abra)) vagy harom (kvantum pont (64/d dbra)) iranyban is korlatozhatjuk. Ez a
jellegzetes behatéaroltsag diszkrét és kvantalt energiaszintekhez vezet. A 64. abran az is
lathato, hogy a behatarolas mértékétdl fiigg az adott szerkezet allapotsiirtisége. A vezetési és
a vegyérték sav egymast atfedd alsdvokra bomlanak. Ezek az alsdvok annal vékonyabbak,
minél tobb iranyban korlatozzuk az elektronok mozgasat. A kvantum pont egy nulla
dimenzios rendszer, ahol az elektron mozgasa mind a harom dimenzidban behatarolt. Emiatt
a kvantum pontok allapotsiiriisége egy delta fliggvénnyel irhato le [144]. Emiatt a kvantum
pontokat mesterséges atomoknak is hivjuk [139].
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64. abra. A tombi anyag (a.), kvantum volgy (b.), kvantum huzal (c.), kvantum pont (d.) és
allapotsiriiségeik (forras: [144]).
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A nagy hatasfoku, kdzbensé kvantum pont rétegekkel (IBQD - Intermediate Band
Quantum Dot) késziilt napelemekrdl szamos szerz6é kozolt mar tanulmanyt [14] [145] [146]
[147]. Ezek a kvantum pont rétegek két szokvanyos n és p tipust réteg kozé vannak
szendvicsszerlien beé¢kelve. A kozbensd savot a hagyomanyos tiltott savban létrehozott
megengedett allapotok jellemzik, ami a tiltott sdvot két alsdvra osztja. Ezek az alsavok
lehetdveé teszik, hogy az eszkoz tobblet elektron-lyuk parokat generaljon. E feltevés alapjan
az els6 foton a vegyértéksavbol egy elektront gerjeszt a kozbensd savba, ezzel parhuzamosan
egy masik foton a kozbensd savbol egy masik elektront gerjeszt a vezetési savba. A kdzbensd
savot (Intermediate Band) ugy tekinthetjiik, mint harom napelem cellat, melyek koziil kettot
sorba van kapcsolva és a harmadikat ezekkel a sorba kapcsolat cellakkal parhuzamosan

kapcsoljuk.

A 65. abran az IBQD napelem savdiagramja lathato [14], ahol az E;; a tiltott sav, az
E;és az Ey a tiltott alsavok. A CB QFL (Quasi Fermi Level) a vezetési sav kvazi Fermi-
szintje, mig a VB QFL a vegyérték sav kvazi Fermi-szintje. Az (1) és a (2) jelolések a tiltott
sav alatti, mig a (3) a tiltott sav feletti foton abszorpciot reprezentalja. Egy kozbens6 réteggel
késziilt anyagnal, az al-tiltott sav energiaszintjének megfelelé energiaju fotonok fotonokat
abszorbealja a vegyérték sav-kozbenso sav, ill. a kozbensd sav-vezetési sav kozott. Ezeken az
atmeneteken fellépd fotodram hozzdadddik a hagyomanyosan a vegyérték sav-vezetési sav
kozott fellépd fotoaramhoz.

Egy optimalis IBQD napelem teljes tiltottsav szélessége 1,95 eV. Ebbdl a felsé E;,
tiltott sav 0,71 eV széles, mig az alsé Ey tiltott sav 1,24 eV széles. A tiltott savot ugy kell
felosztani, hogy minél szélesebb spektrumtartomanyt fedjen le.
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65. abra. Az IBQD napelem savdiagramja, ahol az E; a tiltott sav, az E; és az E} al-tiltott savok. A CB
QFL a vezetési sav kvazi Fermi-szintje, mig a VB QFL a vegyérték sav kvazi Fermi-szintje. Az (1) és
a (2) jelolések a tiltott sav alatti, mig a (3) a tiltott sav feletti foton abszorpciot reprezentalja (forrés:

[14]).

Ko6zbensd savként, a kvantum pontok megengedett allapotainak az energiaszintjeit
hasznalatjuk. Az elsd ilyen napelemet, amely ezen az elven mitkddik, 2004-ben fejlesztették
Ki. A 66. abran ennek a napelemnek a rétegei lathatok [146]. A kozbens6 sav a kvantumpontok
csatolasa miatt keletkezik. Ennél a napelemnél molekulasugdr epitaxiaval InAs
kvantumpontokat ndvesztettek GaAs matrixban Stransky-Krastanov modon.
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66. abra. Az IBQD napelem rétegabraja. (forras: [146]).

A napelem elektromos ¢és optikai tulajdonsagai az InAs kvantumpontok méretétol,
eloszlasatol és alakjatol fiiggenek [148] [149]. Utobbi cikkekben gdmb alaka InAs kvantum
pontok elektromos és optikai tulajdonsagat vizsgaltak empirikus pszeudopotencial
modszerrel.

Ez a modszer pl. az abszorpcido meghatarozasanal is pontos eredményeket ad nano méret
tartomanyban, Kisebb szamitasigénnyel a stiriség funkcional alapu eljarasokhoz képest [150]
[151]. A szerzOk a [149] cikkben a lokalis empirikus pszeudopotencial modszert alkalmaztak
[152]. Ennél a médszernél a pszeudopotencial Hamilton operatora a kovetkezo:

hZ
H=—-()a+v(@), (37)
ahol a % a redukalt Planck allando, az m az elektron tomege, a V(r) a potencial, a 4 pedig a
Laplace operator. A ¢nk tombi sajatfiiggvény az idofiiggetlen Schodinger egyenlettel a
kovetkezo:

H(pn,k = En,k(pn,k’ (38)

ahol az Enk az energia sajatérték, az n az energianivo szama, a k a hullamszam. Az empirikus
pszeudopotencial modszere az elektron kdrnyezetének a dimenzio csokkentését igényli, ami
ebben az esetlen az elektronok mozgasi szabadsagi fokanak a csokkentését jelenti haromrol
(tdmbi anyag) nulla dimenziora (kvantum pont). A kvantumpontok csokkentett mozgasi
szabadsagi fokanak a kovetkeztében az energiaszintek diszkrétek lesznek, ami molekulaszerti
diszkrét palyaenergiakat jelent a savszerkezet helyett [150]. Ezeket az energiaszinteket a
hullamfiiggvények megfelelé hatarfeltételeinek eldirdsaval kaphatjuk meg. gy a
hatarfeltételeknek (kvantum pont méretének, alakjanak) megfeleld6 megengedett k
hullamszam értékek a kovetkezd képlettel kaphatok meg:

_ s
k =E=rn (39)

ahol a a gomb sugara. Eg a tiltott sav szélessége, ami InAs kvantumpontok esetén a kdvetkezo,
ha a gdbmb sugara a [153]:
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ahol az Eg a kvantum pontok tiltott sav szélessége, az Eq® a megfeleld tombi tiltott sav energia,
az ¢ a dielektromos 4allandé, me” az elektron, mig az mh” a nehéz lyuk effektiv témege a tdmbi

InAs-ben.
Az atmenet energiajat a [146] cikk alapjan a kovetkez6 modon hatarozhatjuk meg:

E,, =E, + E, +Ey, (41)

ahol az Ew az atmenet energiaja, Eg a kvantum pontok tiltott sav szélessége, Ee az elektron
kvantalt energidja, mig En a nehéz lyukak kvantalt energiaja.

Az o(E) abszorpcios tényezot, a kovetkezé modon hatarozhatjuk meg [154]:

E-E

a(E) = ag + 2, (42)

ahol a bees6 foton energiaja E és a tiltott sav szélessége Eg, mig az ao egy allandd. Az
elektronok a nehéz és a konnyti lyukak sédvjaban abszorbedljak a beesd fény energidjat, ugy,
hogy a vegyértéksavbol a vezetési savba keriilnek at. Ebbol kovetkezik, hogy a teljes
abszorpcids tényezd a nehéz lyukak €s a konnyti lyukak abszorpcios tényezdjének az dsszege,
azaz.

Qteljes = Xe—pn + Ae—ip) (43)

ahol az ae-hh nehéz, mig az oe-h a konnyt lyukak abszorpcios tényezdje. Ez a két tényezé a
kovetkezé modokon hatarozhaté meg [12]:

3
/2
m%  JE-E¢r
A(E)e-nn = ag * —Ehh * T4 -, (44)
3/2
m, VE—Etr
A(E)e-in = a9 *—Elh g -, (45)

ahol a ao értéke 2,2%10° és a q értéke 1,6%10°2° C.

Az 67. abran e struktara villamos helyettesitOképét lathatjuk [155]. Ez a modell jelent6s szamt
fizikai hatast tartalmaz, tobbek kozott a sadvok sugdrzasos csatolasat és az Auger
rekombinacidés mechanizmusok hatasat. A helyettesitoképben harom csomépontot van. Az A
csomoOpont megfelel a vezetési savnak, a C csomopont megfelel a vegyérték savnak, mig az
B csomopont a kozbenso savnak felel meg. A I acaz atmenetek teljes fotdarama, a lac a Dac
dioda fotoarama, a las a Das didda fotoarama, a Isc a Dec didda fotoarama, a I as a Das didda
és a Dac didda egyiittes fotdarama, a I sc a Dec didda és a Dac didda egyiittes fotodrama. A
ﬁ:fb az AB, a BC vagy a AC potencialok kozotti aramerdsitési tényez6. A Ik .as a Dk as dioda
fotoarama, Jk sc a Dk sc didda fotdarama. A helyettesitokép elemeinek részletes magyarazata
a [155] cikk I. tablazataban talalhatd meg. A fiiggetlen aramforrasok a kiilsé megvilagitas
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hatasara keletkezd toltéshordozokat, mig a vezérelt forrdsok a sdvok kozotti csatolasokat
jelképezik. Utdbbi jelenséget a fény jraelnyelése és az iitkzési ionizacids mechanizmusok
okozzak. A diddak a rekombinaciés folyamatokat jelképezik, beleértve a nem sugarzoé jellegi
folyamatokat is.

I
=
2 v
Ik an
4.
ILas Brcaclic { (BasctPacpe)*Isc 1 111(,3('
Dy :
Iac e ZISIIA(- U
Dac A Ik nc
Iige Ilac ﬁ.:BAc'IAC \ V(ﬁi;c,as*"ﬁxc,m)*l.m 1 TIMB
= 0+
~————
Impact-Auger
67. abra. A nanostruktaras napelemek ekvivalens helyettesit6képe (forras: [155]).
A diddak aramat a kovetkezd 0sszefliggéssel kaphatjuk meg:
exU YX
Ixy = Ipxy * (e kT — 1), (46)

ahol az Iy az X és az Y csomopontok kozott folyo aram, a I, xy az X és az Y csomopontok
kozott folyd zard irdnyt aram, a Uyy az Y és az X csomopontok kozdotti potencial kiilonbség,
az e az elektron toltése, a k a Boltzmann allandd és a T a homérséket.

A savdiagrammal ekvivalens helyettesit6képben az I; . fotodram az 65. abran megfelel az
(1) foton altal generalt fotodramnak, a I; 45 fotodram az 67. dbran megtfelel a (2) foton altal
generalt fotoaramnak, mig a a I; 4. fotodram az 67. dbran megfelel a (3) foton altal generalt
fotodramnak.

A villamos helyettesitokép bonyolultsagat a sugarzasos rekombinacié mechanizmusa
okozza a CB és a VB kozott. Az igy keletkezett fotonok Gjra abszorbealddnak mas atmeneten,
pl. a VB és az IB kozott. Amennyiben ez a hatas elhanyagolhat6, akkor a B;—r'b aramerositési
tényez0 értéke 0 lesz és az Auger-hatas is elhanyagolhatonak tekintheté. Ebben az esetben a
helyettesitokép egyszeriisodik. Ellenben, ha a diddak idealitasi tényezdje nem egy, akkor a
modell bonyolultabb lesz, mert mas hatasokat, pl. a tértoltés rétegben fellépd nem sugarzasos
hatasokat is figyelembe kell venni.

5 Droplet epitaxidas nanostrukturdk

5.1 QD eloallitasa

3.1-es fejezetben ismeretett novekedési tipusokkal csak hagyomanyos rétegek vagy
klaszterek, dotok alakulhatnak ki, mas tipust nanostrukturak (pl. kvantum gytrik, dupla
kvantum gytrtik, nanolyukak) nem. Ezeket a nanostrukturakat egy masik modszerrel, az
ugynevezett csepp-epitaxiaval lehet ndveszteni.

54



A csepp-epitaxia elgondolasat Koguchi €s munkatérsai dolgoztak ki el6szor az 1990-
es évek elején [148] [156] [157] [158] [159]. A technoldgia 1ényege, hogy az els6 1épésben a
hordozo (pl. GaAs) feliiletére egy a I11. fécsoportbol szarmazo fém cseppet (pl. Ga) valasztunk
le. A masodik 1épésben a minta hdmérsékletének és a hattérben 1évd V. fécsoportbdl szarmazod
maradékgaz (pl. As) nyomasanak a fliggvényében kiilonféle nanostruktirak alakulnak ki agy,
hogy a Ga cseppek teljes mértékben kikristalyosodnak (68. abra).

<
<

Arzén nyomas novekedése

Hordozo homérséklet novekedése

- - ————

68. abra. A kiilonféle nanostruktarak kialakulasa az arzén nyomas és a hordoz6 hdmérsékletének a
fliggvényében (forras: [148]).

A csepp-epitaxia témakorében megjelent cikkek szamanak alakulasat a 69. abran kovethetjiik
nyomon. Az abran lathatd, hogy 1985 és 2016 kozott az évek sordn, a csepp-epitaxiaval
kapcsolatban megjelent publikdcidk szdma exponencidlisan nodvekszik. Ebbdl arra
kovetkeztethetiink, hogy a csepp-epitaxia az évek soran egyre inkabb a kutatok figyelmének
a kozéppontjaban keriilt. A technolégiarol és lehetéségeirdl [160] irodalomban olvashatunk
bdvebben.
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69. abra. A csepp-epitaxiaval kapcsolatos publikaciok szama 1985 és 2016 kozott.

A kialakulé nanostukturak jellege tobb tényezo6tdl fiigg. A csepp-epitaxia soran
alacsony homérsékleten, nagy arzén hattérnyomas esetén a cseppbe érkezé Ga atomok nem
tudnak a cseppbdl eldiffundalni, mert az As atomok megkotik oOket. Igy a csepp
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kikristalyosodik, és kvantum pontok alakulnak ki. A folyamat a 70. abran kovethetd nyomon.
A Ga cseppek mérete a Ga részecskearamaval, a siiriiségiik a Ga feliileti befedettségével, az
eloszlasuk a hordoz6 hdmérsékletével szabalyozhato. A nanostruktira morfologiaja szintén a
hordoz6 homérsékletével és az As hattérnyomasaval szabalyozhato [159].

Ga molekulasugar As molekulasugar

b4 v
F‘—‘T\ Y, N —

Ga cseppek GaAs nanostruktirak
70. abra. Nanostruktirak kialakulasa a csepp-epitaxia folyamata soran (forras: [159]).

A csepp-epitaxiaval késziilt kikristalyosodott kvantum pontok RHEED és AFM képei a 71.
abran lathatok [161].

71. abra. Kikristalyosodott csepp-epitaxiaval késziilt kvzintarﬁ pontk. A_l;al oldali kép a QD-k
RHEED felvétele, a jobb oldali kép a QD-k AFM felvétele (forras: [161]).

Ugyancsak csepp-epitaxiaval késziilt kikristalyosodott kvantum gytrtik RHEED és AFM
képei az 72. abran lathatok [161].

72. abra.

RHEED felvétele, a jobb oldali kép a QR-ek AFM felvétele (forras: [161]).

Ahogy a 68. abra is mutatja nanolyukak magas homérsékleten, minimalis As
hattérnyomas esetén alakulnak ki [162]. A nanolyukak kialakulasa a kovetkezd: a GaAs
hordozéra Ga cseppet valasztunk le (a.). A hordozobol az arzén atomok a Ga cseppbe
diffundéalnak koncentraciogradiens miatt, €s a csepp feliiletére kijutva deszorbealnak, ekozben
a gallium atomok feliileti diffuzié Gtjan eltdvoznak a cseppbdl (b.). Végiil nanolyuk alakul ki
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(c.). Ezt a folyamatot a 73. abran lathatjuk.

T'o
Ga
I

AlGaAs == AlGaAs — d

a C

73. abra. A nanolyukak kialakulésa (az eredeti abra forrasa: [162]).

A 73/c. abran az ro a kiils6 sugar (nanolyuk koril 1év6 gytrt), hw a gylri magassaga, a du
a nanolyuk mélysége. Ha az igy kialakult nanolyukat fém (pl. Ga) atomokkal betemetjiik,
akkor invertalt kvantum pontrdl beszéliink. Az invertalt kvantum pontoknak 4 fajtaja van: 1-
es tipustt QD (fehér fény emitterek), 2-es tipust (egyenletes kvantum pontok), 3-as tipusa

(ultra-alacsony siiriiségii kvantum pontok), fiiggdlegesen halmozott kvantum pont molekulak
[162].

A 74/a. abran lathato 1-es tipusu kvantum pontok (fehér fény emitterek) lokalis csepp
marassal késziiltek AlGaAs felilleten T=550-620 °C hémérsékleten. Ezzel a modszerrel
bimodalis sekély és mély nanolyukak keletkeznek. E lyukak betemetésekor a sekély lyukak
teljesen, a mély lyukak részlegesen temetddnek be. A hdmérsékletet ndvelve, lokalis csepp
marassal 2-es tipust (egyenletes) kvantum pontok késziilnek (74/b. abra) és a sekély lyukak
stirisége lecsokken. Ezek a kvantum pontok részben betemetettek, és méretiikk pontosan
szabalyozhatd a levalasztott GaAs mennyiségével. A GaAs betemetett, ultra-alacsony
stirliségli (ULD, 3-as tipustl) kvantum pontokra még kisebb siirliség ¢s még mélyebb lyukak
jellemz6k (74/c. abra). Erdekesség, hogy az eltemetett ultra-alacsony siiriiségli kvantum
pontok jelenlétét a felilleten néhany nanométer magas dombocskak jelzik. A 74/d abran
fliggblegesen halmozott kvantum pont molekula lathatd, ami két szorosan elhelyezett
kvantum pont. Ez a legegyszer(ibb nanostruktirakbol 4116 kolcsonhat6 rendszer. Ez a struktiira
két duplan betemetett ultra-alacsony strliségii kvantum pont. A két pont egy jol definialt
szélességli AlGaAs barrierrel van elvalasztva [162]. A 74. dbran a vilagosszold szinnel az
AlGaAs réteget jeloltem és a GaAs réteget sotétzolddel.

Ebben a fejezetben eddig az egyszerli nanostrukturakrol (kvantum pont, kvantum
gyurt, nanolyuk, invertalt kvantum pont) volt sz6. Komplexebb nanostrukturak a pulzus
csepp-epitaxiaval (pulsed droplet epitaxy) készithet6k. Ebben az eljarasban a fémes Ga csepp
levalasztasa utan a rendes csepp-epitaxidhoz képest kisebb mennyiségli arzénnel részben
kikritalyositjuk a cseppet [159]. Ezen eljarast kovetve lehetéség nyilik kvantumpont-
kvantumgytirti hibridek, kvantum diszkek, csatolt kvantum pontok és egyéb komplex
strukturak novesztésére is [163].
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a. b.
[ d

74. abra. A nanolyukak kialeikulésa. Az (a) 1-es tipusu kvantum bont, a (b) egy 2-es tipustt kvantum
pont, a (c) egy 3-as tipust kvantum pont, a (d) egy fiigg6legesen halmozott kvantum pont molekula.
Az AlGaAs réteget vilagosszold szinnel, a GaAs réteget sotétzolddel jeloltem (forras: [162]).

5.2 Uj modell, a dinamikai viszkozitas mikroszkopikus értelmezésére (1.
tézis)
Jelen fejezetben a nanolyukak betoltodésének dinamikajaval foglalkozom [164] [165]
[166] [167], mely az invertalt kvantum pontos napelemek eldallitasanak része.

Ismert tény, hogy makroszkopikus megkdzelitésben a dinamikai viszkozitds egy, a
folyadék tulajdonsagaitol fiiggd ardnyossagi tényezd, ami kapcsolatot teremt a
csusztatofesziiltség €s a deformacidsebesség kozott:

— X

T= l'l' * dt’ (47)
, et T .. d . ,

ahol a 7 cstsztatofesziiltség, 1 a dinamikai viszkozitas, d—)t/ a deformacid sebessége. Ezt a

viszkozitast folyékony fémek esetén, tobbféle modon is meghatarozhatjuk [168] [169] [170]
[171] [172]. Jelen esetben az Arrhenius-Andrande egyenlet hasznalom [172], melynek a
képlete a kdvetkezd:

E
u(T) = po * ewer. (48)

A képletben u(7) a dinamikai viszkozitds a hdomérséklet fiiggvényében, T a
hémérséklet (Kelvinben), a wo egy pre-exponencialis tényez6 (értéke galliumnal 0,436), Eo a

tombi aktivacios energia (értéke galliumnal 4000 ﬁ), az R az univerzalis gazallando (értéke
8,3144 —L ),

K+mol

Mikroszkopikus megkdzelitésben a dinamikai viszkozitds meghatarozasdhoz eldszor
irjuk fel egy esemény bekovetkezésének valosziniiséget, atomi szinten [27] [28]:

Eq
P(E,,T) = e RT, (49)

ahol az E, az adott esemény aktivacidos energidja, T a hémérséklet (Kelvinben), R az

univerzalis gazallando (értéke 8,3144 ). E formula segitségével meghatarozhatjuk a k

molxK
helyvaltoztatési frekvenciat:
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E

k = ko * e BT, (50)

ahol a ko az atomi vibracios frekvencia. Ezt a kovetkez6 modon hatarozhatjuk meg:

2xkpg*T
ko = TB (51)

ahol, a ks a Boltzmann allado, h a Planck alland6. Ezutan vezessiik be a geometriai tényezot,
p = p(Ea,T) a kovetkez6 modon [173]:

2Eq

p(Ea; T) = l * eﬁ, (52)

ahol, az | egy skalar érték, de lehet egy vagy tobbvaltozos fiiggvény is. Legyen Eo = Ea[n],
ahol az Eo a tombi aktivacios energia és Ea[n] pedig egy sitirtiségfunkcional, mely megadja az
n atomos sokasag kotési energiajat, az atom-atom, atom-elektron és elektron-elektron
kolcsonhatasok figyelembe vételével.

Ebbdl kovetkezik, hogy a dinamikai viszkozitas

E
u(T) = p(Eo, T) * k = ko * L % e®T, (53)

ahol a ko * | szorzat megfeleltetheté a uo pre-exponencialis tényezonek. gy a mikroszkopikus
viszkozitas képletét visszavezettem a makroszkopikus viszkozitds egyenletére (48-as
egyenlet) [165] [166].

5.3 Effektiv modellezési algoritmus a III-V alapa nanolyukak
feltoltodésére (2. tézis)

A szimulacional a kiindulasi adat 75. abran lathaté nanolyuk [164] [165] [166] [167]. Az ,,A”
pont a nanolyuk melletti teriilet, a ,,B” pont a gylirti, a ,,C” pont maga a nanolyuk. A Dring &
gylri szélessége, a Dnole a lyuk atmérdje, az L a gylirli magassaga a hordoz¢ feliiletétol, a H
a gyurli magassaga a nanolyuk aljatdl szdmitva. Az a sz0g a nanolyuk nyilasadnak félszoge,
amely értéke 55°, ami megfelel az {111} kristalytani siknak.

Dring Dhole
[ ]
B
L
A H
»
C
75. abra. A vizsgalt nanolyuk alapfelépitése.

A szimulaci6 soran els6 1épésben galliumot valasztottam le a hordozora (76. abra). Ebben a
fejezetben azt az idedlis esetet vizsgalom, amikor nincs feliileti diffuzio, tehat a levalasztott
atomok nem mozognak a feliileten.
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c
76. abra. A réteglevalasztas soran a nanolyuk egyes részeire juté teljes térfogat részei (az alapréteg).

A levalasztott réteg térfogatabdl az |. térfogat kozvetleniil a nanolyukba jut Vi.. A kdzvetleniil
a nanolyukba juté térfogat a kdvetkezd modon szamithato:

Vi = Tigur * 0% 8, (54)

ahol az riyuk a nanolyuk sugara ¢s o a levalasztott réteg vastagsaga. A lyukban 1évé térfogat
magassaga a forgaskup képletével szamithato ki:

__ 3| 3%y,
m= fn*tgza, (55)

ahol az m a feltoltott magassag és a Vi. a kozvetleniil a lyukba jutéd térfogat, az a a a lyuk
nyilasanak félszoge (ennek az értéke 55°). A Il. térfogat a gylrtire jutd térfogat, I11. térfogat a
gytri mellé juto térfogat, J a réteg vastagsaga (77. abra).

77. abra. A réteglevalasztas soran a nanolyuk részeire juto teljes térfogat részei (az elso réteg). A
gylriin ¢és a gylirli mellett a réteg vastagsaga o.

A masodik 1épésben szintén o vastag réteget parologtatok fel (78. abra). A gytiriire és a gytiri
mellé ismét ugyanakkora térfogat jut és a rétegvastagsag szintén ¢ lesz. A nanolyukban a

feltoltott magassag kétféle modon szamolhato ki.

Az egyik modszernél a forgaskuap térfogataval szamolva a kdvetkezd modon hatarozhatjuk
meg (78. abra):

_ 3 ’3*(V1.1+V1.2)
m; = nxtg?a (56)
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ahol mz a feltoltott magassag a masodik 1épésben, Vi1 az els 1épésben feltoltott térfogat, mig
Vi2 a masodik 1épésben feltoltott térfogat, az a a lyuk nyilasanak félszoge (ennek az értéke
559). Ezt a képletet a kovetkez6 modon altalanosithatjuk:

_ 33 Zic=1VI.k
m; = \] nxtg?a ' (57)

ahol mi az i. 1épésben feltoltott magassag, a Yo_o Vi, az i. és az azt megel6zd térfogatok
Osszege, a a lyuk nyilasanak félszoge (ennek az értéke 55°).

A masik lehetséges megoldas az, hogy egy harmadfoku egyenletet megoldva kiszamolhatjuk
a masodik lépésben, a lyukban 1év6 csonkaklip magassagat. Ez az egyenlet a kovetkezo:

m; x (g * tgza) +m2 « (m*1y_q xtg?a) + my * (m*12_y) — Vi =0, (58)

ahol mk a csonkakup magassaga, r-1 az el6z6 1épésben kiszamolt feltoltott kor sugara, a a
lyuk nyilasanak félszoge (ennek az értéke 55°), Vk a csonkakup térfogata, ami megegyezik a
k. 1épésben tehat a kozvetleniil a lyukba jutd Vik térfogattal. Ezutan ezt a magassagot
hozzéadjuk az el6z6 1épés(ek)ben kiszamolt dsszes feltdltott magassagértékekhez:

m; = Tjemy My (59)

78. abra. A réteglevalasztas soran a nanolyuk részeire jut6 teljes térfogat részei (a masodik réteg). A
gylrlin és a gylirti mellett a réteg vastagsaga &.

A V. gytirtire juté térfogatot tigy szamolhatjuk ki, hogy a teljes térfogatbol kivonjuk a belsé
csonkakup térfogatat (Vic). A ferde falakra jutd anyagmennyiséget elhanyagolhatonak
tekintettem, mivel az GaAs {111} feliileten nagy a feliileti diffuzi6 sebessége.

A Vit direkt térfogat a kovetkez6 mddon szamolhato ki:
Vitc = gmitc(RiZtc + ri%c + Ritc * ritc)1 (60)
ahol Ritc a nagyobbik sugar, mig rit a kisebbik sugar, mitc a belsé csonkaktp magassaga.

Az ric Kisebbik sugar a

e = H * tga, (61)
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képlettel szamithato, ahol H a lyuk aljatol mért tavolsag, o a lyuk nyilasanak félszoge (ennek
az értéke 55°). Az Riwc nagyobbik sugar a

Ritc = H * tga + my;,. * tga, (62)
ahol H a nanolyuk mélysége, mic a belsé csonkakup magassaga (ez ebben az esetben a

levalasztott réteg vastagsaga), a a lyuk nyilasdnak félszoge. Ebbdl kovetkezden a belsd
csonkakup térfogata:

Viee = mie * (2% tg2a) + mb * (H » 10 * tg?a) + mye » (H? 70 * tg2a). (63)
A paraméterek értelmezése a 79. abran lathatd. Az abran Ricc nagyobbik sugar, a ritc Kisebbik

sugar, Mic a belsé csonkakup magassaga, a a lyuk nyilasanak félszoge, H a nanolyuk
mélysége.

Ritc

Mitc / \

|

Iite

H
o

79. ébra. A paraméterek értelmezése a belsd csonkakup térfogatanak a szamitasahoz. Az Rj;.
nagyobbik sugar, a r;j;. kisebbik sugar, az m;;. a belsé csonkakip magassaga, az a a lyuk nyilasanak
félszdge, H a nanolyuk mélysége.

A teljes (direkt + a gytir() térfogat a kovetkez6 modon szamolhato ki:
Vie = =M (RE + 12 + Rec * 71c) (64)
te = 3 Mec Rt T Tic tc *Ttc),

ahol az R,. a nagyobbik sugar, mig az ;. a kisebbik sugar, az m;,. a teljes csonkakup
magassaga.

Az 1y kisebbik sugar a
Tee = H xtga +d — my, * tga, (65)

képlettel szamithato, ahol a H a lyuk aljatol mért tavolsag, m;. a teljes csonkaktip magassaga
az a a lyuk nyilasanak félszoge (ennek az értéke 55°). A R, nagyobbik sugar a

Rie = H x tga + my. * tga, (66)
ahol a H a lyuk aljatol mért tavolsag, m,. a teljes csonkakup magassaga (ez ebben az esetben

a levalasztott réteg vastagsaga) az a a lyuk nyildsanak félszoge. Ebbdl kovetkezden a teljes
csonkakup térfogata:
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Vtc=m§c*(g*tgza)—mfc*(d*n*tga—H*n*tgza)+th*(d2*n+2*d*
Hx*m*tga + H? 1 * tg2a), (67)

ahol m,,. a teljes csonkakip magassaga (ez ebben az esetben a levalasztott réteg vastagsaga),
d a gylirli also platdja, az a a lyuk nyilasanak félszége, H a nanolyuk mélysége.

A paraméterek értelmezése a 80. abran lathato. Az abran R, nagyobbik sugar, a 1. Kisebbik
sugar, az m;. a teljes csonkaklip magassaga, d a gyuri also platdjanak hossza, x a gytirt felso
platdjanak hossza, az a a lyuk nyilasanak félszoge, H a nanolyuk mélysége.
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80. abra. A paraméterek értelmezése a teljes csonkakup térfogatanak a szamitasahoz. Az R,

nagyobbik sugar, a ;. kisebbik sugar, az m,, a teljes csonkakip magassaga, d a gyiri also platdjanak
hossza, x a gylir(i fels6 platojanak hossza, az a a lyuk nyilasanak félszége, H a nanolyuk mélysége.

Mindezek ismeretében V. gyliriire jutd térfogatot mar egyszeriien szamolhatjuk:
Vir. = Vie = Vite (68)

ahol Vi a teljes csonkakiip térfogata, Vit a bels6 csonkakup térfogata. Ezt a kivonast elvégezve
Vi gytirtire jutod térfogat a kovetkezé modon szamolhato:

Vi, = =My * (d*mxtga + 2+ H * T % tg2a) + Myppg * (d* xm+ 2 d * H 7 *
tga), (69)

ahol mring a gylirli magassaga (ez ebben az esetben a levalasztott réteg vastagsaga), d a gy(lrl
also platoja, az a a lyuk nyilasanak félszoge, H a nanolyuk mélysége.

A kutatasi munkdm soran a viszkozitas hatasat ugy vettem figyelembe, hogy a gylriire jutd
térfogatot megszoroztam egy #(7) térfogat ardnyossagi tényezdvel, amit a kovetkezé mdédon
szamolok Ki:

_ u(m
n(r) = L2 (70)

ahol T a hémérséklet (Kelvinben), (T) = 5 a térfogat aranyossagi tényez6, u(7) a dinamikai
viszkozitas a hémérséklet fliggvényében, u(Tm ) a dinamikai viszkozitas a fém olvadasi
homérsékletének (Tm) fliggvényében. Ennek alapjan V. gytirtire juté térfogatnak az

Vi =n*Vy (71)
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része marad a gylirlin, ahol a Vii. a gylirlre juto térfogat, V'u. a gylirlin marado térfogat és 5 a
térfogat aranyossagi tényezO. A gylr(in maradd réteg vastagsdga egyenesen aranyos a
viszkozitassal, tehat mring = # * J. Ebbdl az kovetkezik, hogy

Vii=—-m*6)?+«d*mrtga+2+«Hxm*tg?a) + *8)*(d?*m+2*dH 1 *
tga), (72)

ahol n atérfogat aranyossagi tényez0, J a levalasztott réteg vastagsaga, d a gytri also platoja,
az o a lyuk nyilasanak félszoge, H a nanolyuk mélysége. Ebbdl az kovetkezik, hogy a
nanolyukba jut6 térfogat a kozvetleniil a lyukba jutd térfogat és a kdzvetetten a lyukba jutd
térfogat Gsszege, azaz:

V,I. =V, + V", (73)

ahol Vi. a kozvetleniil a lyukba jutod térfogat, V'n. a kozvetetten a lyukba jutd térfogat, a
gyurtrdl. Ezt a térfogatot a kovetkezd képlettel lehet szamitani:

@a-
2

Vi = n)*Vu.a (74)

ahol V1. a kozvetetten a lyukba juté térfogat a gytir6rdl, Vi. a gytrire juto térfogat. Az Y4-€s
szorzonak az az oka, hogy a gyuriirdl lefoly6 térfogat fele a lyukba, fele a gytiri mellé folyik.

Hasonldan az el6z6 fejezethez, itt is az els6 1épésben o vastag réteget parologtatok fel (81.
abra). Az abran a nyilak azt jelolik, hogy a gyurlin 1évé térfogat (1;—") * 100 szazaléka a

nanolyukba és ugyanennyi része a gylirii mellé keriil. A gytirin a réteg vastagsaga n * o, a
gylri mellett 0. A lyukban 1évd térfogat m feltdltott magassdga egyrészt a forgaskup
képletével szamithato ki:

__ 3| 3V
m= \/n*tgza' (75)
ahol m a feltoltott magassag és V'i. a lyukba juto térfogat, melyet az (73) képlettel szamitok
Ki, a a lyuk nyilasanak félszoge (ennek az értéke 55°).

- - ||

<
81. abra. A réteglevalasztas soran a nanolyuk részeire juté teljes térfogat részei (az elsd réteg). A
a-n

nyilak azt jelolik, hogy a gytrin 1év6 térfogat része a nanolyukba és ugyanennyi része a gylrli

2
mellé keriil. A gy(ri{in a réteg vastagsiga n * 9, a gyiiri mellett ¢.
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A masodik Iépésben szintén J vastag réteget parologtatok fel (82. abra). A nyilak az abran azt
(1-n)
2
mellé keriil. A gylrlin a réteg vastagsaga n * 0, a gyliri mellett 6. A nanolyukban a feltoltott

magassag — hasonloan az el6z0 fejezethez - kétféle modon szdmolhato ki.

jelolik, hogy a gyliriin 1évo térfogat része a nanolyukba és ugyanennyi része a gytri

A forgaskup térfogataval szamolva a kovetkezé modon hatarozhatjuk meg:

_ 3 /3*(V’1.1+V’1.2)
m; = nxtg?a (76)

ahol m2 a feltoltott térfogat a masodik 1épésben, V1.1 az els6 1épésben feltoltott térfogat, mig
V1.2 a masodik 1épésben feltoltott térfogat, a a lyuk nyilasanak félszoge (ennek az értéke 55°).
Ezt a képletet a kovetkez6 modon altalanosithatjuk:

313+ _ vy
my = [ZEk=1 ik (77)
nxtg?a

ahol mi az i. 1épésben feltoltott magassag, a Yok_o V' Az i. és az azt megeldz6 térfogatok
Osszege, a a lyuk nyilasanak félszoge (ennek az értéke 55°).
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82. abra. A réteglevalasztas soran a nanolyuk részeire juto teljes térfogat részei (a masodik réteg). A

nyilak azt jelolik, hogy a gytirtin 1év6 térfogat (1%7') része a nanolyukba és ugyanennyi része a gytrti

mellé keriil. A gyiiriin a réteg vastagsaga n * 0, a gylr(i mellett o.

5.4 111-V alapti nanolyukak feltoltodés-kinetikajanak szimulaciéja (Ga
esetén, ill. In esetén) (3. tézis)

A szimuléci6 futtatasa soran azt vizsgaltuk, hogy a hordoz6 hdmérséklete fiiggvényében
hogyan tolti fel a nanolyukat a feliiletre érkezd gallium a kristalyositas utan, Gigy, hogy az
egyes rétegek egymasra épiilésénél a nanolyuk melletti gy(iri magassaga is novekszik [164]
[165] [166] [167]. Mas szavakkal azt néztiik, hogy nanolyuk feletti feltoltott réteg magassaga,
hanyadik rétegnél lesz egyenld a szintén novekvd gylirli magassagaval. Ez a két magassag
értéket akkor tekintjliik egyenldnek, ha a kiilonbségiik nulla és egy koz¢ esik. E két értek atlaga
az ugynevezett egyensulyi magassag. A szimulacid futtatisa soran azt a homérsékletet
kerestiik, ahol az adott réteghez tartoz6 magassagkiilonbség minimalis.

A 83. dbran a nanolyuk feltdltodésének a folyamatat lathatjuk 1 (a.), 3 (b.), 5 (c.) és 7 (d.)

réteg esetén. Ha a viszkozitds homérsékletfiiggését elhanyagoljuk, akkor ez a pont a 22.
rétegnél 1ép fel, ha minden rétegnél 2 atomi réteg vastag a galliumréteget parologtatok fel.

65



Megjegyzendd, hogy gallium-arzenid hordoz6 esetén a racsalland6 0.526 nanométer, ami 2

monorétegnek felel meg (mivel a két komponensbdl 4ll). A szimuldcidhoz hasznalt

programban 1 monorétegnek 10 pixel feleltetiink meg, ami % = 0,0284 nanométer.
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83. abra. A nanolyuk feltdltodése 1 (a.), 3 (b.), 5 (c.) és 7 (d.) réteg esetén.

Ez az idedlis eset 49 °C hordoz6 homérsékletig all fenn. E hdmérséklet felett az egyensulyi
magassag, valamint az egyensulyi rétegszam csokkenni kezd. Ahogy a 84. abran is lathato
51,6 °C homérsékleten a 20 rétegnél toltodik fel teljesen a nanolyuk, ahol az egyensulyi
magassag 15.2945 nm. Az als6 vonal a nanolyukban 1év6 betoltési magassag (,,C” mérdpont),
mig a felsd a gylirlin 1évé magassag (,,B” mérépont). Ahol ez a két vonal egymast metszi ott
van az egyensulyi magassag. Az egyes részabrakon az egyensulyi magassag és egyensulyi
rétegszam értékparokat piros vonallal jeloltiik meg. Az dbran az is 1athatd, hogy az egyensulyi
magassag egységnyi csOkkenéséhez egyre nagyobb homérsékletvaltozas tartozik. A
referenciapontnak (a 0 magassag) az ,,A” mérdpontot valasztottuk.

E T = 51,6 °C (egyensiilyi mag.: 15,29 nm, egyensulyi réteg szama: 20) E T = 53,86 °C (egyensiilyi mag.: 14,18 nm, egyensiilyi réteg szama: 18
E 15 1 g 155 q
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84. abra. Rétegszam, egyensulyi magassag diagramok, kiilonb6zé homérsékleteken, Ga estén.
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A 85. abran a homérséklet-egyensulyi magassag (fels6), ill. a viszkozitas-egyensulyi
magassag (also) diagramok lathatok a vizsgalt hdémérséklet-tartomanyban.
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85. abra. Makroszkopikus hémérséklet-egyensulyi magassag (felsd) és viszkozitas-egyensulyi

magassag (als6) diagramok Ga estén.

A dolgozatban a gallium makroszkopikus viszkozitasat az Arrhenius-Andrande
Osszefiiggéssel szamolom ki (47-es egyenlet). E fém makroszkopikus hémérséklet-
viszkozitas diagramja a 86. abran lathato.
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86. abra. Gallium makroszkopikus homérséklet-viszkozitas diagramja.

Ahhoz, hogy meghatarozzuk a mikroszkopikus hémérséklet-viszkozitas diagramjat, eldszor
ki kell szdmolni a mikroszkopikus viszkozitds maximalis értékét. Ennek a meghatarozasahoz
a (47) egyenletbdl indultam ki. El8szor meghataroztam a gallium részecskék aktivacios
energiajat a kovetkezo osszefiiggést felhasznalva [174]:

E, = E, * (1 — 6a * g) (78)

ahol az Eo a szilardtestek kohézids energidja (ez az ugynevezett tombi aktivalasi energia,
amely értéke galliumnal 4000 ﬁ), Ep a fémcseppek kohézios energidja, az a az alaktényezo
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(gdmb formaju részecskéknél e tényez6 értéke 1), az r az atom sugara, a D pedig a részecske
mérete. Legyen a gallium-cseppecskék olvadasi hémérséklete 254 Kelvin (-19,15 °C) [175].
A részecske méretét a kovetkez6 formulaval hataroztuk meg [176]:

D= 9*1*Tmp (79)

Tmb_Tmp,

A gallium atomsugara 1,36*10° m. A (78) képlettel szamolva részecske mérete (254
Kelvin hémérsékletnél) 7,5688%10° m. Az Ep = 3568 J/mol aktivacios energiaval és a Tmp =
254 K olvadasi homérséklettel szamolva, maximalis mikroszkopikus viszkozitds értéke
2,3626 lesz.

Mikroszkopikus szinten a gallium hdmérséklet-viszkozitas értékparjai a 87. és a 88.
abrakon lathatok. Ha erre a pontpar sorozatra egytagu hatvanyfiiggvényt illesztiink, akkor az
illesztés maximalis relativ hibaja 1,8%, mig exponencialis fiiggvénynél 3,5% lesz. Ellenben
kéttagl hatvanytiiggvény €s exponencialis 6sszeg fliggvény mar jol illeszthetok, mert a relativ
hibdk maximalis értékei mindkét esetben 1% alatt lesznek.

Ha kéttagu hatvanyfliggvényt illesztiink a pontsorozatra (87. 4bra), akkor a viszkozités-
hémérséklet képlet a kdvetkezo lesz [177]:

pomi(M) =a*xxP +c=axTP +¢, (80)

ahol upmi(T) a hdmérséklet-viszkozitas érték a homérséklet fiiggvényében, az a, b, ¢ értékek
illesztési allandok, az x = T, ahol a T a hémérséklet (mértékegysége °K). Az a paraméter
értéke 7,766*10°, b paraméter értéke -2,292, a ¢ paraméter értéke -0,7616. A felsd diagram a
pontsorozatra illesztett fliiggvény, az als6 diagram a fliggvényillesztés abszolut hibajat
abrazolja az egyes pontokban. Az illesztés maximalis abszolut hibdja 0,0008515 (a relativ
hiba 0,05 %), ami 123,15 °C (396,3 °K) hémérsékletnél talalhato.
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87. abra. Mikroszkopikus viszkozitds a hdmérséklet fiiggvényében diagram Ga esetén. Itt a

pontsorozatra hatvanyfiiggvényt illesztettiink. A felsé diagram a pontsorozatra illesztett fliggvény, az
als6 diagram a fuggvényillesztés abszolut hibajat dbrazolja az egyes pontokban.

Amennyiben a egyiitthato értékét ko * / = ro-ra, b egyiitthato értékét 1-re, ¢ egylitthatod értékét
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Eo .
O-ra, valasztjuk és az x = er-T, akkor visszakapom a 48-es egyenletet. Ebbol arra

kovetkeztetek, hogy az 80-as egyenlet a 48-as egyenlet mikroszkopikus alakja.

Amennyiben exponencialis 6sszeg fiiggvényt illesztiink a pontsorozatra (88. abra), akkor a
viszkozitas-homérséklet képlet a kdvetkezo lesz:

pemi(T) = axeP* +cxe®™ =axelT +cxel, (81)

ahol ze mi(T) az exponencialis hdmérséklet-viszkozitas érték a hdmérséklet fliggvényében, az
a, b, ¢, d értékek anyagfliggd tapasztalati allandok, mig az x = T, a T a hOmérséklet
(mértékegysége °K). Az a paraméter értéke 41,77, b paraméter értéke -0,01341, ¢ értéke 2,63,
d értéke -0,001554. A fels6 diagram a pontsorozatra illesztett fiiggvény, az alsé diagram a
fiiggvényillesztés abszolut hibajat abrazolja az egyes pontokban. Az illesztési abszolut hiba
maximalis értéke 0,0001338 (a relativ hiba 0,008%) ami 123,15 °C (396,3 °K) hémérsékletnél
talalhato.
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88. abra. Mikroszkopikus viszkozitas a hdmérséklet fiiggvényében diagram Ga esetén. Itt a

pontsorozatra exponencialis fiiggvényt illesztettiink. A fels6 diagram a pontsorozatra illesztett
fliggvény, az als6 diagram a fliggvényillesztés abszolut hibajat abrazolja az egyes pontokban.

Amennyiben a egyiitthato értékét ko * [ = 7o-ra, b egyiitthato értékét 1-re, a c egyiitthatd
értékét 0-ra, valasztjuk és az x = E,/(R * T), akkor visszakapom a 48-as egyenletet. Ebbdl
arra kovetkeztetek, hogy az 81-es egyenlet is a 48-as egyenlet mikroszkopikus alakja.

Az egyensulyi magassdg analitikus meghatdrozasahoz a hdmérséklet-egyensulyi
magassag pontsorozatra szintén hatvanyfliggvényt és exponencidlis 0sszeg fiiggvényt is
illesztettiink. Ha egytagu hatvanyfliggvényt valasztok, akkor az illesztés maximalis relativ
hibaja 36,31%, mig exponencialis fliggvénynél 39,81% lesz. Kéttagi hatvanyfliggvény a
pontsorozatra nem illeszthetd, amennyiben a hdmérsékletnél Kelvin skalat hasznalok.
Ellenben exponencialis 0sszeg fliiggvény jol illeszthetd (89. abra), igy az egyensulyi magassag
- hdmérséklet dsszefiiggés a kovetkezd lesz:

he(T) = axeP* + cx e =axelT 4 cxe®T, (82)
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ahol he(T) az egyensulyi magassag a homérséklet fliggvényében, az a,b,c,d értékek
anyagfiiggé empirikus allandok, mig az x = T, ahol a T a hdmérséklet (mértékegysége °K).
Az a paraméter értéke 3,278%10%, b paraméter értéke —0,06904, ¢ paraméter értéke 16,2, d
paraméter értéke -0,001783. A felsé diagram a pontsorozatra illesztett fliggvény, az alsé
diagram a fliggvényillesztés abszolut hibajat abrazolja az egyes pontokban. Az illesztési
abszolit hiba maximalis értéke 0,3822 (a relativ hiba 2,4 %), ami 48,95 °C (322,1 °K)
hémérsékletnél talalhato.
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89. abra. Egyensulyi magassag a homérséklet fiiggvényében diagram Ga esetén. Itt a pontsorozatra
exponencialis 0sszeg fliggvényt illesztettiink. A fels6 diagram a pontsorozatra illesztett fiiggvény, az
also diagram a fliggvényillesztés abszolut hibajat abrazolja az egyes pontokban.

Egyensulyi magassag
(relativ hiba) [nm|
=

A szimulacio futtatasa soran azt is megvizsgaltam, hogy hogyan tolti fel a nanolyukat
a feliiletre érkezé indium a kristalyositas el6tt, ugy, hogy az egyes rétegek egymasra
épitilésénél a nanolyuk melletti gyliri magassaga is ndvekszik [166]. A 90. abran a nanolyuk
feltoltodésének a folyamatat lathatjuk. Ha a viszkozitas homérsékletfiiggését elhanyagolom,
akkor ez a pont a 21. rétegnél 1ép fel, ha minden rétegnél 2 monoréteg vastag indiumréteget
parologtatok fel.

Ha a GaAs matrixba tesziink InGaAs inverz dotot, akkor kis In koncentracid esetén, ill.
kisméretli dot esetén nincs racsallando eltérés. Az InGaAs racsa torzul. A matrix
racsallandojaval szdmoltam.
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90. abra. A nanolyuk feltoltodése 1 (A.) és 7 (B.) réteg esetén.

Ez az idealis eset 180 °C hordozo hémérsékletig all fenn. E hdmérséklet felett az egyensulyi
magassag, valamint az egyensulyi rétegszam csokkenni kezd. Ahogy a 91. abran is lathato

70



188 °C hémérsékleten a 16 rétegnél toltédik fel teljesen a nanolyuk, ahol az egyensulyi
magassag 13,1 nm. Az als6 vonal a nanolyukban 1év betdltési magassag (,,C” mérdpont),
mig a felso a gylirtin 1év6 magassag (,,B” mérdpont). Ahol ez a két vonal egymast metszi, Ott
van az egyensulyi magassag. Az egyes részabrakon az egyensulyi magassag €s egyensulyi
rétegszam értékparokat piros vonallal jeloltiik meg. Az abrén az is lathato, hogy az egyenstlyi
magassag egységnyi csokkenéséhez egyre nagyobb hdémérsékletvaltozas tartozik. A
referenciapontnak (a 0 magassag) az ,,A” mérdpontot valasztottuk.

g T - 181,8 °C (egyensilyi magassag: 15,3 nm, egyensiilyi rétegszam: 20) T = 184,5 °C (egyensilyi ag: 14,2 nm, egyensiilyi rétegszam: 18)
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91. abra. Rétegszam, egyensulyi magassag diagramok, kiilonbozé homérsékleteken, In esetén.

A 92. abran a makroszkopikus homérséklet-egyenstlyi magassag (felso), ill. a viszkozitas-
egyensulyi magassag (als6) diagramok lathatok a vizsgalt hdmérséklet-tartomanyban.
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92. abra. A makroszkopikus homérséklet-egyenstlyi magassag (fels6) és viszkozitas-egyensulyi
magassag (als6) diagramok In esetén.

Egyensilyi magassag [nm] Egyensilyi magassag [nm]|

Az indium makroszkopikus viszkozitasat az Arrhenius-Andrande dsszefliggéssel szamoljuk
ki (48) [172]. E fém makroszkopikus hdmérséklet-viszkozitas diagramja a 93. abran lathato.
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93. abra. Indium makroszkopikus hémérséklet-viszkozitas diagramja.

Ahhoz, hogy meghatarozzuk a mikroszkopikus hémérséklet-viszkozitas diagramjat,
elészOr ki kell szamolni a mikroszkopikus viszkozitas maximalis értékét. Ennek a
meghatarozasahoz a (48) egyenletbdl indultam ki. El6szor meghataroztuk az In részecskék
aktivacios energiajat a (78) Osszefiiggést felhasznalva [174]. A képletben az Eo a szilardtestek
kohézids energidja (ez az Ggynevezett tombi aktivalasi energia, amely értéke indiumnal 6650
ﬁ), Ep a fémcseppek kohézios energidja, a az alaktényezd (e tényezo értéke 1, a gomb
formaja részecskéknél), az r az atom sugara, a D pedig a részecske mérete. Legyen az indium-
cseppecskék olvadasi hémérséklete 349,42 Kelvin (76,27 °C). A részecske méretét a (77)
formulaval hataroztuk meg [176]. E képletbdl kiindulva, indium esetén az atomsugar 1,55%10°
10 m és a részecske mérete (349,42 Kelvin hdmérsékletnél) 7,5688%10° m. Az Ep= 3568 J/mol
aktivacios energiaval és a Tmp = 349,42 K olvadasi homérséklettel szamolva, maximalis
mikroszkopikus viszkozitas értéke 2,2449 lesz.

Mikroszkopikus szinten az In hémérséklet-viszkozitas értékparjai a 94. abran lathatok.
Erre a pontpar sorozatra kéttagi hatvanyfliggvényt illesztetve az illesztés maximalis relativ
hibaja 1% alatti. Ha kéttagu hatvanyfiiggvényt illesztiink a pontsorozatra, akkor a viszkozitas-
hémérséklet fiiggése a (80) képlettel adhato meg [177]. A képletben, a pyu;(T) a
hémérséklet-viszkozitas érték a homérséklet fliggvényében, az a, b, ¢ értékek illesztési
allandok, az x = T, ahol a T a hémérséklet (mértékegysége °K). Az a paraméter értéke
9,089*108, b paraméter értéke -2,566, a ¢ paraméter értéke 0,645. A felsd diagram a
pontsorozatra illesztett fiiggvény, az alsd diagram a fliggvényillesztés abszolit hibajat

abrazolja az egyes pontokban. Az illesztés maximalis abszolut hibdja 0,0006 (a relativ hiba
0,04 %), ami 263,35 °C (536,5 °K) hémérsékletnél talalhato.

Amennyiben a egyiitthato értékét ko * / = zo-ra, b egyiitthato értékét 1-re, a ¢ egyiitthatd

E
értékét 0-ra, valasztjuk és az x = eR_*OT, akkor a, b, c,d visszakapom a (48) egyenletet. Ebb6l
arra kovetkeztetek, hogy a formula a (48)-as egyenlet mikroszkopikus alakja.
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94. abra. Nanoszkopikus viszkozitas a homérséklet fiiggvényében diagram In esetén. Itt a

pontsorozatra hatvanyfiiggvényt illesztettiink. A felsé diagram a pontsorozatra illesztett fiiggvény, az
also diagram a fliggvényillesztés abszolut hibajat dbrazolja az egyes pontokban.

Az egyensulyli magassdg analitikus meghatarozdsahoz a hdmérséklet-egyensulyi
magassag pontsorozatra szintén exponencialis 0sszeg fliggvényt illesztettiink. Exponencialis
Osszeg fliggvény illesztheté a pontsorozatra (95. abra), igy az egyensulyi magassag -
hémérséklet Osszefiiggés a (81) lesz. A képletben a he(T) az egyenstlyi magassag a
homérséklet fliggvényében, az a, b, c,d értékek anyagfiiggd empirikus allandok, mig az x =
T, ahol a T a hdmérséklet (mértékegysége °K).Az a paraméter értéke 1,398*10%, b paraméter
értéke -0,06, ¢ paraméter értéke 22,8, d paraméter értéke -0,002. A fels6 diagram a
pontsorozatra illesztett fliiggvény, az als6 diagram a fliggvényillesztés abszolut hibajat
abréazolja az egyes pontokban. Az illesztési abszolut hiba maximalis értéke 0,15 (a relativ hiba
1.94 %), ami 263,4 °C (536.5 °K) hémérsékletnél talalhato.
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95. abra. Egyensulyi magassag a homérséklet fliggvényében diagram In esetén. Itt a pontsorozatra

exponencialis dsszeg fliggvényt illesztettiink. A felsé diagram a pontsorozatra illesztett fliggvény, az
also diagram a fliggvényillesztés abszolut hibajat dbrazolja az egyes pontokban.
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6 Ldgyszamitdsi modszerek a technologia tamogatdsdra

6.1 Fuzzy kovetkeztetési rendszer és a Kohonen leképezés elmélete

A kvantumpontos napelemek készitéséhez kontrolldlt méretl és siirliségli
nanostrukturakra van sziikségiink. Ezek eléallitasanak tamogatasat tiiztem ki célul [178] [179]
[180] [181] [182]. Ebben a kutatasban az a célom, hogy egy eljarast dolgozzak ki arra, hogy
megallapithassam, hogy adott kornyezeti feltételek (pl. a gallium adott részecskearama, az
arzén adott nyomadsa, a szubsztrat adott hdémérséklete stb.) esetén milyen kvantum struktarak
alakulnak ki. Az egyes nanostrukturak kialakulasat szamos tényez6 befolyasolja, raadasul két
struktira kialakulasi feltételei kozott az atmenet folytonos. Igy nem lehet egy egyszerii
szabalyrendszert kidolgozni a megkiilonboztetésiikre. Emiatt a kiilonféle kvantum strukttra
Klaszterek felismerésére neuralis halot és fuzzy kovetkeztetési rendszert alkalmaztam.

A neuralis halokat a hagyomanyos modszerektdl (szabalyrendszer felallitasa) eltéréen
nem beprogramozzak, hanem betanitjak a mintaosztalyok (klaszterek) felismerésére. Ez a
tanitas torténhet feliigyelt vagy nem feliigyelt modon. A feliigyelt tanitas esetén a be- €s a
kimenet egyarant ismert (pl. fliggvény approximacid) igy a leképezés hibaja konnyen
meghatarozhato.

Sajnos a kimenet nem minden esetben ismert. [lyen esetekben a neuralis halézatot nem
feliigyelt modon tanitjuk be. Ebben az esetben az leképezést a bemenetek egyes statisztikai
jellemz6i alapjan allapitjuk meg.

A neurobiologiai kutatasok kimutattdk, hogy a kiilonb6zd érzékszervi bemenetek
(ingerek, pl. hallas, latas, motorikus stb.) szabalyos moédon leképezhetOk az agykéreg
megfeleld terlileteinek a miikodésére. Ezt topografikus leképezésnek nevezziik. Jo példa erre
az eml6ésok latasanak esete [183].

Az Onszervez6d6 leképezés (Self-Organizing Map, SOM) egy neurobioldgiai
kutatasok altal inspiralt mesterséges topografikus leképezés (96. abra). Lényege az, hogy egy
tetsz6leges dimenzidju bemenetet egy egy vagy kétdimenzios kimeneti térbe képezziik le,
topologikusan rendezett forméaban. E leképezés pontjait neuronoknak nevezziik, melyek
szelektiv modon kiilonféle bemeneti mintdkra (vagy mintaosztaly(ok)ra) vannak hangolva. Ez
azt jelent, hogy adott bemenet hatasara adott neuron 1ép mitkdésbe. Ezt nyertes neuronnak
nevezzik.

Bemeneti tér Kimeneti tér

fixi)

96. abra. A topografikus leképezés.
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A Kohonen-féle onszervez6dé leképezés elméletét elészor egy finn tudoés, Teuvo
Kohonen professzor (1934-) dolgozta ki 1981-ben [184]. Az algoritmus a feliigyeletet nem
igényld neurdlis haldzatok csalddjaba tartozik. Ez azt jelenti, hogy a bemenethez rendelt
kimenet nem ismert. Ez a leképezés egy eldrecsatolt (feedforward) kétrétegli (bemeneti és
szamitasi (kimeneti) réteg) struktira. A bemeneti rétegben taldlhatdé Osszes bemenet a
szamitasi rétegben 1€v6 Osszes neuronnal dssze van kotve.

Az OnszervezOdo leképezés folyamata a kovetkez6: (1) Inicializacio, (2) Verseny, (3)
Kooperacio, (4) Adaptacio. A topologikus rendezettség e folyamat tobbszori megismétlésével
jon 1étre. Az 97. abran ezen algoritmus folyamatabraja lathato.

A j* kimenet és a
1 legkdzelebbi szomszédok
stilydnak médositisa
T

Azon j* kimenet kivalasztisa,

ahol a W(t-1) sily a legkdzelebb
van az X(t) bemenethez
T

t=t+1 X(t) bemenet kivalasztisa

Igen Tanitis
vége?

VEGE

97. 4bra. A Kohonen SOM algoritmus folyamatabraja.

A fuzzy kovetkeztetd rendszerek esetén a fuzzy logika azon alapul, hogy az emberi
gondolkodasmad és bizonyos jelenségek nem irhatdak le pontosan a kétértékii logikaval. Ez
azt jelenti, hogy nemcsak igaz és hamis logikai értékeket hasznalhatunk, hanem lehetéség van
atmenetek definialasara. Ennek az az oka, hogy sok olyan allitas van, amelyekr6l nem lehet
¢lesen eldonteni, hogy igaz-e vagy hamis, hanem csak valamilyen mértéket tudunk mondani
az igazsagtartalmarol. E gondolat vezette el a mult szazad 60-as éveiben L. Zadeh-t a fuzzy
logika megalkotasahoz [185].

Az X fuzzy halmazt az tigynevezett tagsagi fiiggvénnyel adhatjuk meg. A tagsagi
fiiggvény minden egyes x alaphalmazbeli értékhez egy a [0,1] intervallumbdl vett értéket
rendel aszerint, hogy az adott x érték mekkora mértékben eleme (tagja) az X fuzzy halmaznak:

Yx €X - [0,1] (83)
ahol y, az X fuzzy halmaz tagsagi fiiggvénye, mely egyértelmiien megadja a halmazt.
Kiilonféle alaku tagsagi fliggvények léteznek, a kutatdsomban a leggyakrabban hasznalt

haromszog €s a trapéz alaku tagsagi fliggvényeket alkalmazok.

A fuzzy elmélet egyik gyakorlati alkalmazéasa az in. fuzzy kdvetkeztetési rendszer.
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Ezek a rendszerek egy szabalybazis alapu modellen alapulnak. Ez a modell fuzzy
halmazokbol és ,,ha a bemenet,,A”, akkor a kimenet ,,B” tipust szabalyokbol all. A fuzzy
kovetkeztetési rendszer roviden ugy mikdodik, hogy a bemeneti értéket fuzzy szdmma
alakitom (megallapitom a tagsagi értékét egy tagsagi fliggvénnyel). Ezt kovetden szabalybazis
segitségével megkeresem, hogy a bemenethez milyen kimeneti érték tartozik. Végiil
visszaalakitom az igy kapott értéket, ami a fuzzy modell 4ltal adott szamszerii kimeneti érték
[186].

6.2 Nanostrukturak osztalyozasa Kohonen leképezéssel és fuzzy
kovetkezteto rendszer alkalmazasaval (4. tézis)

Amint azt a 6.1-es fejezetben is megemlitettem a kilonféle 0 dimenzids
nanostrukturak kozott az dtmenet folyamatos, tehat nem 1étezik €les hatar, ami a kiilonféle
nanostruktira osztalyokat egyértelmiien elkiiloniti. Emiatt a nanostruktirak osztalyozasara az
ugynevezett formatényez6t vezettem be. A formatényezé segitségével lehet megmondani,
hogy az adott bemeneti vektor milyen nanostruktiranak felel meg. E formatényezét Kohonen
leképezéssel és fuzzy kovetkeztetd rendszer alkalmazasaval hatdrozom meg.

Az Onszervez6do leképezés és a fuzzy kovetkeztetd rendszer bemeneti vektorai a Il.
tablaban lathatok [178] [179] [182]. Ebben a tablaban talalhaté adatok a szakirodalombol
szarmaznak [161] [164] [187] [188] [189] [190] [191]. Az (I.) sorszam, a (II.) a hordozé
homérséklete. A (II1.) Ga, In, Al stb. részecskedrama, a (IV.) a feliileti fedettség. A (V.) az
arzén hattérnyomasa, a VI. és VII. a hokezelés ideje és homérséklete. A nanoszerkezet
jellemz6 geometriai méretei (alapkor atméréje (VIIL.), a csticskor atmérdje (IX.), a hordozo
¢s a nanostruktdra tetejének a tdvolsaga (X.), a nanoszerkezet legmagasabb ¢€s legalacsonyabb
pontjanak a tavolsaga (XI.)) és a nanoszerkezetek feliileti stirtisége (XIL.).

(DR I PR 1 1 PO I AV AV VI. | VIL. | VI [ IX. | X XI. XI11.

1 1200|019 |2,75|1,00E-04 |10 |350 |60 0 7 0 1,20E+10
2 |250(0,025|2,75|1,00E-04 |10 |350 |107,5|0 37 0 4,40E+08
3 |200(0,75 |3,75|5,00E-05 |1 350 |50 0 5 0 3,60E+10
4 1300|0,75 |3,75|4,00E-06 | 5 300 |60 40 2 2 1,50E+09
5 1300|005 |1,75|1,00E-05|0,33|300 |100 |40 20 15 1,30E+08
6 |260]|0,025|3,75|2,00E-04 | 10 |350 |167 |O 50 0 1,60E+08
7 1260|0025 |3,75|2,00E-04 | 10 |350 |[250 |[O 35 0 1,60E+08
8 162004 3,2 | 7,00E-07 | 5 620 | 350 |150 |25 55 8,00E+06
9 162004 3,2 | 9,00E-07 | 5 620 | 350 |150 |25 45 9,00E+06
10 | 640 | 0,8 2 1,00E-07 | 3 640 | 200 |200 |15 82,4 | 9,00E+06
11640 | 0,8 2,4 | 1,00E-07 | 3 640 | 200 |200 |15 91,12 | 9,00E+06
121650 | 0,8 3,2 | 1,00E-07 | 3 600 | 158 |158 |11 22 8,00E+06
13650 | 0,8 2 1,00E-07 | 2 650 |300 |200 |2 62 8,00E+06
141200 0,19 |3,75|6,40E-05 |10 |350 |60 0 75 |0 1,50E+10
15200 (0,19 |3,75|5,00E-05 |1 350 |60 0 7 0 1,20E+10
16 | 250 | 0,025 | 3,75 | 5,00E-05 |10 |350 |[110 |O 32 0 4,40E+08
171300 | 0,75 | 3,75 | 4,00E-06 | 5 300 |80 35 36 |36 1,50E+09
18200 | 0,19 |3,75|6,40E-05 |10 |350 |40 0 7 0 3,60E+10
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191200 0,19 |3,75|4,00E-06 | 10 |300 |60 60 2 2 1,50E+09

20 | 507 (0,08 |3,2 |1,00E-07 |2 620 | 210 |200 |4 16,5 | 7,50E+07

21 |507 (0,08 |3,2 |1,00E-07 620 | 200 200 (05 |3 1,60E+08

N

22 1300 0,75 |10,5|1,00E-06 | 0,33 | 300 |40 10 33 |33 1,50E+09

231300 (0,75 |10,5| 1,00E-06 |1 300 |70 30 33 |73 4,50E-07

24 1200(0,19 |6 1,00E-06 | 1 350 |40 40 25 |25 8,00E+09

251500 (0,04 |4 3,00E-09 |30 |500 |290 |[150 |15 25 4,50E+07

26 | 520 (0,8 2,4 | 1,00E-07 | 0,05 520 |200 |100 |3 16 5,00E+06

271520 |0,8 2,4 | 1,00E-07 | 0,05|520 |200 |100 |4 24 1,25E+07

281620 | 0,47 |2,82|9,00E-07 | 3 620 | 160 |10 0 5 4,00E+08
291160 | 0,79 |3,75|1,00E-04 | 10 |350 |60 0 75 |0 2,00E+11
30|1200|0,79 |3,75|1,00E-04 | 10 |350 |60 0 75 |0 9,00E+10
311250(0,79 |3,75|100E-04 |10 |35 [250 |O 35 0 1,00E+10

321260(0,79 |3,75|100E-04 |10 |35 [250 |O 35 0 8,00E+10

331500 |1 3 5,00E-09 600 | 185 |54 4 21,5 | 4,50E+07

345001 3 5,00E-09 620 | 185 |54 3 20,5 | 4,50E+07

35500 |1 3 5,00E-09 620 | 185 |64 2 19,5 | 4,50E+07

371540 0,8 3,2 | 1,00E-07 620 | 200 |100 |25 |165 |9,00E+07

0
0
1
36 |540 | 0,8 3,2 | 1,00E-06 | 2 620 | 200 |100 (25 |95 4,00E+07
2
2

38|520|0,8 8 3,00E-06 620 | 200 |[100 |2 5 5,00E+06

391520|0,8 8 1,00E-07 | 2 620 | 200 |[100 |2 20 1,25E+07

2. tablazat. Az dnszervezddo leképezés bemeneti adatai.

A Kohonen-féle onszervez6dd leképezés egy iterativ algoritmus, ami a bemeneti
vektorokat jelen esetben kétdimenzids térbe képezi le. Emiatt a formatényezd egy (X,y)
virtudlis koordinataji pont. Ennek a pontnak a helye megadja, hogy a hozz4 tartozé bemeneti
vektor milyen mértékben hasonlit a tobbi ponthoz (a tobbi bemeneti vektorhoz). Az egyes
bemeneti pontok egymadashoz képest vald elhelyezkedése megadja, hogy az adott pont
(bemeneti vektor) a leképezés alapjan milyen mértékben szdmit kvantumpontnak, kvantum
gylirlinek vagy nanolyuknak.

Az algoritmus futasi eredménye a 98. abran lathatd. Ezen az abran a leképezés
eredményét, a Kohonen graf kialakulasat lathatjuk, (a.) 5 1épés utan, (b.) 10 1épés utan, (c.)
100 1épés utan, (d.) 500 1épés utan, (e.) 1000 1épés utan és (f.) 2000 1épés utan. Az algoritmus
a programban beallitott szamu iteracio utan leall.
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A 100. abran az lathato, hogy a komponens fluxus alulrol felfelé ndvekszik és balrol jobbra

az feliileti befedettség statisztikus értelemben novekszik.
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101. &bra.
A szakirodalombol vett eredeti osztadlyozas a bemeneti adatok alapjan a 102. dbran lathato.
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102. abra. A nanostrukturdk eredeti osztalyozasa a szakirodalmi adatok alapjan.

A 103. abran a Kohonen leképezéssel vald osztalyozas eredménye lathato. Az
osztalyozast nem az eredeti, hanem egy kibdvitett tanitbadathalmazzal végeztem. Az jjonnan
hozzaadott tanitoadatokat kék szinnel kereteztem be. A piros szin a kvantumpont, a zdld a
kvantum gytirti, a sarga szin a nanolyuk klasztereket jeloli.
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103. abra. A nanostrukturak kibdvitett osztalyozasa a szakirodalmi adatok alapjan.

A formatényezét a fuzzy kovetkeztetd rendszer alkalmazasa esetén egy szam. Ebben
az esetben a formatényez6 meghatarozasa pl. az adott nanostruktira geometriai adatai alapjan
lehetséges (104. dbra). A geometriai paraméterek értelmezése a kovetkezo:

= Az A méret a nanostuktura alapkorének az atméréje, amit kdvetkezd modon
d,haC = 0,1 nm
f’ltm:AzAdz{' g
definalta (@) 0, mashol
= A B méret a nanostruktura belsd korének az atmérdje.
* A C méret a nanostruktura tetejének és a hordozo tavolsaga.
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= A D méret a nanostruktura tetejének és a lokalis vagy globalis minimuménak a
tavolsaga, abszolut értékben.

QD

QR

b. —» i
& D3
**-—ly
c 5 NH
C D
A

<l
<t Y

104. abra. A nanoszerkezetek geometriai paraméterei.

A nanostrukturak osztalyozasarol egy korabbi cikkben [179] mar ismertettem egy modellt.
Ebben a cikkben elsé kozelitésben feltételeztilk, hogy a kvantum pontok atalakulasa
nanolyukakka izotrop. Ez azt jelenti, hogy a méretek vizszintesen (,,B” méret) és fiiggdlegesen
(,,C” és ,,D” méretek) ugyanolyan ardnyban valtoznak. Emiatt a korabbi munkéban az
osztalyozasnal csak a C és a D paraméterek viszonyat vizsgaltam meg.

Egy tjabb modellben [180] egyarant figyelembe veszem a ,,B” méret és ,,C” és ,,.D”
méretek valtozasat is. A 105. dbran az 1j modell bemeneti és kimeneti fuzzy valtozoi és
halmazai lathatok. Az 105/a. részabran a ,,B” méret fuzzy halmazai (iv-b1 és iv-b2) lathatok.
A 105/b. részabran a ,,D” méret ,,C” mérettel parametrizalt fuzzy halmazai (iv-d1, iv-d2, iv-
d3) lathatok. A parametrizalt fuzzy halmaz alkalmazésat az indokolta, hogy a ,,C” és a ,,D”
paraméterek nem fiiggetlenek egymastél. Amennyiben a ,,D” méret nagyobb, mint a ,,C”
méret, akkor nanolyukrdl van sz0, ellenkezd esetben kvantum gytiriirél vagy kvantum pontrél
van szo6. A 105/c. részabran a kimenet fuzzy halmazait (ov-qd, ov-qr, ov-nh) tiintettem fel,
amelyet onkényesen szdrmaztattam. A bemeneti és a kimeneti valtozok kozott a kapesolatot
a fuzzy szabalyok irjak le, melyeket az Ill. tablazatban tiintettem fel.

if Size ,,B” is and Size ,,D” is then Shapefactor is
1 iv-bl iv-dl ov-qd
2 iv-b2 iv-dl ov-qr
3 iv-bl iv-d2 ov-qr
4 iv-b2 iv-d2 ov-qr
5 iv-bl iv-d3 ov-nh
6 iv-b2 iv-d3 ov-nh
3. tablazat. A nanostrukturdk osztalyozasat leiro fuzzy szabalyok.
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iv-bl iv-b2
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105. abra. Az uj modell bemeneti és kimeneti fuzzy valtozoi és halmazai. Az a. részabran a ,,B” méret
fuzzy halmaza, a b. részabran a ,,D” méret ,,C” mérettel parametrizalt fuzzy halmaza, a c. részabran a
formatényez6 kimeneti fuzzy halmaza lathato.

Ha a fuzzy modell altal adott szamszer(i kimeneti érték a ov-qd tartomanyba esik,
akkor kvantum dotot, ha ov-qr tartomanyba esik, akkor kvantum gytrit, ha ov-nh
tartomanyba esik, akkor a fuzzy modell nanolyukatt detektalt. A fuzzy terminoldgiaban, ha
egy (vagy tobb) szabaly érvényessé valik akkor az a szabaly ,.tiizel”. Abban az esetben, ha
csak egy szabaly érvényes (tiizel), akkor tiszta nanostrukturanak tekintjiik. Ellenben, ha két
szabaly tiizel, akkor a modell hibrid nanostruktira atmenetet detektalt [178] [179].

Mindkét modellben az alapértelmezett beallitasokat alkalmaztunk, tehat az AND
milveletre és az implikaciora a MIN operator, OR miiveletre és az aggregaciora a MAX
operatort hasznaltuk és centroid defuzzifikaciés modszert alkalmaztam.

A 106. abran a fuzzy kovetkeztetési rendszerrel meghatirozott nanostrukturak
osztalyozdsanak eredménye lathato, a nanostrukturdk geometriaja alapjan. Az abran azt is
feltlinttetem, hogy milyen aranyban tartozik az adott minta egy adott nanostruktira
osztalyhoz. Az ujonnan hozzaadott tanitbadatokat kék szinnel kereteztem be. A piros szin a
kvantumpont, a z6ld a kvantum gytirQi, a sarga szin a nanolyuk klasztereket jeloli.

A 100% arany azt jelenti, hogy tiszta nanostrukturardl (pl. kvantum pontrol)
beszéliink, nem pedig nanostruktira atmenetrél (pl. kvantum pont és kvantum gytri
atmenete). Utobbi esetben azt tiintetjiik fel, hogy az adott minta pl. milyen aranyban kvantum
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pont és milyen aranyban kvantum gytiri. Ezt az aranyt a kimeneten kapott defuzzifikalt érték
a hozza tartozo értéktartomany hatdrdhoz képest vett relativ hibdjaval szamoljuk ki. Ezt az
aranyt kvantum pont és kvantum gytiri atmenet esetén a kdvetkez6 modon szadmoljuk ki:

QD (%) = —2L=@Rmin) _, 100, (84)

(QDmax_QRmin)

ahol a Df a fuzzy modell crisp kimenete (a defuzzifikalt érték), a QR,,,;,, a kvantum gy{ir(i
tartomanydnak a minimum értéke, mig a QD,,,4, @ kvantum pont tartoményanak a maximum
értéke és a QD (%) a kvantum pont ardnya szazalékban. A kvantum gyUrii aranyat (szintén
szazalékban) a kovetkezd Osszefliggéssel allapithatjuk meg:

QR (%) = 100 — QD (%) = ((QD’”—‘D” %100, (85)

QDmax_QRmin)

ahol QR;(%) a kvantum gyiir(i aranya szazalékban, a tobbi paraméter értelmezése ugyanaz,
mint az 84-es egyenletben.

Ugyanezt az ardnyt, kvantum gylrQi €s nanolyuk atmenet esetén az el6z0 esethez
hasonl6 modon szamoljuk ki:

QR,(%) = _(Df—NHmin) _ % 100, (86)

(QRmax_NHmin)

ahol a Df a fuzzy modell crisp kimenete (a defuzzifikalt érték), a NH,,;, a nanolyuk
tartomanyéanak a minimum értéke, mig a QR 4, a kvantum gyliri tartomanyanak a maximum
értcke és a QR(%) a kvantum gylir(i aranya, szazalékban. A nanolyuk aranyat (szintén
szazalékban) a kovetkezd 0sszefliggéssel allapithatjuk meg:

NH(%) = 100 — QR,(%) = ((QR’"—"‘D” %100, (87)

QRmax—NHmin)
ahol NH (%) a nanolyuk aranya szazalékban, a tobbi paraméter értelmezése ugyanaz, mint az

86-0s egyenletben. E megoldas két elonye, hogy egyrészt egyszerli, masrészt pontosan
osztalyoz.
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Egy masik lehet6ség a nanostruktirak formatényezdjének a megallapitasara, ha az
els6dleges, a kozvetlen mddon szabalyozhatd paramétercket vizsgalom meg. Ezek a
paraméterek a hordozé hdémérséklet, a komponens fluxus, az arzén hattérnyomasa, a
hokezelés homérséklete és id6tartama. A 107. abran a fuzzy kovetkeztetési rendszerrel
meghatarozott nanostruktirak osztidlyozasanak eredménye lathatd, két els6dleges paraméter
alapjan (hordoz6 homéréklete és az arzén hattérnyomasa). A 100% arany ugyanazt jelenti,
mint az geometriai osztalyozas esetén, ill. a nanostruktira atmenetek aranyat is ugyanugy
tudjuk meghatéarozni. E megoldas eldnye, hogy az osztalyozas a kozvetleniil szabalyozhato
paraméterek alapjan torténik. A 103. és a 106. abrdhoz hasonldan, az Gjonnan hozzaadott
tanitdéadatokat kék szinnel kereteztem be. A piros szin a kvantumpont, a z6ld a kvantum gytir,
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106. abra. A nanostrukturdk osztalyozasanak eredménye fuzzy kovetkeztetési rendszerrel, a

nanostrukturak geometriaja alapjan.

a sarga szin a nanolyuk klasztereket jeldli.
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kozvetleniil szabalyozhatd paraméter, a hordozo hdméréklete és az arzén hattérnyomasa alapjan.
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A nanostrukturak osztalyozasanak eredménye fuzzy kovetkeztetési rendszerrel, két
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Ha megvizsgéljuk az abrat, a 22-es bemeneti vektorndl az eredeti osztidlyozashoz
képest eltérést tapasztalhatunk, mivel tévesen kvantum gyurtiként azonositja a nano lyukat.
Ez egy szokatlan minta (pl. gytri-lyuk atmenet), hiszen a nanolyukak altalaban 500 °C felett
és 107 Torr nyomas alatt alakulnak ki. Ezzel ellentéteben, ez a nanolyuk egy alacsony
hémérsékleten (Thordozo = 300 °C) és kozepes arzén nyomassal (Pas= 10 Torr), 1 percig tarto,
T = 300 °C fokos hbékezelés nyoman alakult ki [192]. A masik kiilonbség, hogy az Gsszes
utélag hozzaadott tanitdadatot kvantumgytiriiként azonositja. Ennek az az oka, hogy ezeknél
a bemeneti vektoroknal az arzén hattérnyomasa 107 Torr alatt van.

6.3 Fuzzy modell, a nanostruktira tervezés tamogatasara (5. tézis)

Itt a kvantumpontok méretezésére adok egy Ilehetséges példat. A kiilonféle
nanostrukturadk geometriai paraméterei az 104. abran lathatok. A tovabbiakban bemeneti
paraméterek alatt a geometriai méreteket és a nanostrukturdk feliileti stiriségét értem, mig
tervezési esetben a kimeneti paraméterek a hordozé hoémérséklete, Ga fluxusa, As
hattérnyomas, hodkezelés ideje €s a homérséklete. Megjegyzendd, hogy technologiai
szemszdgbdl nézve a kimeneti €s a bemeneti paraméterek felosztasa forditott.

A geometriai paraméterek értelmezése a kovetkezd: az A méret a nano-struktira alapkérének

az atmérdje, a B méret a nano-gylrii gerinckdrének az atmérdje. A C méret a nanostruktira
tetejének és a hordozonak tavolsaga. A D méret a nano-struktara tetejének és a lokalis vagy
globalis minimumanak a tavolsaga, abszolut értékben.

A bemeneti paraméterek kiszamitdsanak menete a 108. dbran lathat6. A geometriai adatokat
és a feliileti stirtiség értékeket tobb szerzé munkaibol, pl. Nemcsics et. al. [161] [164] [193],
Heyn et. al. [180-181], ill. Kuroda et. al. [190] vettem.

Start

A kimeneti paraméter
kiszdmitdsa a bemeneti
paraméterek alapjin

Az eredmények korrekcidja
linedris interpoldcioval

Ki van szamolva az
dsszes kimeneti
paraméter?

Stop

108. abra. A kimeneti paraméterek kiszamitasanak menete.
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Ebben az alfejezetben a kimeneti paraméter kiszamitasara a ndvesztési homérséklet
esetében adok példat. Egy fontos dolog, hogy — sajnos — nem ismertek azok a
strukturafiiggvények, amelyek leirjdk a geometriai adatok és a nanostrukturdk feliileti
stirlisége ¢és a novesztési hdmérséklete s mas technologiai paraméterek (Ga részecskearam,
hoékezelés ideje stb.) kozotti kapesolatot. Egy masik probléma, hogy viszonylag kevés kisérleti
eredmény taldlhatdé a megfeleld irodalomban. Emiatt fuzzy kovetkeztetd rendszert
alkalmaztam azért, hogy meghatarozzam a kapcsolatot a kért geometriai paraméterek és a
nanostrukturdk feliileti stirisége kozott.

Ha kozelebbrél megvizsgaljuk a bemeneti valtozok és a ndvesztési hdmérséklet
kapcsolatat a 109/a. részabran, akkor az lathatd, hogy a feliileti siiriség csokkend tendenciat
mutat a ndvesztési hdmérséklet novekedésével. Ugyanakkor a baziskor atmérdje (“A” méret)
¢s a nanostruktira magassaga (“C” méret) novekedd tendenciat mutat (109/b. és 109/c.

részabrak). A 109. abran a folytonos linedris fliggvényt illesztettem az értékparokra, amely
jelzi a tendenciat.
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109. 4bra. A bemeneti paraméterek és a hordozd hémérséklet viszonya, a feliileti siiriiség (a.), az
alapkdr atmérdje (b.) és a nanostruktiura magassaga (c.) esetén.

A 109. abran lathato relaciok alapjan a kovetkezoket feltételezziik. Az “A” és a “C”
méretek (109/b. és 109/c. részabrak) novekednek a hordozo hémérsékletének fiiggvényében.
E két részabran a pontsorozatra illesztett egyenes meredeksége pozitiv, igy a +1 numerikus
értéket rendeltem e fliggvényekhez némileg Onkényesen. A feliileti slirliség a ndvesztési
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hémérséklet fiiggvényében csokken (109/a. részabra). Mas szavakkal e fliggvény
meredeksége negativ, igy ehhez az -1 értéket rendeljiik, ismét némileg tetsz6legesen. A fuzzy
modell bemeneti valtozoi a kovetkezok: 110/a. abran a nanostrukturak feliileti stirtiségének
tizes alapu logaritmusa, a 110/b. abran a nanostruktira alapkorének az atmérdje (Size *A’)
mig a 110/c. abran a hordozo sikjanak és nanostruktiura maximum pontjanak a tavolsaga (Size
’C’). Mindharom részabranal a 110. dbrén a ivl, iv2, iv3 a megfeleld fuzzy halmazok neve.
Az ,,iv” az ,,input variable” roviditése, az 1, 2, 3 a bemeneti halmaz szama.
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110. abra. A nano-struktura hordozo homérsékletének a kiszamitasara hasznalt fuzzy bemeneti
valtozok. Az (a.) abran a nanostruktirak feliileti siirliségének tizes alapu logaritmusa, a (b.) abran a
nanostruktura alapkorének az atmérdje (Size *A’) mig a (c.) abran a hordozo sikjanak és nanostruktura
maximum pontjanak a tavolsaga (Size *C’).

E fuzzy modell bemenete és kimenete kozott a fuzzy szabalyok teremtenek
kapcsolatot. Az alkalmazott modellben a bemeneti és a kimeneti valtozok fuzzy halmazait
Osszerendeld szabalyokat a kovetkezd képlettel generaltam:

k =axxsq + b *Xgizen + C * Xgizec- (88)

Az xsd valtozo értéke -1, mert a pontsorozatra illesztett egyenes meredeksége negativ. Az
XsizeA, Xsizec valtozok értéke +1, mert a baziskor atmérdje (“A” méret) €és a nanostruktira
magassaga (“C” méret) névekedd tendenciat mutat. Az a, b, ¢ valtozok értéke 1, 2, 3 lehet,
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ami nem mas, mint az adott bemeneti halmaz szama. Mindegyik a, b, c értékhez
hozzarendelhetjiik az 1, 2, 3 értékeket. A (87) képletben mindegyik szabalyban az Xsd, Xsizea,
Xsizec valtozokat sulyoztam az a, b, ¢ értékekkel. Ha ezeket az értékeket behelyettesitjiik a (87)
képletbe, akkor a kimeneti valtoz6 fuzzy halmazanak a ,k.” sorszamat kapjuk meg. A
szabalyokban a bemeneti valtozok ,,fuzzy vagy” kapcsolatban vannak. A fuzzy halmazok
elnevezésénél az ,,0” jelolés a kimeneti valtozohoz tartozd fuzzy halmazt jeloli, a szdm az
adott kimeneti halmaz szama (,,k”). A legels6 halmaz nevében ,,m1”, a minusz egyes szamu
kimeneti halmazt jeloli. A K lehetséges értékei 1, 2, 3, 4, 5. A kimeneti fuzzy halmazok a 111.
abran lathatok. A vizszintes tengelyen a novesztési hdmérséklet értéktartomanya lathato (160-
260 °C kozott), a figgdleges tengelyen a fuzzy tagsagi figgvények értékei vannak feltontetve.
A fuzzy modell a bemeneti értékek, ill. a bemenetet és a kimeneti halmazokat szerendeld
szabalybazis alapjan és e kimeneti fuzzy halmazok alapjan megallapitja ndvesztési
hémérsékletet.

0.8 - oml ol ol 02 03 —o0d 05—/

Tagsagi érték

e
2

A A )

160 170 180 190 200 210 220 230 240 250 260
Nivesztési hémérséklet[°C]

111. abra. A kimeneti fuzzy halmaz a novesztési hdmérséklet meghatarozasara. A fuzzy halmazok
elnevezésénél az ,,0” jel6lés a kimeneti valtozohoz tartoz6 fuzzy halmazt jeldli, a szam az adott
kimeneti halmaz szdma (,,k”). Balrol a legels6 halmaz nevében om1, hogy a minusz egyes szamu
kimeneti halmazt jeloli.

A novesztési homérséklet kozelitési hibajat linearis interpolacidval hataroztuk meg.
Az interpolalasi pontokat a II. tadblazatban lathato tanitdadatok alapjan generaltam.

Megvizsgaltam a fuzzy alapu nanostruktira tervezési modell miikddését. Az ellen6rz6 adatsor
a[188] és a[191] cikkekbdl szarmazik, ahol a megfeleld bemeneti adatokat atlagoltam. Ez az
ellenorzd adatsor a kovetkezd: a hordozo hdmérséklet 230 °C, Ga fluxus 0,76 ML/sec, As
hattérnyomas 1,05 * 10 Torr, hékezelési ideje 10 perc és hdkezelés hdmérséklete 350 °C-t.
A modell kimenete: a hordozé hémérséklet 215,97 °C, Ga fluxus 0,703 ML/sec, As
hattérnyomas 1,01 * 10 Torr, hékezelési ideje 10 perc és hdkezelés hdmérséklete 350 °C-t.
A kimenet eltérése az ellenorzé adatoktol a hordozd homérsékleténél 6,09%, a Ga fluxusnal
7,72% ¢és a As hattérnyomasé 3,65%, a hokezelés homérséklete €s homérséklete esetén a
eltérés 0%. A kozelitési hibdknak két oka van: (1) kevés adat all rendelkezésre a
szakirodalomban interpolacidhoz, (2) a fuzzy modellben az alapértelmezett beallitasokat
alkalmaztam.
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7 GaAs napelemek kontaktusai

7.1 A kontaktusok elektromos tulajdonsagai

Energiaszintek

A 111-V alapu vegyiilet-félvezetoknek szamos kontaktus rendszere van [194] [195].
Ezeknek a kontakus-rendszereknek mindsége fontos szerepet jatszik a kiilonféle integralt
aramkorok és a félvezetd eszkozok mikodésében. Ezeket a rendszereket két alaptipusra
bonthatjuk fel: Schottky és Ohmos kontaktusok.

A Schottky-hatas targyalasanal a fémek kilépési munkajanak meghatarozasabol indulok ki
[194] [195]. A kilépési munka a vakuum szint és a Fermi-szint energiajanak kiilonbsége. Ez
az a legkevesebb mozgasi energia, ami ahhoz sziikséges, hogy az elektron kiszabaduljon a
fém feliiletérdl a szabad térbe, T = 0 Kelvin homérsékleten. Az elektron kilépésének
valosziniisége az elektron feliiletre merdleges sebességkomponensétdl fligg, azaz

T )

ahol az mo a szabadelektron tomege, a Vi az elektron mozgasi energiajanak feliiletre merdleges
sebességkomponense, a g az elektron toltése @m az elektron kilépési munkdja. Amennyiben
kiils6 elektromos teret kapcsolunk a fém feliiletére, akkor az un. Schottky (masnéven ,,image-
lowering”) hatas 1¢ép fel. Ekkor a fémbdl kiszokni kivano elektronra kétféle erd hat. Az egyik
ilyen erd az in. hasonmas erd, ami Coulomb er6ébdl szarmazik. Ez egy vonzd tipusu erd, ami
,visszahlizza” az elektront a fémbe [194] [195]. Ebbdl az er6bdl a potencial energiat a
kovetkezd mdédon szamithatjuk:

2 2

Vi) = [l ——dx = ——— (90)

16+TT*gg*x2 16+TT*gg*x’
ahol a q az elektron toltése, e a vakuum permittivitasa, az X a helykoordinata.

A masik er6 a Lorentz erd, ami a kiilsé elektromos térbdl szarmazik, amit a kovetkezo
képlettel szamithatunk [194] [195]:

Va(x) = —=q * E * x, (91)

ahol a q az elektron t6ltése, E az elektromos térerdsség €s az X a helykoordinata. A teljes
potencialis energia (90) és a (91) egyenletek Osszege:

V() = V() + V() = ——— —q«E*x. (92)

16*TT*E*X

A (91) egyenletben megadott potencialis energia az Xm pontban maximalis, amit a kdvetkezd
modon szdmolhatunk ki:

_ q
Xm = «’ 16xmxgg+E (93)
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ahol a q az elektron toltése, & a vakuum permittivitasa, az Xm a maximalis potencial
helykoordinataja, az E az elektromos térerdsség [194] [195]. A hasonmas erd €s az elektromos
tér hatasa csokkenti a kilépési munkat azaz

q*E

q* P =q* Py —q* APy = g+ Py — g (94)

16+T*gq

Elektronok nemcsak elektromos tér hatasdra, hanem melegités hatasara is kiléphetnek
(termoemisszid) [194] [195]. Amennyiben a fémet katddnak tekintjiik €s az Osszes, a
fémfeliiletrdl emittalt elektront a vakuumdioda anddja Osszegyijti, akkor a katdéd a
vakuumemissziés mddban van. Az emittalt dramslriiséget szaturdcids aramstirliségnek
nevezziik. Ezt az aramstriiséget, amely kapcsolatban van a katod homérsékletével €s a fém
kilépési munkajaval, a Richardson egyenlettel hatdrozhatjuk meg:

_q*Pm
Js = Ay * T2 « e( kB*T), (95)
*TC* (g * * 2
ahol az 4, = ‘“”’h# a Richardson allando, mely értéke 120 A/(cm?*K?) elektronokra,

vakuumban [194] [195]. Ha kiils6 teret kapcsolunk a fém feliiletére, akkor a termoelektromos
hatasban figyelemebe kell venni a hasonmas (image-lowering) hatast is. Ebben az esetben a
szaturacios aramslirliség egyenlete a kovetkez0 lesz:

4.39*\/3)

Js =Js * e( T (96)

A Schottky-Mott modell szerint, a potencialgat magassaga (®sn) idedlis fém/n-tipusu
félvezetd Schottky kontaktus esetén egyenld a kilépési munka (®m) és a félvezetdben elektron
affinitas (ys) kiilonbségével [194] [195]:

Gpp = Py — Xs- 97)

Ehhez hasonléan a potencialgat magassaga (®sp) idedlis fém/p-tipust félvezeté Schottky
kontaktus esetén

E E
Pp, = 79 - (q)m - Xs) = ?g — ®py, (98)

ahol Eg a tiltott sav szélessége, q az elektron toltése [194] [195]. A kontaktpotencial
(masnéven diffuzios potencial) a kovetkezé formulaval szamithato:

Vp = @y — @5 = P, =V, (99)

ahol Vb a kontaktpotencial, Vn=(Ec-Ef)/q a Fermi (masnéven kémiai) potencial (Ec a vezetési
sav energiaja, Er a Fermi energia, q az elektron t6ltése).

A potencialt, az elektromos teret, a kiiiritett réteg vastagsagat és az atmenet kapacitasat a
Poisson egyenlet megoldasaval hatarozhatjuk meg:
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a?v(x) _ p
dx? Eo*Es

(100)

ahol V(x) a potencialfiiggvény, az x a helykoordinata, ¢o a vakuum permittivitasa, a &s a
félvezetd dielektromos allandodja [194] [195]. A p toltésstiriség, a 0 < x < W tartomanyon a

p = q*[Np —n(x)], (101)
ahol a q az elektron toltése, Npo az adalékatomok stiriisége [194], az n(x) az elektronok
stirlisége a tértoltés tartomanyban. A n(x) = 0 az X = 0 pontban és n(x) = no*exp(-q*Vo/ks*T),
az x = W pontban, ahol a W a kiiiritett réteg szélessége.

A Poisson egyenlet megoldasaként az elektromos térerdsség a kovetkezo:

E(x) = (‘“VD) « (x — W). (102)

N

A potencial a kovetkezo:

Vix) = — (m) * (x?z —W x) — dpg,. (103)

Ep*&g

A potencidl értékei az X = 0 pontban és X = W pontban a kovetkezdk lesznek:

V(O) = _q)BTl’ (104)
* * 2
V(W) = (qZN;f ) — Dy, (105)

A kitiritett réteg szélessége:

W = /2* EO*ES*(VD_Va)' (106)
q*Np

ahol a Va az atmenet nyitoiranyu el6feszitése. Az atmenet kapacitasa a kovetkezo egyenlettel
kaphat6 meg:

Cq = / ST (107)
A Schottky kontaktusok aszimmetrikus I-V karakterisztikat mutatnak [194] [195]. Nyito
iranyt fesziiltség esetén, a félvezetd oldaldn a potencial gat Vo - Va értékre csokken. Ekkor a
félvezetd irdnyabol a fém felé jelentés mértékben megnd az aram, mig az ellenkezd iranyban
nem valtozik a vezetés. Zard irany fesziiltség esetén, a félvezetd oldalan a potencial gat Vp
+ Va értékre ndvekszik. Ekkor a félvezetd iranyabol a fém felé az aram elhanyagolhat6an kicsi
lesz a fém/(vegylilet)félvezetd iranyhoz képest. Ennek az dramnak a nagysagat tobbféle

modellel is leirhatjuk [195]. A teljes aramstriiséget nyitoiranyu feltételek esetén, a kovetkezd
egyenlettel szamithatjuk:
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J = Jom +Jms =Jo * (eZ;Vle - 1), (108)

ahol
_a*®pp

Jo=AgxT?xe ks'T, (109)

Az ohmos kontaktusnak a Schottky kontaktussal szemben linearis I-V karakterisztikdja van
[196]. A gyakorlatban azt a kontaktust tekintjiik ohmosnak, amelynél a fém/félvezetd
atmeneten a fesziiltségesése Kisebb, mint a tombi félvezetOben. Az ohmos kontaktus az Rc
kontaktusellenallassal jellemezhetd, azaz

e (@

ahol J az aramstiriség és a V a fesziiltségesés. A fém/kdzepesen adalékolt n-tipusu félvezetd
esetén a kontaktusellenallas értékét rendszerint a termikus emisszid hatarozza meg dominans
mértékben [195], azaz

, (110)

V=0

a*®pn

% e kT | (111)

kp

R. =
¢ q*A*T

Ha kicsi kontaktus ellenallas a cél, akkor minél kisebb potencialgat magassag sziikséges a
fém/félvezetd atmeneten. Amennyiben az félvezeté er6sen adalékolt, abban az esetben a
téremisszio (azaz az alaglthatds) domindl. Ebben az esetben a kontaktusellenallas értékét az

2xdpn « [Eo*Es*mo
R, ~ e( " )<J Np ) (112)

képlettel lehet kiszamitani [195].

Ohmos kontaktust tobbféle modon lehet késziteni [195]. Egyik megoldas, hogy olyan fémet
valasztunk, amelynek a kilépési munkdja kisebb, mint az n-tipusu félvezetdonek, igy a
potencialgat a fém és a félvezetd kozott eléggé Kicsi ahhoz, hogy a termikus emisszidé miatt
az elektronok at tudnak alagutazni az atmeneten. Masik megoldas, hogy vékony, erdsen
adalékolt epitaxias réteget készitiink ugyanabbol az anyagbol, mint a hordoz6. Ennek az a
célja, hogy egy n++/n vagy p++/p magas/alacsony adalékoltsagi atmenet j6jjon létre a
felvezetd feliiletén. Ez lecsokkenti a potencialgat szélességét a fém-félvezetd kontaktuson, igy
az aram kvantummechanikai alaguteffektus tjan at tud jutni a vékony potencialgaton kis
kontktusellenallassal. Harmadik megoldas az, hogy kis tilossavu anyagbol készitiink
fokozatos, azaz InAs/n-GaAs vagy n+Ge/n-GaAs heteroatmenetet MBE technikaval [195].
Negyedik megoldas az, hogy nem 6tvozott, rovid periodust szuperracsot hasznalunk. Ez a
szuperracs GaN-bdl és keskenysavu InN-bdl all, ami szendvicsszerlien be van ékelve a GaN
csatorna ¢s az InN fedéréteg kozé azért, hogy GaN-en ohmos kontaktus alakuljon ki [195].
Otodik megoldas az, hogy a rekombinacids centrumok szamat megnéoveljiik a feliileten. [195].
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I-V karakterisztika

A Schottky kontaktusok kilépési munkajat tobbféle modon is meg lehet mérni. Itt
haromféle modszert emlitiink meg [194]: (1) foto valasz mérésével, (2) I-V mérésével, (3) C-
V mérésével.

A foto valasz mérése az egyik legrégibb mddszer a kilépési munka megmérésére, az
elektronok fénnyel valo gerjesztésével a Fermi-Szintrdl a vezetési savba [185-186]. A modszer
lényege, hogy a Schottky diddat monokromatikus fénnyel megvilagitjuk. Legyen Es=h *va
foton energiaja. Ha ez az Er > ¢ * ®m akkor a didda foto arama hirtelen megvaltozik.
Amennyiben Ef > Eg akkor a foto aram nagyon gyorsan valtozik a savtol-savig valo
gerjesztésnél. Ha az elnyelt fotononként keletkez6 Ip fotoaram 3*k*T-vel nagyobb g * &m—
nél, de kisebb a tiltottsav szélességénél, akkor a fotoemisszid a kovetkezo lesz:

L, < (hxv —q * ®p)>. (113)

A kilépési munka is tobbféle modon meghatarozhatd az egyeniranyité Schottky dioda I-V
karakterisztikajabol. A legegyszeribb modszer a didoda aramstlriiségének a megmérése
nyitoiranyl fesziiltség hatasara, fix hdmérsékleten. Ha az n idealitasi tényez6 kozel egy, akkor
az aramslriaség (Jor) termoemisszidbol szarmazik €s a potencidlgdt magassaga nulla
eléfeszités esetén:

kp*T

Dy = * In(Jor * Ag * TZ)_l- (114)

Egy alternativ moddszer a kilépési munka kisérleti meghatarozasdra a Jo mérése a T
hémérséklet fliiggvényében, fix nyitofesziiltségnél [194]. Ha a termikus emisszi6 a dominans,
akkor a Jo = Jor a kdvetkez6 modon hatarozhaté meg:

_ Q*¢m1)

Jor = Ao * T? * e( gt/ (115)

ahol az n az idealitasi tényez6, ami megmutatja, hogy az adott karakterisztika mennyire
kozeliti meg az idedlis didda karakterisztikajat. Idealis esetben az n értéke egységnyi. Ez a
tényezo a kovetkez6 modon szamolhato:

A hasonmas erd és az interfészréteg miatt a f = 6:% < 0, igy az n értéke nagyobb egynél.

Kozepes adalékolés esetén a termikus emisszid a dominans igy az n értéke 1,010 és 1,025
kozott van n-tipustt GaAs-re [197].

A harmadik lehet6ség a Schottky dioda C-V karakterisztikajanak a mérése [194] [195]. Az
idealis Schottky dioda kapacitasa a kdvetkez6 modon hatarozhaté meg:

2= (i) = G =W, (117)

q*esxN

ahol Vi= &m1 — ¢ — (ke*T)/q.
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Az ohmos kontaktusok rc fajlagos kontaktusellenallasat is tobbféle modon lehet
megmérni. Itt négyféle modszert emlitiink meg [194]: (1) Cox-Strack modszer, (2) négypont
modszer, (3) Schockley extrapolaciés modszer, (4) taviréegyenlet mdodszer. Homogén A
kontaktus feliileten, egyenletes aramsiiriség esetén az Rc kontaktusellenallas értéke a
kovetkezo:

R, = % (118)

Az R mért ellendllas megkozelitleg egyenld a Re ellenéllassal a legtobb geometria esetén, ha
re > 0.01 Q*cm?. Az rc kisebb értékeire a félvezetd Rp szétterjedd ellenallasara és a Ro
csatlakoz6 huzalok és a félvezeté hordozojanak soros ellenallasara kell figyelembe venni.
Ennek kovetkeztében az R mért ellenallas:

R=R.+R,+R,, (119)

crer

A Cox-Strack modszernél [194] [198] feltételezziik, hogy adott egy a sugart, kor alaka
kontaktus p fajlagos ellenallasi n-tipust filmréteg t vastagsaggal. A réteg szétterjedd
ellenéllasa a kdvetkezd modon szamithato:

R, = g* F, (120)
ahol az F az a/t arany fliggvénye, ami a kisérleti eredmények alapjan megkdzelitéleg

F (%) ~ %* arctan (%) (121)

Szamos esetben sziikség lehet az F értékének pontosabb meghatarozasara is [199]. Ha ez az
érték ismert akkor a fajlagos kontaktusellenallas a kovetkezd lesz:

rc=7r*a2*(R—§*F(%)—Ro). (122)

A négypont modszer [200] az rc mérésére csak a szelet egyik oldalara sziikséges fémezés. A
réteg vastagsaga t, ami egy epitaxialis réteg is lehet szigeteld hordozon vagy egyenletesen
adalékolt tombi anyag. Ebben az esetben a fajlagos kontaktusellenéllas a kovetkezd lesz:

r=meas(2-2-F (), (123)

ahol a V1 az 1-es és a V2 a 2-es pont potencialja [200]. Mas szerzék szerint a potencial
celoszlas a feliileten inkabb logaritmikus, mint linearis [201]. Ebben az esetben a fajlagos
kontaktusellenallas a kovetkezo lesz:

3xs 1

1 —
em e (e i () )

ahol s a mérési pontok kozotti tavolsag.
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A Shokley technika lényege [202] [203], hogy a V(X) fesziiltségesést mérjik a
félvezeto réteg feliillete mentén koplandr ohmos kontaktusokkal és extrapolalt Vo fesziiltséget
hasznalunk a kontaktuson keresztiil, igy megtalaljuk az rc ellenallast. Az epitaxialis réteg Rs
sheet ellenallasa miatt az kontaktus ellenallas szintén nem nulla és az aram nem egyenletesen
oszlik el és az aram 0Osszezsufolodik minden kontaktus alatt. Az rc kontaktusellenallast a
linedris fesziiltségesés extrapolalasaval talalhaté meg két kontaktus kozott, vagyis

T, = Ry, * L%, (125)
ahol az Lt az un. transzferhossz, melynek értéke Lt = -x / In(V(x)/Vo).

A tavvezeték technika [204] [205] 1ényege az, hogy a planaris kontaktust egy rezisztiv
tavvezetéknek  tekintjiikk, egyenletes Rs sheet ellenallassal ¢és specifikus rc
kontaktusellenallassal. A tavirdegyenlet alapjan az Re teljes ellenallas a kovetkezé modon
szamolhat6:

Tc

1 1
Re = T€52 4 coth <d * (R—)> (126)

1

ahol a W a tavvezeték szélessége, d a tavvezeték hossza. Mivel altalaban a d * (%)2 > 2igy
c

az rc kontaktusellenallas a kovetkez6 modon szamolhato:

R 2+W?2
Ry

r, = (127)

Az |-V karakterisztika az in. Gummel grafikonon (Gummel plot) is abrazolhato6 [206].
Ezen a grafikonon egyszerre abrazoljuk a npn bipolaris tranzisztor bazis és a kollektor aramat
a bazis-emitter fesziiltség fliggvényében. A bazis és a kollektor aramok 1éptéke logaritmikus.
Ebbdl a grafikonbol az npn bipolaris tranzisztornak sok paramétere meghatarozhato, pl. az
egyenaramu erdsités, vagy az idealitasi faktor [207]. Utobbi jelenléte térfogati vagy feliileti
rekombinacios centrum jelenlétére utal, ami kiilonféle problémakat pl. Fermi-szint felhajlast
okozhat.

Egy tovabbi lehet6ség a fém/félvezetd atmenet vizsgalatara a kapacitas-tranziens
spektroszkopia (capacitance transient spectroscopy) [208]. Ezzel a mddszerrel a toltésstirliség
idobeli valtozasat kovethetjiik nyomon a didda kiiiritett rétegében. Ennek a rétegnek a
vastagsaga fiiggetlen a toltésstirliségtol. A kotott toltéshordozok termikus emisszidja miatt a
tértoltés tartomanyban kapacitasvaltozast okoz, ezaltal informéciot kapunk a
csapdaallapotokrol, ugymint a csapda aktivacidos energidjarol, a csapdaallapotok
keresztmetszetérdl, ill. a csapdakoncentraciordl is. A termikus emisszio soran a kitiritett réteg

kapacitasa a kovetkezd egyenlet szerint valtozik:

C(t) = C, * (1 -, e(‘é)), (128)

ahol a nto a betoltott csapdak siriisége t = 0 sec idOpillanatban, Cr a didda kapacitasa, ha az
Osszes csapda tires Vr fesziiltségnél, ze az emisszid idéallandodja (ze = 1 / en, ahol az en az
emisszios arany).
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A mélyszint tranziens spektroszkopia (Deep-level transient spectroscopy, DLTS) egy jol
hasznalhato ¢€s széleskorben alkalmazott mérési modszer a félvezetdkben 1€vo elektromosan
aktiv csapdak kimutatasara [209] [210]. A DLTS egy korrelacios technika, ahol a kapacitas
tranzienst megszorozzuk egy korrelacios fliiggvénnyel (a referenciajellel) és kiintegraljuk.
Legyen pl. a korrelacios fiiggvény a kovetkezo:

Fcorr(t) = 6(t - tl) - 6(t - tz), (129)

ahol a J(#-ti) az un. Kroneckel delta, a t1 valamint a t2 két kiilonb6z6 idépont. A
végeredményként kapott jel a kovetkezo lesz:

S(t) = 2 [ C(t) * Foopr(£) dit. (130)

Legyen T = t2- t1 a korrelacioés fliggvény periddusideje. Ha a (130) integralt kiértékeljiik, a
DLTS kimeneti jel a kdvetkezo6 lesz:

St) = C(tz) — C(ty). (131)

A két kiilonb6z6 idépont egy aranyablakot (rate window) definial. Az aranyablak informaciot
hordoz az emisszios aranyrol, amit referencia értékként vesziink figyelembe. Az emisszids
arany homérsékletfliggd. Ha ez az emisszios arany megfelel a csapdacsiucs maximumanak,
akkor ott a DLTS jelben egy csucsot latunk, mert ott egy csapdaallapot van. Ha a (127)
egyenletet behelyettesitjiik a (131) egyenletbe, akkor a kovetkez6 kimeneti jelet kapjuk:

S(t) = C, %~ % (e(_%e) - e(_i_«le)). (132)

2xNp

Ha kiszamoljuk ennek a fiiggvénynek a maximumat, akkor az ardnyablak a kovetkezd lesz:

t1—t;

te = In(Z)

(133)

A DLTS mérések segitségével tobb dolgot is megmérhetiink, pl. a defektusok aktivacios
energiajat, a csapdakeresztmetszetet, valamint a csapdakoncentraciot is.

7.2 -V anyagrendszer kontaktusfémezéseinek geometriai
tulajdonsagainak vizsgalata (6. tézis)

A napelemek fontos részei a kontaktusok. A hokezelés hatasara keletkezett fémes
morfologia eléggé struktaralt. Ezért a feliillet mintazatit a fraktalelmélet segitségével
elemeztem [211] [212]. A fraktalok végteleniil sszetett — statisztikus értelemben ,,6nhasonl6”
— matematikai alakzatok, melyek szamtalan kiilonféle forméjaban legaldbb egy matematikai
eszkozokkel leirhatd ismétlodés tapasztalhato [213] [214] [215].

Fraktalelmélet eredményeit hasznositdo elemzések [216] [211] a kontaktusok
felszinér6l, a hdkezelés soran készitett in situ SEM fényképfelvételeken alapulnak. Ezeket L.
Dobos et. al [216] készitették egy atalakitott SEM berendezésben. Ebben a berendezésben a
szerzOk megoldottak a gyors, max. 700 °C-os hdmérsékletii hokezelést. A SEM fényképeket
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digitalizalva szamitogépes bittérkép formatumia (BMP) képeket hoztak létre, amelyet egy
szoftverrel értékeltek ki [217].

Egy adott, nem folytonos vékonyréteg feliiletét akkor tekintjiik fraktdlmintdzatinak,
ha a rola késziilt, fekete-fehér kép dimenzidja 1 és 2 kozott van. Min€l szabalyosabb és
teljesebb a sik kitoltottsége, az alakzat fraktaldimenzidja annal kozelebb kertil a 2-hoz.

A matematikai értelemben vett fraktalok (pl. a kétszinli képek) fraktal-dimenzidjanak
mérésére az egyik legelterjedtebb modszere az igynevezett dobozszamlalasi (box counting)
eljaras, melynek kidolgozo6i B. Mandelbrot [218] és Hausdorff [219] voltak.

Kutatasaink soran, az InP feliiletére Au, Pd és Au/Pd vékonyréteget vittiink fel [211]. A
vizsgalt anyagrendszerek adatai az V. tablazatban vannak.

Vékonyréteg és hordozo | Au/InP(111) Pd/InP(100) Au/Pd InP(100)
tipusa ill. orientdcidja
Vékonyréteg vastagsdga | 60 50 85/50
[nm]
4. tablazat. A vizsgalt anyagrendszerek adatai.

A célom az volt, hogy részletesen megvizsgalom azt, hogy az Au, Pd és az Au/Pd

crer

mutat-e.

A kutatas soran az eredeti felvételeket megvagtam. Ezt kovetdéen az Imagel
programmal a megvagott felvételeket binaris formara konvertaltam, a Hausdorff mérték
szerint. Megszamoltam, hogy hany darab n atmérdjii box sziikséges ahhoz, hogy a fehér
pixeleket lefedjiik. Majd megismételtem meg ezt az eljarast tigy, hogy n/2 atmérdjii boxokat
alkalmazok, addig, amig elérjiik az egy pixeles atmér6t. Amennyiben ezeket a box
darabszamok logaritmusat feltiintetem egy diagramon a Iépésszam fiiggvényében és egy
egyenest illesztiink ra, akkor megkapom a fraktaldimenziot [211].

A fraktdlmatematika modszer mellett ugyanezeket a feliileteket a betoltési tényezd
(filling factor) és a strukturalis entropia modszerével is megvizsgaltam. A struktaralis entropia
[220] [221] [222] [223] a racsokon értelmezett valosziniiségi eloszlasok lokalizacid tipusat
adja meg, azaz megmondja, hogy az eloszlas csomosoddsai milyen fliggvény szerint
csengenek le.

Legyen n darab racspontunk, melyek koziil valojaban csak m darab van betdltve, ahol
a betoltottség azonos pi = 1/m, a tobbin pedig pi = 0. A strukturalis entropia a rendszer

crer

cseng le. Ennek a lecsengésnek az alakjat jellemzi a struktaralis entropia, ami a

Ssr =S—1Ind =Y, p;Inp; — In——

27
i=1 Pi

(134)

képlettel definialhato. Két értéket felvevo 1épcsés eloszlasok esetén (pl. bittérképek) ez a
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mennyiség nulla lesz, mivel ilyenkor a Shannon-entrdpia pontosan az In d-vel lesz egyenld.
Emiatt ezeket a szamitasokat sziirkearnyalatos képeken végeztiik.

Vezessiik be az egy racspont atlagos betdltottségét jellemzo

q=-=—— (135)

d 1
n nXYlL, p;?

crer

abrazoljuk akkor azt latjuk, hogy minden lecsengé fliggvény (pl. az e Gauss-fliggvény, az
r~% hatvanyfiiggvények, ...) egy-egy jol meghatarozhatd gorbét rajzol ki a q — Sg, sikon
(112. abra). Ha megvizsgaljuk, hogy az eloszlasunk pontja melyik ilyen gorbére illeszkedik,
akkor meghatarozhatjuk a lecsengés tipusat [220] [224]. A mddszer elmélete részletesebben
a [221] cikkben talalhatd meg. Az 111. abran az arnyékos teriilet azt a tartomanyt
reprezentalja, ami kielégitia 0< g <la 0 < Ssr < -log(q) feltételeket. A struktaralis entropia
¢és a lokalizacios faktor nemcsak SEM (112. abra), hanem AFM-mel letapogatott feliiletek
elemzésére is hasznalhatok [225] [226].

0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
q
112. abra. A strukturalis entropia diagram megengedett tartomanya.

A 113. abran kiilonféle InP(111) hordozora felparologtatott vékonyrétegek (arany, palladium,
arany-palladium) feliileti mintazata l4thato.

W b Mg i O
d » e . L ‘,’C'
113. dbra. Az (a) arany réteg InP(111) hordozoén (460 °C homérsékleten), a (b) palladium réteg
InP(100) hordozén (510 °C hémérsékleten), a (c¢) arany-palladium réteg InP(100) hordozon (460 °C
hémérsékleten).

A 114. 4bran lathatéan az Au/InP anyagrendszer a fraktaldimenzidja 1.82 és 1.74 kozott
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valtozik, tehat a hdmérséklet fiiggvényében csokken.
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114. abra. A D fraktaldimenzi6 (bal oldali kép) és az o lokalizacios faktor (jobb oldali kép) 60 nm-es
Au vékonyrétegen, a homérséklet fliggvényében.

A 115. abréan a Pd/InP anyagrendszer feliileti mintazatat vehetjiik szemiigyre. Ennek az
anyagrendszernek a fraktadldimenzidja 1.75 és 1.8 kozott valtozik: azaz a hdmérséklet
figgvényében no.
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115. abra. A D fraktaldimenzi6 (bal oldali kép) és az o lokalizacios faktor (jobb oldali kép) 50 nm-es
Pd vékonyrétegen, a hémérséklet fiiggvényében.

Ahogy a 116. abra is igazolja, az itt a fraktaldimenzié 1.7 és 1.8 kozott valtozik, vagyis a
hémérséklet fliggvényében csokken.
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116. abra. A D fraktaldimenzio (bal oldali kép) és az o lokalizacids faktor (jobb oldali kép) 85 nm Au,
50 nm Pd vékonyrétegen, a hdmérséklet fliggvényében.
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8 Osszefoglalds, kitekintés

Napjainkban, a vegyiilet-félvezet6 (pl. GaAs, InP) hordozon, dnszervezddés utjan
kialakulé nanostrukturdkat az alap és az alkalmazott tudomédnyokban egyarant intenziven
vizsgéljak. A kiilonféle epitaxias eljardsok segitségével ndvesztett alacsony-dimenzids
nanostruktarak forradalmasitottdk a mindennapokban is hasznalt elektronikus eszkozeink
hatékonysagat (napelem, kék szintit LED), valamint a jové szamitastechnikajara is hasonlo
hataasal lesz (pl. kvantumszamitogépek). Ezek a nanostruktarak (kvantum pontok, kvantum
gytrtk, kvantumvolgyek, inverz kvantum pontok stb.) elsésorban (molecular-beam-epitaxy,
MBE) segitségével hozhatok létre, 111-V-6s vegyiilet-félvezetd (pl. GaAs, InP) hordozon.

Az itt bemutatott GaAs-alapu nanostrukturak eldallitasanak feltétele a félvezetd-
kristalyrétegek és nanoszerkezetek kontrollalt novesztése. Ezek a néhany atomsor vastagsagu
rétegek (ill. mas nano objektumok) elsésorban MBE technolégiaval, csepp-epitaxias moédon
noveszthetok [4] [5] [112] [123] [159]. A technoldgia 1ényege, hogy az elsé 1épésben a
hordozo (pl. GaAs) feliiletére egy a I11. fécsoportbol szarmazo fém cseppet (pl. Ga) valasztunk
le. A masodik lépésben a minta hdmérsékletének és a hattérben 1évd V. fécsoportbol szarmazo
maradékgaz (pl. As) nyomasanak a fliggvényében kiilonféle nanostrukturak alakulnak ki ugy,
hogy a gallium cseppek teljes mértékben kikristalyosodnak.

E nanostruktarak tényleges alkalmazasara szamos kivalo példa hozhato fel. Egyik jo
példa a I11-V alapu félvezetd eszkozok, pl. a GaN alapt kék szinlti LED-ek, amiért Isamu
Akasaki, Hiroshi Amano and Shuji Nakamura és tarsai 2014-ben Nobel dijat kaptak [227].
Ezeknek az eszkozoknek az aktiv tartomanyaban egy vagy tobb InGaN kvantum volgy
talalhat6, melyek szendvicsszerti modon, vastagabb GaN rétegek k6z¢é vannak beékelve. Az
InGaN volgyben InN-GaN tartomanyok valtoztatasaval a kibocsatott fény hullamhossza az
ultraibolyatdl az ibolyaig valtozik. Masik megoldas a kvantum volgyek helyett kvantum
pontok alkalmazasa. A LED-ek nagy fényerejét, a fazis szétvalasztas altal eldidézett InGaN
kvantum pontok idézik eld [228].

Egy tovabbi példa a dolgozatban targyalt nagy hatasfoka napelemek. A napelemek
feljesztésében két kiilonbozd iranyvonal van. Az egyik, az olcsod vékonyréteg (n =5 - 10%
hatasfokkal) vagy kristalyos szilicium alapu (n < 30 % hatasfokkal) napelemek, otthoni, foldi
felhasznalasra. Ide tartozik pl. a tandem, az amorf szilicium napelem. A masik kutatasi irany
a nagy hatasfoka napelemek fejlesztése, tobbek kozott tirbéli felhasznalasra. Ide tartozik a
GaAs heterostruktira alapu (n = 30%), a kvantum volgyeket (n > 40%), ill. a kvantum
pontokat (n > 60%) tartalmazo6 napelemek [12] [14] [154].

Az 5. fejezetben a nanolyukak feltoltodésével kapcsolatos kutatasi eredményeimrol
szamolok be. A feltdltddés modellezését a folyékony Ga és In viszkozitdsanak a
figyelembevételével végeztem. ElGszor bevezettem a viszkozitas egy lehetséges
mikroszkopikus értelmezését (5.2-es fejezet), ezt kdvetden megalkottam egy szimulacios
algoritmust (5.3-as fejezet), amely a feltoltddését szimulalja. A szimulacios eredményekrél az
5.4-es fejezetben irtam.

A kvantum pontok legmegbizhatobban a nanolyukak feltoltodésével allithatok eld. A

6. fejezetben az Onszervezddés utjan kialakuld nanoszerkezetek klaszterezésével,

osztalyozasaval és tervezésével foglalkozom. Ezen nanoszerkezetek alakja, mérete, eloszlasa

jelentésen befolyasolja a veliik készilt eszk6zok a tulajdonsagait, miikodését. Emiatt a
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novesztés soran fontos tudni, hogy adott technoldgiai paraméterek esetén hogyan és milyen
tulajdonsagu nanostrukturak alakulhatnak ki. Itt egyrészt ezen nanostrukturak osztalyozasi
lehetéségeit vizsgaltuk meg, az adott nanoszerkezet formatényezoje alapjan. E formatényezo
meghatarozasara tobb modszert is megvizsgalok, pl. a Kohonen-féle onszervez6do
halozatokat ill. a fuzzy kdvetkeztetd rendszerek alkalmazasat.

Az els6 elképzelés alapjan a 6.2-es fejezetben megvizsgaltam, hogyan hatarozhatd
meg ez a formatényez6 a Kohonen-féle onszervez6do leképezéssel (SOM — Self-Organizing
Mapping). Az elért eredmények alapjan lathatd, hogy ez a modszer jelenleg a kvantum-
pontokra jol miikddik, de a tovabbi nanostrukturak osztalyozasara még fejleszteniink kell a
rendszert. A jelen allapotban a nanolyukak elkiilonitheték a kvantum pontoktol és a kvantum
gytiriiktdl, ugyanakkor a kvantum pontok és a kvantum gytiriik egymastol valo elkiilonitése a
bonyolult technlogiai fiiggés okan nehézkes.

Az osztalyozas megolasara a masodik elképzelésem az volt, hogy a formatényezd
meghatarozasara fuzzy-féle kovetkeztetd rendszert alkalmazok. A fuzzy kovetkeztetd
rendszernél két kiilonféle megkdzelitést is megvizsgaltam. Az egyik az volt, hogy a
formatényezot a kozvetleniil megvaltoztathatd bemeneti paraméterek (pl. a hordozd
hémérséklete, As nyomasa stb.) alapjan szamolom ki. Ha ezzel a modellel megvizsgalom a
tanitdadatokat, akkor az eredeti osztalyozashoz képest eltérést tapasztalhatd. Ennek az az oka,
hogy ez egy szokatlan minta (pl. gytrti-lyuk atmenet), hiszen a nanolyukak altalaban 500 °C
felett és 107" Torr nyomas alatt alakulnak ki. Ezzel ellentétben, ez a nanolyuk egy alacsony
hémérsékleten (Thordozs = 300 °C) és kdzepes arzénnyomassal (Pas=10° Torr), 1 percig tarto,
T = 300 °C fokos hdkezelés nyoman alakult ki. A masik az volt, hogy ezen rendszer
alkalmazasdval a formatényezOt a kialakult nanostrukturdk geometriai méretei alapjan
hataroztam meg.

A 6.3-as fejezetben megvizsgaltam, hogy milyen médon alkothatok egy olyan fuzzy
modellt, ami segiti a technologust ezen nanoszerkezetek tervezésében. Valods technolodgiai
adatokkal ellendriztem (a modellem a novesztési hémérsékletre 6,09 %, a Ga részecskearamra
7,72 %, az As hattérnyomasra 3,65 %, a hokezelés idejére és hdmérsékletére 0 %-0s eltéréssel
ad eredményt).

A 7.2-es fejezetben a IlI-V tipusu vegyiilet-félvezetd kontaktusok morfologiai
tulajdonsagaival foglalkoztam. A kontaktasas minden félvezetd eszkdznek, igy a napelemnek
is alapvetd része. A bevezetd utan részletesen foglalkoztam az ohmos és kontaktusok
elektromos tulajdonsagaival, méréstechnikajaval, a kiilonféle fémezések tipusaival.
Megvizsgaltam a fémezések feliiletén kialakuld mintdzatokat. Jelen munkaban
Osszefoglaltam a kontaktus elektromos tulajdonsagait, a lateralis inhomogenitasért felelds
tényezoket és a kialakult morfologiadkat vizsgaltam. A munka jovében sorrakeriild fazisa a
kiilonb6z6 morfologidk €s a kontaktus elektromos viselkedésének dsszekapcesolasa lesz.
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9 Tézisek

Elso tézis: Uj modell, a dinamikai viszkozitas mikroszkopikus
értelmezésére

Kidolgoztam egy modszert ill. formulat a dinamikai viszkozitas mikroszkopikus
értelmezésére, melyben az atomi vibracios frekvenciat és a tombi aktivacids energiat
hasznaltam paraméterként. A tézishez kapcsolddo publikaciok: [164] [165] [166].

Masodik tézis: Effektiv modellezési algoritmus a III-V alapu
nanolyukak feltoltodésére

Megalkottam egy modellt, melyben a levalasztott réteg térfogata az 1. tézisben emlitett
dinamikai viszkozitdsnak megfeleléen megoszlik: egy része a nanolyukba, masik része a
nanolyukat koriilveve gytirtire, mig a harmadik része e gyliri melletti feliiletre keriil,
figyelembe véve a {001} és az {111} feliiletek diffuzios kiilonbségeit. Az algoritmussal
végzett szimulacid eredménye jol egyezik a [164]-es cikkben 1év6 transzmisszios
elektronmikroszkopos felvételen lathato struktaraval. A tézishez kapcsolddd publikaciok:
[164] [165] [166].

Harmadik tézis: III-V alapu nanolyukak feltolt6dés-kinetikajanak
szimulacidja
A kinetikus modell segitségével meghataroztam a nanolyukak idébeli feltdltodését a
homérseklet fiiggvényében, arra az esetre, ha a felilletre Ga ill. In atomok érkeznek. A
modellben a kristalyositas utani allapotot vettem figyelembe. A rétegek egymasra épiilésénél
a nanolyuk melletti gyliri magassaga is novekszik. A modellezéshez bevezettem az Un.
egyensulyi magassag fogalmat. Tovabba megadtam egy matematikai leirast a Ga ill. az In
hémérséklet-viszkozitas és a homérséklet-egyensulyi magassag értékparjaira. A fentiekkel
végzett szimulacid eredménye jol egyezik a [164]-es cikkben 1évé transzmisszids

elektronmikroszkopos felvételen lathato struktaraval. A tézishez kapcsolddd publikaciok:
[164] [165] [166].

Negyedik tézis: Nanostruktirak osztalyozasa Kohonen leképezéssel és
fuzzy kovetkezteté rendszer alkalmazasaval

Onszervezéds, ill. lagyszamitasi leképezést alkalmaztam a csepp epitaxids
technologia tdmogatdsara, ahol kidolgoztam a nanostrukturdk osztalyozasanak ¢és
klaszterezésének lehetséges modelljeit Kohonen-féle Onszervez6dd haldzatok és fuzzy
kovetkezteté modszerek alkalmazasaval. Az osztdlyozas igen fontos, mivel ezen
nanoszerkezetek alakja, mérete, eloszlasa jelentésen befolyasolja a veliik késziilt eszkozok a
tulajdonsagait, mitkodését. Emiatt a ndvesztés soran fontos tudnunk, hogy adott technologiai
paraméterek esetén hogyan és milyen tulajdonsagu nanostrukturak alakulhatnak ki.

A megoldas soran alkot6 moédon alkalmaztam a lagyszamitast anyagtudomanyi

feladatra. Meghataroztam a nanostrukturdk formatényezdjét Kohonen leképezéssel és fuzzy
kovetkeztd rendszer alkalmazasaval. A tézishez kapcsolodo publikaciok: [178] [180] [181].
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Otodik tézis: Fuzzy modell, a nanostruktira tervezés timogatasara

Modellt alkottam a nanostruktira tervezés tamogatasara. Eldallitottam egy olyan
fuzzy modellt, ami segit ezen nanoszerkezetek tervezésében. Valds technoldgiai adatokkal
ellendrizve (novesztési hdmérséklet 230 °C, Ga részecskearam 0,76 ML/sec, As hattérnyomas
1,05*10* Torr, hokezelés ideje 10 min, a hdkezelés hémérséklete 350 °C) a modell a
novesztési hdmérsékletre 6,09 %, a Ga részecskedramra 7,72 %, az As hattérnyomasra 3,65
%, a hokezelés idejére és homérsékletére 0 %-os eltérést ad. A tézishez kapcsolodod
publikacio: [180].

Hatodik tézis: III-V anyagrendszer kontaktusfémezéseinek geometriai
tulajdonsagainak vizsgalata

Megallapitottam, hogy a InP-alapu félvezetdeszkdzok kontaktalasdhoz hasznalt
Av/InP, Pd/InP és Au-Pd/InP kontaktus-rendszerek bizonyos hémérséklet tartomanyokban
Onhasonldan klaszterezédik és nem ad folytonos struktarat a feliileten. Meghataroztam, hogy
az Au/InP anyagrendszer a fraktaldimenzidja 1,82 és 1,74 kozott valamint a Pd/InP
fraktaldimenzidja 1,75 és 1,8 kozott valtozik. Az Au-Pd/InP fraktadldimenzidja pedig 1,7 és
1,8 kozott valtozik. A tézishez kapcsolddo publikaciok: [211] [212].
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