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Aula 06 - Epitaxia

» Definicao de Epitaxia

» Lattice Mismatch (descasamento de redes)
» Simetrias para Epitaxia

» Defeitos

» Camada Buffer
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Definicao Epitaxia

» A forma cristalina representa o estado de menor energia do sélido
» Qualquer defeito, regiao amorfa, distorcao de ligacdes, etc... Representam acréscimo de energia

» Qualquer superficie (=descontinuidade) do cristal apresenta densidade de energia muito maior que
qualquer outra regiao do interior cristal

» Tanto que a tensao superficial (y) é definida como a diferenga de energia entre os atomos na superficie
e os atomos no interior (bulk) do cristal
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Definicao Epitaxia

» A minimizagao da energia de interface (y, < ys) entre dois monocristais ocorre quando é maximizada a
densidade de ligacdes com comprimento e angulos proximos daqueles que satisfazem as simetrias dos

dois cristais

» Portanto, em processo de deposicdao, hd uma tendéncia de os dtomos do filme se alinhar a estrutura
cristalina da superficie do substrato para minimizar vy, (considerando alta difusdo superficial)

> |sso somente pode ocorrer quando ha uma COMPATIBILIDADE MINIMA entre os planos cristalinos de
contato entre filme e substrato

» Quando isso ocorre, temos EPITAXIA (EPI = acima; TAXIA = de maneira ordenada)
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Definicao Epitaxia

» A forma mais facil de se obter epitaxia é quando o filme e o substrato sdo o mesmo material 2>
HOMOEPITAXIA 2 v, =0

» Por outro lado, quando filme e substrato sdao de materiais/fases diferentes, sempre temos y,>0
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Definicao Epitaxia Stress-free

@ © e 6
> v,>0 é traduzido pela formagdao de uma tensao
entre filme e substrato O O O O
» Tensao sempre leva a uma deformacao e a Heteroepitaxy ‘ B Z
consequentemente a criagdo de defeitos, 0O _6 a'o‘_ o MD 9 & 0 o
principalmente DISCORDANCIAS ® &6 0 00
_ o _ O O O O ® @ ¢ 0 O
» Se a y, for baixo o suficiente para que o filme l A T
comporte a tensdo e desenvolva sua estrutura v
influenciada pela estrutura do substrato, temos ® ® 6 00 o 8e e
entao a HETEROEPITAXIA ® © ® 0 O
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MD=Misfit Dislocation Pseudomorphic

(discordancia em cunha)
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Definicao Epitaxia

» O que podemos definir como “y, for baixo o suficiente”?

» Ou seja, quando a Epitaxia é possivel?

» Dado o grande numero de possibilidades de planos e de redes cristalinas, como podemos estabelecer
um critério?

» Definicdo de DESCASAMENTO DE REDE (Lattice Mismatch - f)
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Lattice Mismatch

» De forma geral, a EPITAXIA sé ocorre para casos em que o DESCASAMENTO entre as redes é uma fracao
bem pequena

» O DESCASAMENTO (f) pode ser medido como:

(a,-ay)
" (a,+a,)/2

f

= (ae—as)/as

> Onde a, e a, representam as distancias atdbmicas em uma dire¢ao do cristal do filme e da superficie do
substrato, respectivamente

» Lembrando de que para HEROEPITAXIA, f = f(T) pois, diferentes materiais/fases apresentam diferentes
coeficientes de dilatacao térmica!!!
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Lattice Mismatch

» De forma geral, o LIMITE para que a EPITAXIA OCORRA é:

(a,-a)

t= @ +a)2

= (ae—as)/as

f<0,1
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Lattice Mismatch

» Os casos mais simples para o cdlculo do f sdo aqueles que envolvem planos e estruturas da mesma
familia (cubica, ortorréombica, etc...)

» Por exemplo, deposicao de material de estrutura cubica na direcao <100> sobre plano (100) de um
substrato também de estrutura cubica

» Nesses casos, utiliza-se o parametro de rede (a;) como valores diretos de a, e a, s—o- e
e
oo

(ae_a’s) = g >

b= (ae+as)/2=(ae—as)/as 7 OIaoo

©@—0—9©
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Lattice Mismatch

Exemplos simples:
> AlAs sobre GaAs = AlAs/GaAs
» GaAs sobre Si 2 GaAs/Si

< >
®e—0, O
Parametro de rede do AlAs (zinco-blenda), a, = 0,562nm i l "IL
Parametro de rede do GaAs (zinco-blenda), a, = 0,565nm \ | |
®e— 00O
Parametro de rede do Si (diamante), a, = 0,543nm
| d() >
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Simetrias

» Na maioria das vezes as redes e os planos envolvidos no processo de epitaxia sao de familias diferentes

» Entender e explorar diferentes simetrias para casamento de redes de diferentes familias de estruturas e
planos cristalinos
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Simetrias

Exemplo 1

» Fe (BCC) sobre GaAs (zinco blenda)

» Ambos dividem interface em seu plano basal (001) - Fe(001)/GaAs(001)
» Direcdo a se considerar o casamento é a [100] ou [010]

> 3, (GaAs) =0,565nm

» 2a,(Fe) =0,573nm

> £~0,02 T@ o (®

a,(GaAs) ¢ @ ®
19 @I"(F)
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Simetrias

Exemplo 2
» Cu (FCC) sobre Si (diamante)
» Ambos dividem interface em seu plano basal (001) - Cu(001)/Si(001)

» Dire¢do de casamento é a [100] do Cu // a [110] do Si (rotagdo de 45°) Cu{100]

> a, (Si) = 0,543nm Si[1 10]/

» V23, (Cu) =0,512nm

> £~ 0,07 T ®© o ® o
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Simetrias

Exemplo 3
» CdTe (zinco-blenda) sobre GaAs (zinco-blenda —

‘ ’ ‘ ’ CdTe(211]
» Plano interface =2 CdTe(111)/GaAs(001) GaAs[110] /x
» Direcdo de casamento é a [-211] do CdTe // a [-110] do GaAs \ O o
> £~0,07 ® O

o o ,
o' ®

» Esse exemplo mostra que, mesmo que poucos atomos estejam alinhados, pode-se “obter” uma boa
EPITAXIA ao se garantirf< 0,1
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Simetrias

EPITAXIA permitida por inclinagao:

cosa=a,/a; =+ 1)

Qe
..k'\ o ©
g .... '..
® o ©
® ..0' 0..‘412
® ° s J_L.
00000800000
X
Substrate © © 0 0 0 0 © 0 O O ©
O 0O 00O OO OO 0 0 ©
Qg

quun 6.2 Cross-gectional view of misfit accommodation by
epilayer tilt.
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Descasamento

O gue acontece quando a EPITAXIA nao vai tao bem?

L

E

:

%

(@) commensurate without
strain (lattice-matched)

(b) incommensurate
(Van der Waals)

(c) commensurate with
strain (coherently
strained)

(d) discommensurate
(misfit dislocations)

Figure 6.22 Modes of accommodating epilayer lattice
(solid circles) to substrate lattice (white circles).
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LS LS LT
Descasamento P77
O gue acontece quando a EPITAXIA nao vai tao bem?
~ T TN 3
—— — I \
b
(a) edge-type
shear / /
(d) discommensurate LFEEL
§ (misfit dislocations) ///////ZJ/ 7/ L/
/
o
] (b) screw-type
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Descasamento

Exemplo — Discordancia — buffer layer
» GaN — MOVPE - Leite DMG — 2011 (tese Dr)
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Buffer Layer

» Camada intermediaria de alivio de tensodes
» Deve manter boa adesao
» Barrar discordancias

» Diminuir efeito de temperatura

W ‘
GaN Laver
b GaN Lavyer
X7 \ L\ /}‘_,;_,L
) lj - iy el
b Substrate Substrate
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Buffer Layer

» Camada intermediaria de alivio de tensodes
» Deve manter boa adesao
» Barrar discordancias

» Diminuir efeito de temperatura

© Gallium
© Arsenic

© Silicon
e Carbon

stress
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Buffer Layer

» Uso da Lei de Vegard para solucoes sélidas

452 !
‘ qZ <
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o < )
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EPMA "x" (mol.fraction)
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Lei de Vegard

» Uma lei empirica que diz que o parametro de rede (ac;) de uma solugdo sélida de dois componentes
varia LINEARMENTE com a proporc¢ao (x) da mistura

> Seja a solugdo solida A, B, (dois componentes com mesma estrutura cristalina), seu parametro de rede
pode ser aproximado por:
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Lei de Vegard

» Lei de Vegard em Semicondutores =
6.0 _L — Direct gap 10-2
> Relagdo com gap dptico sisevo ) IR I R B Indirect gap
i o E(eV)=1.24/ A(pm)
Theory
o 4.0 . ot 103
3 \ Zincblend . g
GaN
§ 3 0 o GaN A . 0.4 %,
520 u .
= 053
m InN
2.0 InN Theory g? g
77 ) . 1.0
: 2 8 3 2.0
I | 5.0
0.0
2.5 3.0 35 4.0 45 5.0 6.5

Lattice Constant (A)
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Exercicios

1) calcule f para:
> AlAs sobre GaAs =2 AlAs/GaAs (ae o as)
f = ~(a,-a,)/a,

> GaAs sobre Si 2 GaAs/Si (ae + GS) /2
» Fe sobre GaAs = Fe/GaAs

Parametro de rede do AlAs (zinco-blenda), a, = 0,562nm
Parametro de rede do GaAs (zinco-blenda), a, = 0,565nm
Parametro de rede do Si (diamante), a, = 0,543nm

Parametro de rede do Fe (BCC), a, = 0,286nm
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Exercicios

2) Considere o filme de In(x)Ga(1-x)N, com x = 0.5
a) Qual ovalor da energia do gap deste filme em eV?
b) Qual seria um bom substrato para este filme? Determine f para sua escolha

c) Se puder escolher um material para camada buffer deste material, qual escolheria? Explique

AIN 3
6.0 _ — Direct gap 10.2
eemyl | | | L= Indirect gap
5.0 AIN E(eV)=1.24/ A(um)
Theory
40 193
> Zinchlend Zh8 0
=3 GaN =
8 3.0 - e 0 04%
- o
G 5
m InN
2.0 - Theot) 06§
1.0
ol =
: 2 & 3 2.0
0.0 l l l l 2 20
2.5 3.0 3.5 4.0 4.5 5.0 55 6.0 6.5

Lattice Constant (A)
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Exercicios

Do Livro Smith (cap 6): 1, 3, 14
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