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Introduccidén

INTRODUCCION.

Hasta hace pocos aiios, el fenémeno de captura por parte de defectos de la red
quedaba fuera de las simulaciones de la evolucién de los portadores de carga en un
semiconductor. El andlisis de este proceso ha cobrado de nuevo interés [Reggiani et al.,
1989, 1991] [Buchanan et al., 1990] [Palma et al., 1995] dados los problemas que
acarrean en el funcionamiento de los transistores de efecto de campo. Ademds, debido
a la creciente miniaturizacion de los dispositivos, el estudio de la fiabilidad de las
denominadas nanoestructuras no puede entenderse sin tener en cuenta los efectos de la

captura y emisién de portadores por parte de los centros que contienen.

Por esta razén nos planteamos en este trabajo la inclusion de los distintos procesos
de captura térmica dentro de un algoritmo de simulacién [Palma et al., 1995]. Se eligi6
el método de Monte Carlo pues actualmente es uno de los métodos mds utilizados y que
proporciona mejores resultados en el estudio del transporte de portadores en los
materiales semiconductores [Jacoboni y. Reggiani, 1983]. Dentro de l_os posibles
mecanismos de captura los que son mds importantes a las temperaturas y concentraciones
de portadores de interés, y sobre los que hemos centrado este trabajo, son los mecanismos
de captura térmica por emisién de fonones: el proceso de cascada [Lax, 1960]

[Abakumov et al., 1978] y el mecanismo de emisién multifonén [Henry y Lang, 1977]
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[Ridley, 1978a,b, 1980, 1993] [Stoneham, 1975, 1979, 1981] [Passler, 1978, 1980]
[Morante et al., 1982a,b]. Hasta ahora, estos procesos habian sido estudiados
teéricamente con relativo éxito para explicar la captura por parte de impurezas atractivas

poco profundas y de impurezas profundas respectivamente.

Para poder adaptar estos estudios teéricos al marco de la simulacién por Monte
Carlo hemos comenzado con una andlisis riguroso de los mecanismos de captura. En él
se han sopesado las dificultades con las que nos encontramos para realizar este paso y se
muestra como se han solucionado. Para los distintos mecanismos de captura lds} problemas
que hemos tenido que abordar han sido diferentes. Asi, el proceso de cascada, que hasta
ahora se estudiaba desde un punto de vista cldsico como un fenémeno puramente local,
ha sido incluido mediante la consideracion de una energia efectiva que tiene en cuenta la
perturbacién creada por una impureza culombiana. Esta simulacién semicldsica se ha
realizado atendiendo exclusivamente a los principios energéticos bdsicos dados por la

fisica del problema.

En cuanto al mecanismo de captura por emisién multifonén, se ha incluido a través
de su probabilidad, como un mecanismo mds de dispersién de la red semiconductora.
Para ello, se han calculado las expresiones de la probabilidad para electrones con energia
nula y con energia hasta 0.3 eV de acuerdo con modelos generales y simples de los

elementos que intervienen en el proceso.

También se han combinado ambos mecanismos de captura en la simulacién del
transporte del electrones en silicio con impurezas atractivas profundas. Como se ha
demostrado [Grimmeiss y Skarstam, 1981] [Armelles et al., 1985], estos centros
presentan estados excitados préximos a la banda que participan en la captura de
portadores de esa banda. Se traté la captura de portadores por parte de estos centros

modificando adecuadamente la probabilidad de emisién multifonén para tener en cuenta
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la captura directa tanto desde la banda como desde los estados excitados.

Una vez introducidos estos mecanismos dentro del entorno del transporte de
portadores en el semiconductor se hizo necesario verificar y comparar nuestro método con
métodos tedricos anteriores y con datos experimentales. La magnitud que nos permitié

lograr este objetivo fue la seccidn eficaz de captura térmica (SECT).

Dicha magnitud se extrae de la simulacién 2 partir de la velocidad media del
portador y el tiempo que tarda en ser atrapado. Magnitudes, estas dos ultimas, que se
obtienen directamente como resultado de nuestro método. La relacién entre la SECT con
el tiempo en ser atrapado no es directa y se necesité de un estudio estadistico para poder
encontrarla y poder ser comparada con resultados experimentales, especialmente en el

caso de captura por cascada.

En el mecanismo de captura multifonén no se hizo necesario tal estudio. En su
lugar se analizé con detalle la dependencia de la captura multifonén con un pardmetro que
caracteriza la relacion entre la red y el centro: el factor de Huang-Rhys, S [Huang y
Rhys, 1950]. De este estudio se ha desprendido una reflexién sobre cémo interpretar
correctamente las medidas experimentales de la seccién eficaz de captura y cémo explicar

la diferencia entre el comportamiento térmico de esta magnitud en silicio y en arseniuro
de galio.

Como se ha mencionado, se hizo uso de datos experimentales con lds cuales
comprobar nuestros resultados. Sin embargo, como mostraremos, existen muchos casos
donde hay gran dispersién en las medidas de SECT de distintos autores. Este hecho
supone un inconveniente a la hora de extraer conclusiones precisas de los estudios
tedricos y numéricos realizados sobre la captura. Por esta razén, también nos propusimos

como objetivo en este estudio realizar un andlisis de las técnicas experimentales mds
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utilizadas. El resultado de este estudio fue desarrollar una técnica propia combinada
numérico-experimental de medida directa de la seccién eficaz de captura que salvara los

inconvenientes que presentan algunas de estas técnicas en determinadas situaciones [Palma
et al., 1992, 1993].

Con respecto a este tema es interesante mencionar que el estudio y desarrollo de
técnicas de medida directa de la seccién eficaz de captura térmica (SECT) de impurezas
profundas se encuentra en retroceso desde principios de los afios 80. Sin embargo hay
algunas cuestiones sobre este asunto atn sin resolver. La arriba mencionadaidispersién
en los resultados obtenidos por diferentes autores en la medida de SECT refleja este
hecho. Los avances realizados en la caracterizacién de estructuras semiconductoras por
simulacién numeérica, especialmente en condiciones transitorias [Lépez-Villahﬁeva etal.,
1990] [Jiménez-Tejada et al., 1992a,b], nos permite abordar la cuestién de la medida
directa de SECT de una manera mds fiable. Analizamos detalladamente las distintas
técnicas experimentales de medida directa de la SECT, para poder encontrar las causas
de esa dispersién de valores asi como posibles defectos o imprecisiones en dichas técnicas

y estudiamos en qué condiciones son vilidas.

La ventaja de nuestra técnica es que se introducen en la simulacién, junto a las
caracteristicas propias del dispositivo que se estd analizando, en concreto una unién pn,
todos los detalles experimentales que intervienen en un transitorio de captura. La
posterior comparacidn entre los transitorios experimentales y numéricos peﬁnjte obtener
con gran precision la seccién eficaz de captura para centros profundos. Hemds visto que
este método es aplicable a toda clase de uniones, incluso aquellas que presentan varios
niveles profundos y perfiles de impurezas poco profundas no abruptas. Este procedimiento
no solo proporciona informacién de la SECT sino que permite obtener el perfil de

concentracion de la impurezas profundas a lo largo de la uni6n.
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Analizamos la sensibilidad del método tanto al valor de la SECT como al de la
‘concentracién de impurezas, e interpretamos transitorios "anémalos" de captura
observados en las medidas de muestras con alta concentracién de centros profundos.
Hemos aplicado esta técnica a uniones pn de silicio impurificadas con platino, obteniendo
las SECT de sus niveles profundos y la concentracién de impurezas para distintas

muestras.

Para los tratamientos numéricos detallados en este trabajo se han desarrollado los
programas de ordenador adecuados, realizados en lenguaje de programacién FORTRAN
77. Estos programas han sido ejecutados en una estacién de trabajo APOLLO HP-720 con
una velocidad de procesamiento de 16 MFlops. Los simuladores se han ido optimizando
conforme se avanzaba en el trabajo. En las simulaciones por Monte Carlo se simularon
mds de 10.000 electrones para calcular la SECT para una temperatura y una
concentracién de defectos. Para los estudios estadisticos la cifra de electrones simulados
sobrepasé los 100.000, tarddndose dias en obtener cada distribucién de tiempos de
captura. Las simulaciones de los transitorios capacidad durante la captura no presentaron
este problema de largos tiempos de ejecucién permitiéndonos realizar ajustes rdpidos con

los transitorios experimentales.
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CAPITULO I:
MECANISMOS DE CAPTURA TERMICA POR EMISION DE FONONES.

1.1 INTRODUCCION.

La captura mediante emisién de fonones de un portador por parte de una
imperfeccién de la red ha sido tratada extensamente desde los afos 50 [Stoneham, 1975]
[Pantelides, 1978] [Jaros, 1982] [Morgan, 1983] {Darken, 1992] [Ridley, 1993]. Se han
propuesto varios modelos de captura que han ido teniendo mayor o menor éxito en la
explicacién de los datos experimentales [Lax,1960], [Henry y Lang, 1977], [Gibbs et
al.,1977]. Estos modelos se diferencian en que son aplicables segin la profundidad del
nivel energético creado en la banda prohibida por el centro y segtin el estado de carga del
mismo. En este capitulo nos proponemos revisar las distintas teorias que intentan explicar
el proceso de captura asistida por fonones de portadores libres por parte de
imperfecciones de la red. Analizaremos los fundamentos de estos modelos y las

probabilidades de captura para los distintos mecanismos teniendo como objetivo la
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posterior implementacién de este proceso dentro del marco de la simulacién por el

método de Monte Carlo del transporte de electrones en la banda de conduccién.

Dada la profusién de trabajo expeﬁmcntal realizado sobre la captura térmica por
parte de todo tipo de centros, se hace necesario comentar algunos puntos importantes
extraidos como consecuencia de ellos. Cldsicamente, las diferencias en el proceso de
captura se han venido atribuyendo a dos caracteristicas del nivel profundo: su estado de

carga y la posicion en la banda prohibida del nivel energético asociado.

La carga del centro es un factor importante, aunque no decisivo [Stoneham, 1975],
en la magnitud y dependencia térmica de la seccién eficaz de captura térmica. Si nos
fijamos en el cardcter atractivo, mientras que para impurezas en silicio (P*, As™, etc.)
la tendencia de dicha magnitud es fuertemente decreciente con la temperatura, en centros
en GaAs no se ha observado este comportamiento térmico [Henry y Lang, 1977].
Ademds, aunque un potencial culombiano atractivo favorece valores altos de la seccién
eficaz de captura, centros neutros o con un potencial repulsivo pueden tener valores de

la seccion eficaz similares a los del caso anterior.

La posicién del nivel energético asociado a la impureza dentro de la banda
prohibida ha sido la caracteristica tradicional para diferenciar a las impurezas en su
comportamiento durante la captura de portadores procedentes de las bandas. En silicio
y germanio tenemos por un lado las denominadas impurezas poco profundas con niveles
energéticos menores del diez por ciento del ancho de la banda prohibida, producidos por
centros que crean un potencial culombiano atractivo en su entorno. Experimentalmente
se observa un fuerte decrecimiento de la seccién eficaz de captura con la temperatura para
este tipo de impurezas [Norton et al., 1973] [Sacks y Nordbryhn, 1979] [Rosencher et al.,
1984]. Sin embargo, se obtiene una dependencia andloga para niveles profundos atractivos

creados por los dtomos del grupo del azufre (S, Se y Te) en silicio. Por lo tanto, no
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parece que sea decisiva la profundidad del nivel que crea una impureza a la hora de

distinguir mecanismos de captura.

Posteriormente al andlisis de los_resultados experimentales se propusieron dos
mecanismos para explicar la captura térmica de portadores de las bandas por parte de
impurezas mediante la emision de fonones. Aunque ambos mecanismos son claramente
distintos, no son incompatibles en un mismo proceso de captura. Estos mecanismos son
el proceso de cascada y la emisiéon multifon6n, cuya principal diferencia estriba en el

numero de fonones implicados en las transiciones entre estados.

El proceso de cascada, propuesto por Lax en 1960 [Lax, 1960], surgié para
explicar las enormes secciones eficaces de captura (1072 - 10 ¢cm?) de centros poco
profundos en germanio y silicio. Se intentaba reproducir la dependencia térmica obtenida
experimentalmente de la forma T™ con 2<n<35, siendo T la temperatura de la muestra.
Partiendo de la existencia en la banda prohibida de una serie de estados excitados creados
por el potencial culombiano atractivo producido por este tipo de impurezas, la hipétesis
de cascada propone que el portador es capturado por un estado excitado de alta energia
del centro y, a continuacién, pierde energia por una cascada de transiciones cada una de
ellas asistidas por un solo fonén de la red entre los estados excitados de menor energia.
Ya que este modelo describe la captura por un pozo culombiano de largo alcance que
posee estados ligados con orbitas muy extendidas en el espacio, es muy utilizado en
conexién con la teoria de aceptadores y donadores poco profundos. El modelo también
se puede utilizar igualmente con centros profundos cargados, aunque hasta ahora, en estos
casos los limites de aplicabilidad no estdn muy bien definidos. Todo esto se detallard en

la siguiente seccién, donde se revisard en profundidad el modelo de captura por cascada.

Otra teorfa, adaptada inicialmente por Henry y Lang [Henry y Lang, 1977] para

explicar el comportamiento de las secciones eficaces de captura térmica de varios centros
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en GaAs y GaP, es la de emisién multifonén. En este mbdelo la transicién se realiza
mediante la emisién de varios fonones a la vez, y estd indicada para aquellas impurezas
cuyos niveles energéticos estén alejados de las bandas por una energia mayor que la
mdxima energia de los fonones de la red y, por tanto, no es aplicable el modelo de
cascada. En este caso se explica la captura como paso directo hasta el nivel ligado
fundamental. Este mecanismo se analizard en la secciéon 1.3 desde dos aproximaciones.
En primer lugar, en el dmbito de la aproximacién adiabética, donde se admite que la
perturbaciéon que genera la emisién multifonén es precisamente la componente no
adiabdtica del hamiltoniano. Bajo esta aproximacién revisaremos la expresién obtenida
por Ridley [Ridley, 1978a] para la probabilidad de captura por el mecanismo multifonén
de electrones de baja energia. A continuacién, desde el marco de la aproximacién estdtica
[Passler, 1980], se comentan los resultados obtenidos sobre este mecanismo de captura.
Una comparacién entre ambos formalismos la realiz6é Huang en 1981 [Huang, 1981],
quien demostré que ambos planteamientos del problema llevan al mismo resultado.
Nosotros utilizarerhos el de Ridley como punto de partida para calcular una expresién de
la probabilidad de captura en funcién de la energia del portador en la banda. Esto lo
realizamos calculando numéricamente y aproximando mediante una expresién analitica
sencilla el elemento de matriz que caracteriza la transicién, considerando modelos simples
de los estados inicial y final. Conjuntamente con lo anterior introducimos la relacién entre
la energia y el mimero de fonones emitidos lo que nos proporciona una expresién de la
probabilidad dependiente de la energia del portador en la banda, no obtenida hasta ahora,
util para enmarcarla dentro del formalismo del método de Monte Carlo para el estudio
del transporte en semiconductores. En consecuencia, tal y como explicaremos en el
capitulo siguiente, podremos tratar el mecanismo de captura por emisién multifonén como
un mecanismo de dispersién mds, con sus caracteristicas peculiares, en una red

semiconductora.

Aparte de estas dos teorias se ha propuesto el modelo de captura en dosfetapas que
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cubre aquellos procesos que no se rigen exclusivamente por alguno de los dos
mecanismos anteriores [Gibbs et al., 1977]). De hecho, en el caso de centros poco
profundos, como ya se ha puesto de manifiesto repetidas veces [Stoneham, 1975] [Jaros,
1982], es imposible llevar al portad(;r al estado fundamental sin una transicién
multifonén. Esta consideracién hace pensar en una accién combinada de ambos
mecanismos en un mismo proceso de captura. Esta idea se recoge en el modelo de

captura en dos etapas que se estudiard en el apartado [.4.

I.2. MECANISMO DE CAPTURA POR CASCADA.

La captura de portadores por parte de centros atractivos fue considerada primero
en conexién con la recombinacién de iones positivos y negativos en un gas. La seccién
eficaz de captura térmica se calcul6 en base a las siguientes consideraciones: Un ion se
considera capturado si estd en un estado ligado del pozo culombiano creado por otro con
una energia mayor que la energfa térmica KT, ya que el proceso inverso de disociacién
térmica es improbable. Este estado se alcanza si el i6n se aproxima a una distancia menor
que rp respecto al otro i6n y pierde su energia cinética en la colisién con un tercer
cuerpo. El radio r; se calcula de la condicién de que la energia potencial de un i6n en el

campo culombiano creado por el otro i6n sea del orden de K;T:
_=KBT; rT=.i_ (1)

donde Kj es la constante de Boltzmann, e la carga del electrén y T la temperatura
absoluta.
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En base a estas consideraciones, la teoria de captura de portadores en
semiconductores por el proceso de cascada, propuesta por Lax en 1960 [Lax, 1960] y
ampliamente desarrollada por el grupo de Leningrado [Abakumov et al., 1978], ha tenido
cierto éxito explicando las secciones eficaces de captura de centros atractivos. Sobre todo
se ha aplicado extensamente en los casos de donadores y aceptadores poco profundos en
Siy Ge. Esta teoria considera un defecto cargado con un potencial culombiano atractivo
y un electrén en la banda de conduccién aproximdndose al defecto. El electrén sélo se
captura si existe un mecanismo adecuado para perder energia. Los estados excitados mds
altos pertenecientes a la serie hidrogenoide del potencial culombiano précticarﬁente no se
ven afectados por la presencia de un término de corto alcance en el potencial de la
impureza, lo que predice un resultado comiin para todos los centros de estas
caracteristicas. Ademds estdn tan préximos unos a otros que el portador puede dar un
salto a uno de esos estados excitados de la impureza, y moverse entre ellos, con la ayuda
de un sélo fonén de la red, por lo que, a efectos pricticos, se puede tratar este conjunto
de niveles excitadds discretos como un continuo. Como la probabilidad de transiciones
con un solo fonén es alta, tales transiciones permiten al portador escapar de la banda. El
portador desciende a través de esa serie de estados excitados, perdiendo energia mediante
la sucesiva emisién de un sélo fonén hasta que la separacién entre los estados excitados
sea grande para permitir el salto con un solo fondén. Es improbable por tanto, incluso para
impurezas poco profundas, alcanzar con transiciones de un solo fonén el estado
fundamental sin que tenga lugar una transicién multifonén (en el caso de captura térmica).
Sin embargo, al estar el portador atrapado en los estados ligados excitados de la impureza
no puede participar en la conduccién. Lax argumentaba que si un centro se comporta
como una trampa eficiente a una temperatura dada, su energfa de ionizacién debe ser
mucho mayor que K;T para que haya suficientes estados excitados desde los cuales el

portador no pueda ser reemitido térmicamente a la banda de la que procedia.
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Cuasi-continuo
d&ﬁgﬁg Potencial Culombiano

Energia

Figura 1.- Esquema energético del modelo de Lax para el proceso de
cascada en la captura por un centro culombiano atractivo.

Para tener en cuenta la competencia entre la posibilidad de que el electrén sea
realmente capturado o sea reinyectado a la banda mediante absorcién de fonones se define
la probabilidad de permanencia en los estados excitados o probabilidad de "sticking"
P(U). P(U) depende de la probabilidad de que un portador con energia U emita un fonén
de una energia requerida. Segun esta teoria, la seccién eficaz de captura depende de la
seccién eficaz de la correspondiente colisién o(E,U), donde E es la energia cinética del
portador libre entrante, y de la probabilidad de permanecer en los estados excitados por
la emisién de un fonén. La integral a todas las energias permitidas del producto de estas

dos magnitudes nos da la seccién eficaz de captura:

a, = f SEVPUNU @)

La seccién eficaz de captura total se obtiene promediando sobre la funcién de distribucién

de las energias de los portadores en la banda: < g (E)v>/<v> donde v es la velocidad
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térmica del portador.

Aunque este método es en principio correcto, el cdlculo de P(U) en el rango de
temperatura de interés aparenta ser bastante intrincado. Las mayores dificultades y
discrepancias que resultan de aplicar esta teoria provienen precisamente del cilculo, muy
engorroso a veces, de la probabilidad de "sticking". Abakumov et al. en 1978 [Abakumov
et al., 1978] realizaron un examen critico de la teoria de Lax. Sus estudios mostraron que
el principal proceso en el mecanismo de captura es la captura por parte de los estados
excitados mds altos con energia entre E, y E.-K;T (donde E, es el minimo de la banda
de conduccién). Este resultado lleva a un menor decrecimiento de la seccién eficaz de
captura o, al incrementarse la temperatura que el calculado por Lax. Los resultados de
Abakumov et al. se resumen en una férmula de interpolacién que se adecué 1inejor a las

medidas experimentales y que une los limites de altas y bajas temperaturas:

2
_ 4ne?Z [ ez 3)

¢ 3leK BTI. (K T+2.74ms?)

donde ¢ es la constante dieléctrica, m es la masa efectiva del portador en la banda, s la
velocidad del sonido, Ze la carga de la impureza y la longitud 1,=v7 donde 7 es €l iempo
de relajacién del portador. Por tanto si K;T< <ms® o, se comporta como T y si

K;T > >ms? g, varia como T, como indican las medidas experimentales.

Segiin su modelo, Lax también consideré la captura de centros neutros [Lax,
1960]. Sin embargo, se ha argumentado que en este caso, por razones fisicas%, no existe
un potencial creado por la impureza que produzca una serie de estados% excitados
préximos entre si que permitan aplicar el modelo de cascada. De hecho, el esquema
computacional elegido para demostrar este punto llegé a la conclusién de que los centros
neutros no producian ningtin estado excitado. Aunque esta tltima afirmacién no estd muy

clara [Jaros y Brand, 1976], de lo que no hay duda es que si no existe un potencial
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culombiano la separacién de los estados excitados es demasiado grande y el mimero de
estados disponibles demasiado pequefio para aplicar el modelo de cascada. En el caso de
centros neutros no hay evidencia experimental de la existencia de esos estados excitados

préximos entre si, con lo que la aplicacién de esta teoria a ese caso no parece realista.

Algunas cuestiones de principio ain no estdn muy claras acerca de este modelo.
A continuacién analizaremos algunas de ellas para en el capitulo siguiente dar respuesta

a estas cuestiones.

Es importante, a la hora del cdlculo de la probabilidad de "sticking", decidir qué
estados excitados son los que tienen mds peso a la hora de la captura. Mientras que
algunos autores argumentan que los estados excitados altos con energia de ionizacién
menor que KT no son importantes [Ascarelli y Rodriguez 1961] [Brown y Rodriguez
1967], ya que, segtin estos trabajos, un portador capturado en esos estados se reemite
rdpidamente a la Banda, por otro lado, autores como Lax y Abakumov y colaboradores
afirman que son precisamente esos estados excitados con bajas energias de ionizacién los

que mds influencia tienen en el proceso de captura.

Otra cuestién todavia no aclarada es qué fonones intervienen en este proceso. La
posibilidad de que fonones Gpticos de energia 7w, contribuyan al proceso de captura ha
sido tratada por Lax. Sus trabajos muestran que la contribucién éptica puede incluso
dominar. El resultado puede ser expresado en términos del pardmetro de Herring, que
mide el cuadrado de la razén de los elementos de matriz 6ptico y acustico:

2 2:}\2
y o VDot @

siendo v, la velocidad del sonido en el medio, D, la constante de acoplamiento del fonén

éptico considerado, # la constante de Planck, & pardmetro de desplazamiento aciistico y
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€, la constante dieléctrica. Lax observa que usualmente w es mayor o igual a 1. En el

caso del silicio los fonones longitudinales 6pticos serian los dominantes.

Por el contrario, Abakumov et al. indican que en el caso de centros en Si la
aportaciéon al fenémeno de captura por cascada de fonones no acisticos es poco
importante incluso a temperaturas altas. En este trabajo veremos que esto no es asi y que

es necesario tenerlos en cuenta para reproducir los datos experimentales.

En el siguiente capitulo expdndremos el procedimiento por el cual se int*oduce este
mecanismo de cascada en la simulacién del transporte de portadores por el método de
Monte Carlo. Este procedimiento, inicialmente desarrollado por Reggiani et al. [Reggiani
et al., 1989, 1991], ha sido mejorado y ampliado con este trabajo. Con él, mediante la
consideracién de la energia potencial culombiana como un término mds en la dindmica
del portador, y teniendo en cuenta la participacion de estados ligados excitados con
energias correspondientes a la banda prohibida, hemos podido analizar en profundidad la
captura por este mecanismo, re_spondiendo a algunas de las cuestiones planteadas en este

apartado y obteniendo algunos resultados interesantes.

I1.3. MECANISMO DE CAPTURA POR EMISION MULTIFONON.

1.3.1. Acoplamiento electrén-red.

Cuando la pérdida de energia del portador al ser capturado sobrepasa ampliamente
la energia del fon6n de la red mds energético, se hace imprescindible el proceso de

emisién de varios fonones simultineamente. Este caso se presenta cuando se trata de una
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transicién de un portador hacia el estado fundamental procedente de la banda o de un
estado excitado de una impureza. Parece ser que el primer caso ocurre en impurezas
neutras, debido a la falta de estados excitados, mientras que la segunda transicién es m4s
probable para centros cargados, tanto profundos como poco profundos. Pasemos, por

tanto a hacer un breve recorrido por las bases fisicas del fenémeno.

Dentro de la aproximacidn adiabdtica, el hamiltoniano que describe nuestro cristal

contiene una serie de términos que iremos comentando por separado:
H = H,+H,+H,, ®)

donde H, corresponde a la parte puramente electrénica, H; expresa el potencial de los
micleos en términos de osciladores arménicos y H,, es la energfa de interaccién electrén-
fonén.

La ecuacién de Schrédinger monoelectrénica incluyendo la parte electrénica y la

interaccién electrén-red es:

- (H,+H, )b, (r) = Ed,(r) ©

—

Los desplazamientos de la red se pueden expresar en términos de las coordenadas

normales adimensionales Q,, donde

o - [_”fz]x )

X; es la coordenada normal para el i-ésimo modo de vibracién, w; es su frecuencia
angular, y M es la masa de la celda unidad para las vibraciones acisticas o la masa

reducida para las 6pticas. Como es habitual, asumimos que la interaccién electrén-red es
lineal en Q;:
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H, = 3. V(Q = VQ ®)
i
donde V es el vector energia de interaccién.

Por simplicidad, y para una mejor comprension de los pardmetros que aparecerdn
en la probabilidad de emisién multifonén, consideremos las transiciones inducidas por el
término H,, entre dos estados de la banda de conduccién 1 y 2 tratadas por la teoria de
perturbaciones estacionarias. Para obtener una correccién de primer orden a la energia

necesitamos sélo las funciones de onda de orden cero:

b=, E,=E, =E+H),

)
Gy (N=Pyo(r),  E,=E, =Ey,+Hy
donde E; indica la energia del nivel i en orden j de perturbacién, y
H,=<i|V|>Q=V,Q i=12 (0

donde | i> se refiere a los estados sin perturbar,®,, y ®,,. Para obtener la perturbacién

en las funciones de onda debemos aplicar la teoria de perturbaciones en segundo orden,

por lo tanto,
H,,
¢1(r) = ¢1o(r)+ (bzo(r)
Em‘Ezo
amn
le2
E =E,k = +
1 12 11 E -E,,

donde

H, =<2| V|1>Q = V,,Q (12)

y andlogamente para el nivel 2 se pueden obtener unas expresiones para <I>2(rj y E,.
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Llevando este procedimiento hasta orden infinito se puede obtener para la funcién
de onda [Kovarskii, 1962]:

- ¢10(r) +[H12/(E1 _E21)]¢20(r)
[(1+H> ,(E, -E, ")

- 4’20(") +[H21/(E2 _El 1)]¢10(r)
[1+H 221/ (E, 'Eu)z] 7

¢,

(13)

$,(r)

y para la energfa:

14)

Por lo tanto

1
E = E[EM +Ey 2 [(Eyy-E, ) +4H? 1]
15)

1
E, = SIE, By +[(Byy-Ey ) +4H, 1]

La ecuacién (15) indica un cruce de los niveles E, y E, cuando E,,=E,,. Excepto
cerca de este cruce E, y E, varian linealmente con Q dado que la energia de transicién
H,, es pequeiia. Estos desplazamientos en energias vienen determinados por las energias
de interaccién H,, y H,, respectivamente. Estos desplazamientos, naturalmente, inciden

en la dindmica de la red.

Visto como actia el término del potencial de interaccién electrén-fonén,

analicemos ahora la componente de hamiltoniano asociado a la red. En términos de las
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coordenadas normales adimensionales el hamiltoniano de la red es:

2
H, —%E_ (% +m,.o,.2J. (16)

con lo que ecuacidén adiabdtica completa de Schrodinger monoelectrénica para el electrén

en el nivel 1 es:

a
e ® -E® (1

2
Z (_p'_ +%"}3(.)‘,Qi2)+El

donde E, es la energia del electrén en el nivel 1, ¢ son las funciones de onda de oscilador
armonico, y E,, es la energia total del sistema, vibracional mds electrénica. Como hemos
visto E, es una funcién de Q a través de la interaccién electrén-red. Sustituyendo E; por

la ecuacién (14) tenemos:

, |
®=E, (18)

tot

2
; H
(p_'Jrl?“"iQiz)JrEIO"Hu* =
2w E -E,

Ahora, H;;=V,-Q=LV,,Q=LH,;,, vy H,=LV,;Q=LH,. El término en H,?
introduce un desplazamiento en la frecuencia al depender de Q?. Si H,/H,, < < hw, este
desplazamiento es despreciable. Sélo si la interaccién es fuerte para unos pocos modos,
por ejemplo, modos locales, esta conclusion es cuestionable. El término lineal H,;;
introduce un desplazamiento del oscilador. En funcién de estos osciladores desplazados

la ecuacién se convierte en:

p?2

P 1 o 2le -
E(2M+2hwi(oi Q) )cp

i

1 |V11i|2 ‘
Etot-Elo+EE ho, o | (19)

donde
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0, = -Ju 20)

Q;; es el desplazamiento para el modo i cuando el electrén estd en el nivel 1. Cuando estd

en el nivel 2 tenemos un desplazamiento Q,, con una expresién andloga a (20).

Una cantidad importante es la energia vibracional asociada con el desplazamiento
de Q; a Q,, ya que esta energia serd puesta en juego siempre que el electrén realice una
transiciébn del nivel 1 al 2 o viceversa. Esta cantidad es llamada energia de

desplazamiento Franck-Condon o corrimiento de Stokes, y viene dada por:

Epe =) %’ﬁm.-(Qiz-Q.-,)’- @1)

Cuando todos los modos tienen la misma frecuencia es titil expresar esta energfa

en términos del nimero de fonones implicados:
1
Ege = She S = EE (QiZ_Qil)z‘ 22)

El factor S fue introducido por primera vez por Huang y Rhys en 1950 [Huang y Rhys,
1950].

En resumen, el principal efecto del acoplo electrén-red es el desplazamiento de
todos los osciladores de la red e introducir desplazamientos en las energias de los niveles
electrénicos. Con una interaccidn lineal en la coordenada de la red, estos desplazamientos
son también lineales (excepto cerca del cruce E,=E,). Este estudio es extensible a

cualquier mimero de niveles.
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1.3.1.1. El diagrama de configuracién coordenado.

Una herramienta util para visualizar las soluciones de la ecuacion (19) es suponer
la energia del sistema como dependiente s6lo de una coordenada normal Q conocida como
coordenada de configuracién. La correspondencia con la realidad de esta suposicién
depende de cuantos modos contribuyen a la energia total. En el caso de un centro con un
modo local fuertemente acoplado una sola coordenada puede ser una aproximacién

razonable.

g A

2
. i
\;———7/ 5,
E, .
E, |
e Shw
I = B
Q, Q < >

Figura 2.- Diagrama de configuracion coordenado.

Si llamamos estado fundamental al nivel de menor energfa y excitado al de mayor,

y E, <E,, con esta aproximacién las energias de estos estados son:
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%]
I

o = B h0(Q-0Q))
23)

Eexc EZ + %}‘ ® (Q - QZ)2

donde se ha eliminado el subindice "i" al considerar un solo modo y se ha asumido que
la frecuencia permanece inalterada y que la interaccién en el cruce es despreciable. Las
diferencias de energia en Q, y Q, son

(Eexc -Eﬁm)Q=Qx = E0+Shm

24)
(E . “Epdoug, = Eo=Sho

donde E, es la diferencia de energia entre los estados que tiene en cuenta la energia de
interaccién electrén-fonén asi como la parte puramente electrénica. En la figura 2 se

muestra el diagrama de configuracién que recoge este modelo.

Segun este diagrama, cualquier transicién térmica debe ocurrir horizontalmente
para que se cumpla el principio de conservacién de la energia. Estas transiciones
encierran cambios no sélo del estado electrénico sino también del estado vibracional.
Como se ha visto, la probabilidad de transicién estd relacionada con el cuadrado de la
integral de los estados final e inicial. Esta integral serd particularmente grande para aquel
valor de la coordenada de configuracién en el que, a energia constante, los puntos de
mdxima amplitud de las funciones de onda de los estados vibracionales inicial y final
coinciden. Esto ocurre en la zona del espacio de configuracién donde las superficies de

energia estin muy préximas o se cruzan.

Si el portador, en el estado electrénico excitado, estd en la vecindad del punto de
cruce de la figura 2, la probabilidad de una transicién térmica serd muy alta, para ello

serd necesario adquirir la energia de barrera E;. De no alcanzarse este valor de la energia
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la unica posibilidad de transicién es mediante efecto tinel.

Las transiciones verticales en el diagrama corresponden a los procesos de
absorcién o emisién de un fotén. Obsérvese que S#iw también indica el reajuste de la
energia de la red al producirse una transicion de absorcién Optica. La diferencia
energética entre las transiciones de absorcién y de emisién épticas es precisamente lo que
habiamos denominado desplazamiento de Franck-Condon, siendo este el método

experimental usual para medirlo.

1.3.2. Célculo cudntico de la probabilidad de emisién multifonén.

1.3.2.1. Aproximacién adiabdtica.

Dentro de la aproximaciéon adiabdtica analizada hasta ahora, la interaccién
electrén-fonén induce dispersién de portadores entre estados y, como se ha visto,
introduce desplazamientos de los osciladores de la red, pero no puede ser la responsable
de la emisién multifonén debido a que todos sus efectos ya se han tenido en cuenta. La
responsable de que haya transiciones con la emisién de varios fonones, es decir,
transiciones multifonén es la perturbacién introducida por la ruptura de la aproximacién
adiabdtica [Huang and Rhys, 1950] [Kubo y Toyazawa, 1955] [Kovarskii, 1962]
[Kovarskii y Sinyavskii, 1963]. La componente no adiabdtica del hamiltoniano es de la

forma:
H, 4 @R)OR) = H y(r,RO(R)-y(r,R)H $(R) | 25)

donde ® es la funcién de onda para todos los iones dependiendo de su vector de posicién
R y ¥ lo es para todos los electrones dependientes de su posicién r y de las posiciones de

los iones en cada instante. H; es la parte del hamiltoniano debida a la energfa cinética i6nica

24



Mecanismos de captura térmica por emisién de fonones

y al potencial interiénico. En términos de la funcién de onda monoelectrénica ¢ y de los

modos normales desplazados de la red, Q,, esta perturbacién tiene Ia forma:

99(r,Q) 36(Q) , Q) Fo(r,Q) (26)
Hy,0rQ0)9(Q) = E’ﬂ 3, % 2 oQ?

De acuerdo con la regla de oro de Fermi la probabilidad de transicién entre dos

estados es:
W = %"z |<1|H,,, 2> |?8(E,-E,) @7
f

donde la suma se extiende a los estados finales de la transicién. El cédlculo de esta
probabilidad que se realizard a continuacidn se ha utilizado el formalismo de Ridley [Ridley,
1978a].

La perturbacion no adiabdtica no es nula en virtud de la dependencia en Q de la
funcién de onda electrénica. Esta dependencia es lineal en primera aproximacién. Tomando
esta dependencia lineal resulta que el ltimo término de la ecuacidén (26) se anula y causa la
desaparicion de la dependencia en Q de la parte electrénica del elemento de matriz. Esto
constituye la aproximacién condoniana, que no es vdlida para transiciones térmicas donde se
requieren vibraciones de gran amplitud. En lugar de una dependencia lineal de ¢(r,Q) en

Q tomaremos la funcién de onda de la forma:

0,(rQ) = ¢+ ®20(r) 28)
11~ =21
La dependencia en Q en el numerador es:
H, =<2|V [|1>Q 29

y la del denominador
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Ey-E, = Ezo'Elo'Z hw(Q,-Q,)C; (30)

Tomando el denominador como lineal en Q obtenemos una buena aproximacidn vdlida en

orden infinito excepto en el punto de cruce.

Para realizar los cdlculos es conveniente expresar el denominador de (28) como

—L— - [senl(E,,-E,n\dy @D

E21" 11 0

y se continda el cdlculo con el método de la suma de Slater. Este trabajo no tiene como
objeto desarrollar todo el laborioso cdlculo. Vamos a dar s6lo el resultado de la probabilidad
de generacién térmica para el modelo de una sola frecuencia y desestimando la aproximacién

condoniana;

n  Bed R (32)
W=uw e e 7R

(hw)? ;

donde S es el factor de Huang-Rhys, n el nimero de Bose-Einstein, y R es una suma
compleja de términos conteniendo funciones de Bessel modificadas. p es el nimero de

fonones emitidos en la transicidn:

_ E~Sha 3y
p = ecm— i
how

con E; el nivel energético profundo de la impureza medido mediante técnicas térmicas.

Hay tres factores esenciales que configuran la ecuacién (32): la contribucién del
solapamiento de las funciones de oscilador desplazadas que decrece al incrementarse S,
e 5@+ ] peso térmico de la energfa vibracional inicial, e?*/?¢T| y la probabilidad de emitir

o absorber p fonones, R.
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En el limite de bajas temperaturas y acoplamiento débil, es decir, si se cumple que
(p+4)> > > 4S’n(n+1), se obtiene una probabilidad de captura, W™":

Wmeh = W (n+1ye s G4

donde se ha considerado que el cociente de degeneraciones de los estados inicial y final es
la unidad. Para los centros habituales en silicio y arseniuro de galio (casos que estudiaremos)
esta condicién se satisface hasta temperaturas mayores que la ambiente. A partir de ahora

siempre nos mantendremos bajo este limite, salvo que se indique lo contrario.
En (34) W, vale

N B ar |
T w)? -1

-1
Vo 'R+ [V A |2P-S—R1 39)

En esta ecuacion
V, = <1|v|2> (36)
y las componentes del vector A

2
V2

donde | 1> corresponde al estado libre en la banda y | 2> al estado ligado.

A, = (Q-Q); S = ZA,.Z 37

De acuerdo con los trabajos de Ridley en la expresién (35) se pueden tomar valores
constantes para Ry=0.26 y R,=0.18, vdlidos si S < <p [Ridley, 1978a].

1.3.2.2. Aproximacidn estitica.

Aunque la aproximacion adiabdtica es muy usada para abordar este problema, no es
la tnica alternativa para resolver la ecuacién de valores propios del hamiltoniano. Otro

formalismo vdlido es bajo la aproximacién estdtica estudiada inicialmente por Markham
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[Markham, 1956], quien indicé sus posibilidades, y que ha sido utilizada por diversos autores
[Howgate, 1969] [Morante et al., 1982a,b] [Goguenheim y Lannoo, 1990]. El hamiltoniano

del sistema electrén-impureza puede ser expresado como:
H=H,+H, +H, (38)

donde Hy, es la parte electrénica, Hy la parte vibracional, y H,, corresponde a la interaccién

electréon-fonoén.

‘Bajo la aproximacién estdtica, el sistema electrénico en un estado b queda descrito

por:
H,Q, = E,Q, 69
y se encuentra sometido a un potencial estdtico medio

V' =<Q,|H,|Q,> (40)

definido en el estado | ©,>, el cual actia sobre los modos vibracionales cuyas funciones

propias se expresan como
(H,+V98,, = E, B, @1

Estas igualdades permiten definir el hamiltoniano estitico de orden cero cuyas
funciones propias ¥ son el producto de aquellas definidas en (39) y (41), y los valores

propios son la suma de sus correspondientes autovalores,
H¥s = E¥s , ¥ = O,9,, E5=E-E, @

La diferencia con el hamiltoniano H es debida al término perturbativo responsable de

las transiciones entre los estados electrénicos b y b’, con una probabilidad dada {por

Wbb’ = 2_:-221’ bV‘<Qb’eb’V’|Hep_V/|QbebP> |25(Eb’+Eb’v"Eb'EbV)’ “3)
1284

donde los sumatorios comprenden todos los estados finales e iniciales, P,y es la probabilidad
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de ocupacién del estado inicial de los modos vibracionales en el equilibrio termodindmico

E,
e KT

Te KT

P =

%% 44)

H,, corresponde a la interaccién lineal electrén-fonén dada en la ecuacién 8.

La diferencia conceptual entre las ecuaciones (27) y (43) estriba en que en la
aproximacién adiabdtica el electrén lleva una energia cinética adicional para reunirse en la
préxima posicion del niicleo. En el caso de la aproximacién estdtica, se considera una energia

posicional adicional para tener en cuenta esto tltimo.

De acuerdo con el método de cédlculo de Kubo [Kubo, 1952] la probabilidad de

captura térmica por el mecanismo multifonén a bajas temperaturas

S*(n+n < p+1 45)
es:
_ -1,-S y2 2
W,, = o 2n_S7" e Z—p(1+§) (n+1)ye™?s (46)
(hw)? @-1! § P

donde b indica el estado ligado y b’ el estado libre, Y? y S (el factor de Huang-Rhys) son
los elementos de matriz que dependen del acoplamiento electrén fondn y de las funciones

de onda de los estados libre y ligado, y se calculan como

Y2=-;:S|<Q,,,|Hep|nb>|2
47

S = 1

) 2(hw)? <Q,|H,,|Q,> 3

siendo Q, la funcién de onda del estado ligado y 2, la del estado libre.
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Aunque en la revision del proceso de captura por el mecanismo de emisién multifonén
que acabamos de realizar aparecen dos tratamientos distintos, el primero partiendo de la
aproximacién adiabética y fuera del dmbito de la aproximacién condoniana, y el segundo
desde la perspectiva de la aproximacion estdtica, Huang en 1981 [Huang, 1981] demostrd que
los elementos de matriz de la transicién desde ambas aproximaciones son enteramente
equivalentes. Ademds hemos comprobado que se llega a resultados similares desde ambos
formalismos. Para este trabajo elegimos el resultado de Ridley [Ridley, 1978a] para la
probabilidad de emisién multifondn, dados sus estudios posteriores sobre la aplicacién de esta
probabilidad para los distintos tipos de centros [Ridley, 1978b][Ridley, 1980][Ridley y
Amato, 1981] [Ridley, 1993].

El paso siguiente a dar es proponer modelos para describir los estados libre y ligado
de la particula y estudiar la forma del potencial de acoplamiento electrén-fonén H,, para

utilizarlos en el formalismo de Ridley descrito en la ecuacién 34.

1.3.2.3. Célculo de los elementos de matriz.

Consideremos la transicién de un portador desde un estado libre en la banda | k>,
caracterizado por su vector de onda k a un estado ligado de una imperfeccién de la red,
| T> situado en la banda prohibida a una energfa E; del limite de la banda considerada.
Ademds este nivel vendrd caracterizado por un radio efectivo r; (que da jdea de la

localizacion del estado) y por su estado de carga (repulsivo, neutro o atractivo).

Segiin la expresién 35 habria que calcular dos elementos de matriz, pdﬂ un lado el
correspondiente al factor de Huang-Rhys, S, y por otro el de la interaccién del estado ligado
y libre a través del pdtencial de acoplamiento, V,,. Sin embargo, y debido a la falta de una
informacién precisa de la funcién de onda del estado ligado, el factor S se introduce

normalmente como un pardmetro obtenido experimentalmente o de ajuste para los
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tratamientos tedricos de la captura. Por esta razén, sélo nos propondremos calcular el

elemento de matriz V,; que venia dado por
Vol = |<k|VIT> 2 )

Para calcularlo debemos conocer las funciones de onda de estos estados y la forma del

potencial de acoplamiento electrén-fonén:

i) La funcién de onda del estado libre en la banda de conduccién tiene una forma muy
compleja, por lo que se han venido utilizando muiltiples aproximaciones [Ridley, 1978b]
{Amato y Ridley, 1980] [Ridley, 1980] [Ridley y Amato, 1981] [Morante et al., 1982a]
[Morante et al., 1982b] [Amato, 1992] teniendo todas en comuin el limite de r pequefio
(donde r representa la distancia a la imperfeccién) debido al alto grado de localizacién det
estado ligado. El modelo mds aproximado debe recoger las diferencias dadas por el estado
de carga del centro. Nosotros vamos a utilizar el modelo de onda de Coulomb, que cumple
estos requisitos, propuesto por Ridley en el estudio de la fotoionizacién de centros profundos
con distinta carga [Ridley, 1980] [Swiatla y Bartczak, 1994]:

1
o - ( %]ae,n 49)

donde V es el volumen de normalizacidn, k es el vector de onda del electrén en la banda y
C, es el factor de Sommerfeld que incluye la necesaria dependencia con el estado de carga

del centro, dado por

1
2 (50)

R#
C, =2n N , N = - i
-1 E,

con Z la carga del centro, R", la energia efectiva de Bohr del semiconductor y E, la energia
del electrén en la banda. En el caso de centros neutros C, vale la unidad, reduciéndose la
funcién de onda a una onda plana lo que concuerda con la dispersion débil que plantean estos

centros. El modelo de la onda de Coulomb se considera valido para todos los centros neutros
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y negativamente cargados si kr <1 y para centros atractivos si E, <E; [Ridley, 1980}, siendo
E, la energia del portador libre. La expresion (49) la vamos a aproximar segiin la energia

del electrén en

c \1
k> = (—V]z krp = 0
(1)

c.\: k.
Ik>= (_Ve]”e’; D ksl

Como puede apreciarse en la ecuacién (51) para la segunda aproximacién no sel ha perdido

totalmente la dependencia en el estado inicial k en la banda.

ii) Para representar al estado ligado se han venido utilizando distintas funciones de
onda [Koster y Slater, 1954a,b]. Este punto es importante ya que segin la funcién de onda
escogida obtendremos unos elementos de matriz u otros. A lo largo del desarrollo histérico
del estudio del mecanismo de emisién multifonén se han utilizado laszé siguientes

aproximaciones:

- La funcién de onda gaussiana

- = (52)
x ¢

que pronto se desechd por no representar adecuadamente al estado ligado, ya que proviene

de un potencial 1/r* que no proporciona estados ligados.

- La funcién de onda hidrogenoide

L 53
W (53)

demasiado deslocalizada para aproximar bien un estado profundo.
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- La funcién delta

T> « 15 (54)

utilizada inicialmente para interpretar los espectros de fotoionizacién [Luckosky,1965].

- La funcién tipo defecto cudntico [Bebb, 1969]

r

1 va (5%)
IT> = 77 '

siendo a=meag,/Mm ey con m la masa del electrén, m” su'masa efectiva en la banda, e/e, es
la constante dieléctrica relativa del semiconductor, agy es €l radio de Bohr; v;*=(R"/E;) con

R, la energia efectiva de Bohr y E; la energia del nivel profundo.

- La funcién de onda tipo "bola de billar" [Ridley,1980]

1
|T> = —  Isrp

1 (56)
Vr
siendo Vy=4xr;*/3, propuesta para modelar la parte mds interna de la funcién de onda del

estado ligado.

En la préctica las mds utilizadas son las tres iltimas. Un estudio de este tema se
puede encontrar en un trabajo de Stoneham de 1979 [Stoneham, 1979]. Ademds en muchos
casos, independientemente de su estado de carga la aproximacién del defecto cudntico se
toma al limite de la funcién delta [Morante et al., 1982a, 1982b] [Ridley, 1978b]. Incluso
se han utilizado combinaciones de éstas para representar la funcién de onda en distintas
regiones del espacio [Ridley, 1980] [Ridley y Amato, 1981]. El pardmetro que realmente mds
influye en la magnitud de los elementos de matriz es el radio que acompaiia a la coordenada

r en los argumentos de las exponenciales. Ademds, fisicamente, este radio cuantifica el grado
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de confinamiento de la drbita ligada.

En la figura 3 se muestran las formas de algunas de esas funciones de onda con la

coordenada r.

-

SLJL I L It L L

OE+0  26-9  4E-9  6E-9
r(m)

Figura 3.- Distintas formas de onda para el estado ligado: ripo defecto
cudntico con v;=0.4 (linea continua); tipo delta con vy=1 (linea
discontinua); tipo bola de billar con ry=a" (cuadros); y tipo hidrogenoide
(tridngulos). En todas ellas se ha tomado d’'=17.8 A correspondiente al
silicio.

En este trabajo hemos tomado como modelo de la funcién de onda del estado ligado

una combinacién del modelo de la bola de billar para la regién mds préxima a 31211 impureza
[Ridley, 1980]:

|T> = , TIsR

0 7))

mientras que para la regién externa que supondremos responsable de la interaccién con la
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banda es mds apropiado el modelo de funcién tipo delta

-
IT> = 4%e 7, raR, GB)
r

con A=(Q2ar’)"? y R, < <r; el radio del potencial efectivo de la trampa.

1ii) Una vez elegidas las funciones de onda para calcular el elemento de matriz V,,
debemos ocuparnos de la forma del potencial de acoplamiento electrén-fonén. La primera
operacion que se realiza es expandir dicho potencial en ondas planas cuyos momentos

corresponden a los modos de vibracidn,
1 iq;r
V= —Y Uqgye” (59)
/N

donde q; es el vector de onda del modo i-ésimo y N es el nimero de modos. Para las
proximidades de una imperfeccién aproximaremos como es usual [Henry y Lang 1977]

[Morante et al. 1982a, 1982b] [Ridley, 1993]:

eiq,--r sen(q,.r)

= (60)
qr

El término U(q;) depende del tipo de interaccion electron-fonén dominante en cada
semiconductor. Asi, en las imperfecciones en silicio el potencial de interaccién se considera
debido a la deformacién [Morante et al., 1982b] [Ridley, 1993]. Ademds debido a la energia '
de los fonones se supone una interaccién con modos dpticos [Ridley, 1993].En este caso

podemos asumir que

D?
U@g)? = — (61)
V@) Mo/n
donde D es la constante del potencial de deformacién y M WERWRWamA

pResmasm——"

) LS &
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Esta forma de acoplamiento es el usado en la teoria de dispersién de electrones por la red.

En el caso del GaAs, el acoplamiento con modos longitudinales 6pticos es posible a
través de la interaccién polar presente en este semiconductor [Seeger, 1991]. Para describirla

habitualmente se utiliza la expresién aproximada [Morante et al.,1982a] [Ridley, 1993]:

XMV K
|Uq)|? = _(L’_)_(i_(___l_)_l_ = _F (62)

€, €

donde ahora M es la masa reducida, V, es el volumen de la celda unidad, e, y ¢ son las
permitividades de alta frecuencia y estética. El acoplamiento piezoeléctrico, que depende de

la deformacién acistica, también es posible pero, presumiblemente, mucho mds débil.

Escogida la forma de las funciones de onda de los estados inicial y final y el potencial

de acoplamiento, el elemento de matriz queda de la siguiente forma:

U(g,) sen(qr)
V1=Z:V2u“"—2 <k|— Yo qr |T> (63)

que debemos resolver para las dos partes en que hemos dividido el problema: bajas energias
(kry=0) y medias energias (kr; < 1) del electrén en la banda de conduccién. Hasta ahora no
se habia abordado el segundo cdlculo despreciando en todo momento la energia del electrén
en la obtencion de la probabilidad de emisién multifonén. Nosotros, como mostraremos a
continuacién, conseguimos una expresion analitica vdlida hasta 0.3 eV de energia en los dos

casos de potencial de acoplamiento anteriormente referidos.

- Regibn de bajas energias (kr;=0):

Para energias del electrén préximas al fondo de la banda de conduccién y tomando

las aproximaciones realizadas de acuerdo con las expresiones (48), (51), (58), (60) y (61),
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se obtienen unos elementos de matriz:

3
V2,0) = 321tS(‘nm)2C0(v7;) :

(64)
|V21(0) ‘A |2 = Vil(O)S

La expresién 64 se introduce en la expresién 35 proporcionando unas probabilidades
de captura por emisién multifonén para baja energia W™*(0) de centros neutros y cargados

tanto en silicio como en arseniuro de galio:

361c2w(v7a')3C

meh ~
& Wp,-1)!

25%2¢75[0.26+0.18(p,~ 1)](n+1Y°e S (65)

donde el nimero de fonones emitidos, p,, serd constante

P (66)

bi

y en el silicio a"=18.7 A, »;=(0.032/E;)"?, mientras que en el GaAs a"=103 A y
vr=(0.0053/E)'2,

- Regidn de energias intermedias (kr, <1):

En el caso de energias no despreciables el elemento de matriz, | V,,(€) }? no tiene una
forma analitica cerrada con las funciones de onda que hemos elegido. Por tanto, se ha
evaluado numéricamente para energias en el rango de 0 eV hasta 0.5 eV a partir de las
expresiones (48), (51), (58), (60) y (61), como se muestra en las figuras 4 y 5. En la figura
4 se ha calculado el médulo cuadrado del elemento de matriz con acoplamiento no polar,

mientras que en la figura 5 se ha hecho lo propio con el polar.
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1.0 &
0.8k

06 I

0.4

(V21(5)/V21<O)>2

0.2 f

Si

0'8.01 ‘ 01 T 44'1
e (eV)

Figura 4.- Moddulo cuadrado del elemento de matriz normalizado
correspondiente a nuestros modelos de funciones de onda 'y acoplamiento por
deformacion éptica no polar (Silicio). El estado ligado tenia un radio
caracteristico de 5 A .Los simbolos corresponden al cdiculo numérico y la
linea a la aproximacion analitica.

. 08F \
S
< 06 f
> 3
Iy :
L 04 ¢
> :

0.2 F

E GaAs
0'8.01 R

t (eVv)

Figura 5.- Médulo cuadrado del elemento de matriz normalizado
correspondiente a nuestros modelos de funciones de onda y acoplamiento por
interaccién polar dptica (Arseniuro de Galio). El estado ligado con radio
caracteristico de 10 A. Los simbolos corresponden al cdlculo numérico y la
linea a la aproximacion analitica.
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Este resultado numérico se ha ajustado por una aproximacién analitica de la forma:

1

V@ « [V
| V(€] |V 0] [1+(kv7a*)2'5]"

(67)

con n=0.7 para acoplamiento éptico no polar ( para el silicio) y n=1.7 para polar éptico
(para el arseniuro de galio), para el rango de interés del radio r;. En ambas figuras, los
simbolos corresponden al cdlculo numérico de estas cantidades, siendo las lineas continuas

las aproximaciones analiticas simples dadas por (67).

Con todo esto queda una probabilidad de captura en funcién de la energia:

36n’w(v,a’)®  CSPes

Wer'(e) = 0.26+(p-1)0.18](n+1)Pe 25
si (€) Vo-D! [1+(kv7a‘)2'5]°'7[ 26+(p-1)0.18](n+1)Pe
(68)
2 3 Ppo-S
Ga,'}s(e) = ML) €S [0.26+(p~1)0.18](n+1)Pe S

V(p_l)l [1 +(kv1at)2.5]l.4
donde ahora el mimero de fonones emitidos, p, crecerd al aumentar la posicion energética
del electrén con respecto al fondo de la banda

e+ET
hw

_s (69)

p:

donde no hay que olvidar que en el cdlculo de n y de p la energia de los fonones es diferente

para el Si que para el GaAs.

Podemos expresar la probabilidad en funcién de la energfa si incluimos la relacion

entre la energfa y el vector de onda, que teniendo en cuenta la no parabolicidad, es

hW2k?

*

= e(1+ae) (70)

2m

con a €l pardmetro de no parabolicidad.
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\000/ -7 8204

S 10 %F  E;=0.231 eV

T=300 K

-11 . L ! \ 11-1111
19 0.01 0. ]

e (eV)

Figura 6.- Probabilidad de captura multifonon normalizada en funcion de la
energia a 300 K. El trazo discontinuo corresponde solo a la dependencia
energética con el nimero de fonones p, mientras que el continuo incluye la
contribucion del elemento de matriz V,,

|
En la figura 6 se muestra la relacién Wg™"(e)/ W **(0) a la temperatura dej 80 K, con
acoplamiento por deformacién dptica no polar, en el rango de energfas 0 a 0.5 eV. El trazo
discontinuo corresponde al comportamiento energético despreciando la dependencia de los
elementos de matriz con la energia, mientras que el continuo representa todas las
contribuciones. Se observa como a medida que aumenta la energia del portador la diferencia

de las dos probabilidades es mayor, con lo que es imprescindible, como ve;embs mds
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adelante, la inclusién de la dependencia energética del elemento de matriz. Por el contrario

convergen para energias préximas al fondo de la banda.

En definitiva, los resultados obtenidos en las ecuaciones (65) y (68) se usardn para
modelar la probabilidad de captura multifonén, que introduciremos en la simulacién por
Monte Carlo como veremos en el capitulo siguiente, sin campo y en presencia de campo

eléctrico respectivamente.

1.3.2.4. Pardmetros caracteristicos.

Una vez planteada la forma de abordar el problema de la captura por el mecanismo
de emision multifonén observamos algunos inconvenientes. El problema comin que
introducen las expresiones para la probabilidad obtenidas en el apartado anterior es la gran
cantidad de pardmetros libres que quedan en dichas expresiones. Esto propicia que se
manejen con gran elasticidad obteniendo valores de secciones eficaces de gran variedad de
centros profundos, tanto en Si como en GaAs, muy préximos a los valores experimentales.
Por ejemplo, las expresiones de las probabilidades son muy sensibles al pardmetro p. Asi,
una pequefia variacion en la energia del fondn implicado en el mecanismo de captura da
como resultado variaciones en el nimero de fonones emitidos. Esto propicia que los valores
del factor S varien fuertemente de unos trabajos a otros al intentar ajustar los datos
experimentales con distintos fonones [Morante et al., 1982a]. En concreto no existe acuerdo

acerca de los valores que se deben asignar a los siguientes pardmetros de las ecuaciones (65)
y (68):

1°.- La naturaleza y la frecuencia del fonén implicado en la emisién multifonén.

2°.- El factor S sélo se conoce para pocos centros y mediante medidas dpticas, con lo que

se utiliza como un pardmetro libre en los estudios tedricos, ddndose casos en los que hay
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gran disparidad de valores para un mismo centro. Este factor caracteriza tanto la forma del
acoplamiento electrén-red como al estado ligado, informacién que es fundamental para
analizar el proceso de captura. Por esta razén, su obtencion serd uno de nuestros principales

objetivos en el capitulo siguiente.

3°.- El modelo para la funcién de onda del estado ligado. Nosotros, de acuerdo con algunos
estudios [Luckosky, 1965] [Ridley, 1978, 1993], hemos escogido una combinacién de la
funcién delta y la funcién bola de billar que por supuesto no es la tnica [Ridley, 1980]
[Morante et al., 1982a]. Esto puede influir en la definicidn del radio de la érbita del electron

en la impureza.

En el préximo capitulo detallaremos las opciones que hemos tomados respecto a estos
puntos, con el fin de obtener una expresion para la probabilidad de captura por el mecanismo

de emisién multifonén con el menor niimero posible de pardmetros libres.

I.4. MODELO DE CAPTURA EN DOS ETAPAS.

Como ya se ha mencionado anteriormente y ha sido referido por gran nimero de
trabajos [Stoneham, 1975], los mecanismos de cascada y multifonén pueden presentarse
juntos en el proceso de captura de un portador por un centro. Formalmente Gibb et al. en
1977 propusieron un modelo de captura en dos etapas en el que participan ambos mecanismos
[Gibbs et al., 1977]. Fue aplicado para explicar la dependencia térmica de las secciones
eficaces de captura de centros profundos con los siguientes estados de carga: atractivos antes
de capturar y neutros cuando estdn ocupados. Debido a esa carga, cabe esperar una serie de
estados excitados culombianos situados en la banda prohibida unidos al extremo de la banda.
La captura de un portador, por tanto, tendria lugar en dos pasos, primero un proceso de

cascada a través de los estados excitados muy préximos entre si hasta alcanzar el estado de
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mds baja energia accesible por la emisién de uno o dos fonones, seguido de un sélo salto,

mediante una emisién multifonén, al nivel fundamental.

Este modelo supone que el nivel mds bajo de los estados excitados accesible por
cascada esté a una energia E, por debajo del fondo de la banda, caracterizado por una seccién
eficaz de captura .. El salto siguiente al centro profundo de energia E; se supone con una
probabilidad ». Esta segunda transicién tiene lugar en competicion con la reemisién térmica
a la banda desde el nivel poco profundo equivalente, con una probabilidad dada segin
argumentos de balance de energia por o.v,Nexp(-E,/K;T). v, es la velocidad media del
portador en la banda, que varia con la temperatura como T"2, y N la densidad efectiva de

estados en la banda, que para bandas parabélicas varfa como T*2,

St e o

MECANISMO
MULTIFONON

Figura 7.- Esquema de los niveles y las transiciones entre ellos en el modelo
de captura en dos pasos.

Por tanto la seccién eficaz propuesta proviene de la combinacién de ambos
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mecanismos;

Or = Z, (71)

KT
v+o v,Ne

A altas temperaturas, cuando la reemisién es mds probable que la captura por el

estado profundo, o.v,,Nexp(-E,/K;T) > >» y la ecuacién (71) se simplifica a

v K_,T (72)

De acuerdo con las dependencias térmicas sefialadas, en el caso anterior, si v es

independiente de la temperatura, o; decrece con la temperatura de la forma

2 (73)
-2 KT
o~ T2%"®
Si » representa un proceso multifonén activado, entonces
E-E,
2 KT (74)
op~ T 2 78

siendo E, la energia de activacién de la emisién multifonén.

En general, si la probabilidad de transicién multifonén, », es indepencfiente de la
temperatura, el comportamiento térmico de la seccién eficaz de captura seré debido al
mecanismo de cascada, o,. En particular, a bajas temperaturas, cuando
o .VaNeXp(-E,/K;T) < <», o;=0,. Esto significa que la captura en el nivel poco profundo
viene seguida inevitablemente por la captura del centro profundo. o; mostrar, por tanto, la
dependencia térmica de la captura por cascada. Esto iltimo siempre ocurrird a muy bajas

temperaturas.
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Este modelo ha tenido éxito en reproducir la dependencia térmica de la seccién eficaz
de captura de los elementos del grupo del azufre (S, Se) en Si [Grimmeiss et al., 1980a,b].
Formalmente es aplicable a la captura de portadores por impurezas poco profundas, aunque
la falta de medidas experimentales a temperaturas intermedias y altas no permite

comprobarlo.

En el préximo capitulo desarrollaremos el modo de implementar este modelo de
captura con el fin de calcular la seccién eficaz de captura por simulacién numérica por el
método de Monte Carlo. Simularemos la captura por centros atractivos en silicio combinando
los mecanismos de cascada y multifon6n, y mejoraremos este modelo tedrico contemplando
la posibilidad de captura multifondn directa desde la banda sin intervencién de los estados

excitados.

I.5. CLASIFICACION DE DEFECTOS SEGUN EL MECANISMO DE CAPTURA.

Una vez revisada brevemente la informacidn sobre los mecanismos de captura por
emisién de fonones podemos establecer una clasificacion de defectos atendiendo a los

mecanismos que provocan la captura de portadores libres procedentes de las bandas:

a) Centros neutros o repulsivos, que al no poseer estados excitados préximos entre
si, no admiten el mecanismo de cascada y que supondremos capturan portadores directamente
desde las bandas mediante el mecanismo multifonén. A la hora de la simulacién, dependiendo
del valor del campo eléctrico al que estd sometido el defecto, utilizaremos una probabilidad

dependiente o no de la energia vistas anteriormente.

b) Impurezas atractivas, tanto profundas como poco profundas, en los que podemos

admitir el modelo de captura en dos etapas. La diferencia que habrd de unas a otras es que
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los fonones implicados en el mecanismo multifondén serdn distintos en cada caso, fonones de
menor energfa para centros poco profundos y de mayor energia para centros cargados
profundos. En este tipo de impurezas cuando la captura sea en presencia de campo eléctrico
comenzard a ser importante la captura por via multifondén directamente desde la banda al
estado fundamental sin intervencion de los estados ligados excitados a causa de la posicién
energética del electrén cada vez mds alejada del fondo de la banda a medida que aumenta el

valor del campo.

Caso especial son los centros atractivos en GaAs, donde, como es conocido, la
energia efectiva de Bohr que estd relacionada con la energia minima accesible por cascada
E,, tiene un valor despreciable frente a la energia térmica de los portadores en la banda (para
las temperaturas en que hay datos experimentales). Por esta razén, el efecto de la regién de
estados ligados que forman el cuasi-continuo adyacente al fondo de la banda apenas perturba
la energia de los electrones y no cabe esperar que influya apreciablemente en el fenémeno
de captura. De este modo, como se probard mds adelante, suponiendo sélo el mecanismo de
captura multifonén desde la banda podremos reproducir los valores de las secciones eficaces

de captura térmica obtenidos experimentalmente.
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CAPITULO II:

SIMULACION DE LA CAPTURA TERMICA POR EMISION DE FONONES
MEDIANTE EL METODO DE MONTE CARLO.

II.1.- INTRODUCCION.

En este capitulo vamos a desarrollar el procedimiento por el cual hemos
introducido los mecanismos de captura dentro de la simulacién del transporte de carga en
un semiconductor mediante el método de Monte Carlo con el fin de calcular la seccién
eficaz de captura. Aqui, nos hemos ocupado de la captura de electrones por parte de
impurezas neutras y cargadas tanto en Si como en GaAs. Ademds, en Si estudiaremos la
influencia del campo eléctrico en este fendmeno. La principal dificultad a la hora de
llevar a cabo esta tarea la encontraremos en el cardcter local que tiene el fenémeno de
captura frente al tratamiento tradicional en el espacio de las energias y los vectores de
onda del método de Monte Carlo para los distintos mecanismos de dispersién existentes

en la red.
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Antes de entrar en el andlisis de la simulacién de los procesos de captura se hard
un breve repaso de las principales caracteristicas del algoritmo de Monte Carlo aplicado
al transporte de electrones en un semiconductor [Jacoboni y Reggiani. 1983]. Durante
este desarrollo indicaremos los  principios generales del método, sefalando las
particularidades para adaptarlo al fenémeno de la captura. A continuacién
mencionaremos, también escuetamente, los mecanismos ineldsticos de una red sin
defectos que han sido introducidos junto con los mecanismos de captura. En la simulacién
hemos considerados los mecanismos de dispersién no polares por fonones acusticos
(tratados como ineldsticos) y 6pticos, mientras que para la red de GaAs se ha ‘anadido la

dispersién por fonones polares dpticos.

Una vez introducido el método numérico, expondremos con detalle la manera en
que han sido introducidos los mecanismos de captura. Este problema fue tratado por

Reggiani et al. [Reggiani et al., 1989, 1991], al estudiar el proceso de cascada en la

captura de huecos por parte de niveles aceptadores en silicio tipo p a bajas temperaturas.
En dicho trabajo, al igual que en nuestra simulacién, sélo tendremos en cuenta los
mecanismos ineldsticos, ya que nos interesa unicamente la historia energética de los

electrones. En concreto, hemos implementado:

1) El mecanismo de captura por el proceso de cascada. Aqui mostraremos como
mediante un promediado espacial de la energia perturbada por el potencial culombiano
hemos conseguido eliminar el uso explicito de la variable espacial en la simulacién. Este
uso imponia una serie de limitaciones y problemas a la hora del cdlculo [Reggiani et al.,
1991]. Por otro lado, la extraccién del tiempo de captura de la simulacién no es un
problema trivial. En esta parte del capitulo nos hemos planteado conseguir una definicién
correcta de esta magnitud a través de la comparacién de nuestros resultados numeéricos
con los datos experimentales disponibles para impurezas donadoras poco profundas. Esto

lo hemos conseguido mediante un estudio estadistico de los tiempos de captura de un
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mimero grande de electrones.

ii) El mecanismo de captura por emisién multifonén ha sido introducido en la
simulacién a través de probabilidades que describen convenientemente esta transicion. Se
ha aplicado a centros en silicio y en arseniuro de galio. Para ello, hemos obtenido
expresiones de esas probabilidades de captura en funcién de la energia inicial del electrén
en la banda, lo que nos ha permitido estudiar ademds el efecto del campo eléctrico en la
captura de electrones por impurezas en silicio. A continuacién, hemos aplicado nuestro
método para calcular secciones eficaces de captura térmica en funcién de la temperatura
y compararlas con resultados experimentales teniendo como objetivos la confirmacidn de
nuestros modelos y la obtencién de un pardmetro, de dificil extraccién experimental y
tedrica, que caracteriza este fenémeno: el factor de Huang-Rhys, S. En concreto, para
centros neutros en silicio se ha confirmado el valor del factor de Huang-Rhys, S, en el
caso del nivel aceptador del Pt. También se han obtenido buenos ajustes con datos sobre
centros en GaAs reproduciendo los valores experimentales del factor S. Una vez
verificado nuestro procedimiento nos hemos ocupado de dos aspectos. Por un lado, la
relacién real existente entre la dependencia térmica de o y de la probabilidad de captura.
De hecho relaciones incorrectas han llevado a menudo a errores importantes en la
interpretacién de medidas experimentales. Dentro de este punto pondremos como ejemplo
la diferencia entre las dependencias térmicas de o para centros en Si y en GaAs, asi como
las ventajas de la simulacién por Monte Carlo frente a las técnicas analiticas

convencionales de cdlculo de esta magnitud.

iii) El modelo de captura en dos etapas, propuesto para explicar la seccién eficaz
de captura térmica de centros profundos atractivos, también es simulado mediante nuestro
procedimiento, combinando los dos mecanismos antes mencionados. Para tener en cuenta
la captura por multifonén tanto desde la banda de conduccién como desde los estados

excitados de la impureza se ha obtenido una probabilidad que tiene en cuenta las
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caracteristicas del estado inicial del portador. Las consideraciones que hagamos al
‘implementar dicho modelo nos permitirdn obtener informacién sobre el proceso de
captura por parte de este tipo de impurezas. Comprobaremos si son ciertas las hipdtesis
realizadas en este modelo asi como la importancia de las transiciones no acusticas en el
proceso de cascada.También en este punto se ha conseguido buen acuerdo entre nuestros

resultados y los datos experimentales.

Finalmente, y dada la facilidad de obtener S con nuestro método hemos abordado
el cdlculo de la relacion entre esa magnitud y la profundidad del nivel profundo, E;, en

impurezas profundas atractivas y neutras.

II1.2.- METODO DE MONTE CARLO.
I1.2.1.- Fundamentos del método.

El método de Monte Carlo, aplicado al transporte de carga en semiconductores,
consiste en la simulacién del movimiento de uno o mds electrones dentro del cristal,
eventualmente sujeto a la accién de campos externos eléctricos o magnéticos y a unos
mecanismos de dispersién dados, resolviendo la ecuacién de transporte de Boltzmann. Las
duraciones de los vuelos libres del portador entre dos de esas colisiones y los mecanismos
de dispersién implicados se seleccionan estocdsticamente de acuerdo con las
probabilidades que describen los procesos microscépicos. Por tanto, este método radica
en la generacién de una secuencia de nimeros aleatorios con una distﬁjbucién de
probabilidades dada. |

Cuando el propésito es el andlisis de un fenémeno en un estado estacionario, es
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suficiente simular el movimiento de un solo electrén; por ergodicidad asumimos que un
camino suficientemente largo de este electrén nos proporciona informacién del
comportamiento del gas electrénico completo. Cuando el proceso bajo estudio no es
estacionario se hace imprescindible simular un gran nimero de electrones, siguiendo sus

dindmicas para obtener la informacién deseada.

Basicamente, el método de Monte Carlo aprovecha las caracteristicas del
movimiento de un portador en el seno de un cristal afectado por un campo externo. Por
otro lado, estudia la dindmica del mismo durante un vuelo libre (cuya duracién también
decide el método). Indica cuando finaliza el periodo en que no se ve dispersado el
portador, determina cudl de estos mecanismos de dispersion es el que actia, y por tltimo
obtiene el nuevo estado del portador de acuerdo con el proceso de dispersidn
seleccionado, quedando el portador de nuevo en disposicién de ser arrastrado por el
campo externo (si lo hubiera). La repeticién de esta secuencia de procesos interdispersion
y de dispersién, constituyen en si la simulacién de dicho movimiento. Resumiendo, el
método de Monte Carlo consiste en la seleccion de la duracién del vuelo libre, el
mecanismo de dispersién y el nuevo estado después de la misma, mediante la generacién

de mimeros aleatorios conforme a unas distribuciones de probabilidad determinadas.

En nuestro caso, dado el cardcter transitorio del fenémeno de captura, aplicaremos
el método de Monte Carlo a un nimero N de electrones por separado. Estos electrones
podran estar afectados o no por un campo eléctrico externo. La simulacién de un conjunto
de electrones consiste en la simulacién independiente de cada uno de ellos con una
distribucién de condiciones iniciales apropiadas. En este caso, la duracién de la
simulacién para un portador estd indefinida y finaliza cuando es atrapado por la trampa.
Por tanto, a la hora de obtener valores aceptables de las magnitudes bajo estudio se hace
necesario la simulacién de un gran mimero de particuldis (N—=o). El compromiso entre

un buen resultado y la posibilidad de implementacién prdctica de este hecho en el
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ordenador proporcionard el mimero de particulas simuladas. A la vista de lo explicado
nos centraremos en analizar brevemente el método sobre un sélo electrén, resultando

inmediata su traslacién a un conjunto de ellos.

I1.2.2.- Definicidn del sistema fisico.

La simulacién comienza con la definicién del sistema fisico a estudiar, incluyendo
los pardmetros del material y los valores de las magnitudes fisicas, tales como la
temperatura de la red T, el valor del campo eléctrico y la concentracién de impurezas
capaces de atrapar un portador. Las redes que se estudiardn serdn las de silicio y
arseniuro de galio, debido a su extensa utilizacién en microelectrénica. En la relacién
entre la energia y el vector de onda de la particula E(k) se incluyen las aproximaciones
de masas efectivas y el pardmetro de no parabolicidad. En el silicio sélo se incluye el
minimo absoluto de la banda de conduccién mientras que en el GaAs se introducen los

tres minimos inferiores de dicha banda.

Asimismo en este nivel se decide la precision deseada en los resultados.

I1.2.3.- Condiciones iniciales.

Dada la importancia de las condiciones iniciales del portador en un proceso
transitorio microscépico como el que se va a estudiar, es necesario asegurar$e que son
las adecuadas para que no desvirtien los resultados. Por esta razén, para obtener una
distribucién de energias de nuestros electrones lo mds real posible, se ha dejado
evolucionar al electrén, sufriendo un mimero alto de dispersiones antes de activar los

mecanismos de captura. Ademds, como la secuencia de mimeros aleatorios es diferente
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para cada particula, cada una se encontrard en unas condiciones diferentes a la hora de
comenzar a actuar sobre ella los efectos de las impurezas. Para anular el efecto de la

energfa inicial introducida en la simulacién para cada electrén se desecha este tiempo

1nicial.

I1.2.4.- El vuelo libre.

El vector de onda k del electrén cambia durante un vuelo libre debido al campo
aplicado. Si no existe campo las magnitudes que definen su dindmica permanecen
inalteradas. Si I'[k(t)] es la probabilidad de que un electrén con vector de onda K(t) sufra
una dispersién en dicho estado, la probabilidad de que un electrén, habiendo sufrido una
colisién en t=0, no sufra otra colisién hasta después de un tiempo t es

exp| - f N 1)
0

y por lo tanto, la probabilidad P(t) de que un electrén sufra su colisién durante un

intervalo de tiempo dt alrededor de t viene dada por:

P@dt = Tk()lexp|- f Tlk(H)dt’ Q)
0

A causa de la complejidad de la integral del exponente, es impracticable obtener
la duracién de vuelos libres a partir de la ecuacién 2 y de una distribucién uniforme de
nimeros aleatorios (sélo es resoluble ficilmente cuando no hay campo eléctrico con lo
que el vector de onda k no es funcién del tiempo durante el vuelo libre). Este problema
fue resuelto mediante la introduccién del concepto "autoscattering" o autodispersién

[Jacoboni y Reggiani, 1983]: Si I',,=1/7, es el valor mdximo de I'(k) en la regién de
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interés, se introduce un nuevo mecanismo de dispersién ficticio, denominado
"autoscattering”, de manera que en cualquier instante de tiempo, la probabilidad total de
dispersién del electrén sea constante e igual a I'y. Cuando el electrén sufre un
"autoscattering”, su estado k’ después de —la colisién se toma igual al estado k que tenia
antes de la misma, de forma que en la préctica el electrén continia su movimiento como
si no hubiese ocurrido nada. Sin embargo, con I'(k)=TI", constante, la ecuacién 2 se
reduce a:

P() = —e ™ )

1
to
y la duracién de un vuelo libre t,

t, = - () @

donde r es un nimero aleatorio uniformemente distribuido entre 0 y 1 [Jacoboni y

Reggiani, 1983].

I1.2.5.- Eleccién del mecanismo de dispersién.

Una vez transcurrido el tiempo t, es necesario establecer qué mecanismo de
dispersion es el responsable del fin del vuelo libre. Como la probabilidad de que un vuelo
libre termine como consecuencia de un mecanismo n-ésimo es proporcional a su

|

probabilidad de dispersién, I',(k), y como

T, =Y T® (5)

el mecanismo responsable del fin del vuelo libre puede determinarse eligiendo un nimero

aleatorio s, distribuido con igual probabilidad entre 0 y Ty, y compardndolo sucesivamente
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con las sumas parciales:
I,
r+7T,
r+rI,+T1y

Se dice que ha actuado el mecanismo j-ésimo si la primera de la sumas parciales

anteriores que sea mayor que s cumple: s>T, + T, + 'y +...+ T.

La probabilidad de dispersién de un electrén por un mecanismo determinado
depende de la energia que en cada instante posee el electrén. Una vez incorporado el
concepto de “autoscattering”, la suma de todas las probabilidades, es decir, la
probabilidad total de dispersién, es constante e igual a T'y. Esto significa que la
probabilidad de que el electrén sufra un "autoscattering” depende también de la energia
del electrén (para que la suma sea constante). Por otro lado, el electrén sufrird un
“autoscattering" Liﬁicamente si el mimero aleatorio elegido es mayor que la suma de las
probabilidades de dispersion efectivas (sin incluir el "autoscattering"). En tal caso, no
haria falta calcular la probabilidad de cada mecanismo de dispersién por separado, si con
anterioridad conocemos para cada valor de la energia dicha suma. Por esto y con
intencién de hacer mds efectivo el algoritmo de simulacién, inicialmente se obtienen los
valores mdximos de la probabilidad de dispersion efectiva en funcién de la energia del
electrén. Sélo cuando se sabe que se ha producido una dispersién efectiva es cuando se
calculan las distintas probabilidades para la energia concreta que posee el electrén en ese

instante.

I1.2.6.- Eleccién del estado siguiente.

Una vez que el mecanismo de dispersién que causé el fin del vuelo libre del
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electrén ha sido determinado, debe elegirse un nuevo estado resultante de la dispersién,
K;. Si el vuelo libre termina con un "autoscattering”, el estado final y el inicial coinciden,
asignando los mismos vectores de onda que antes de la dispersién. Cuando ocurra una

dispersion efectiva, k; debe generarse de acuerdo el mecanismo que produjo la dispersidn.

Entre los mecanismos de dipersién podemos distinguir los eldsticos y los
ineldsticos. En los primeros la energia total del electrén no se modifica tras la dispersidn,
mientras que en los segundos se produce un cambio de dicha energia después de la
dispersién. Debido a que en esta simulacién nosotros sélo estamos interesados en la
historia energética del electrén y a que sélo nos interesan los mecanismos que produzcan

cambios de energia vamos a centrarnos en los mecanismos de dispersion ineldsticos.

En estos mecanismos la energia total de electrén se modifica como consecuencia
del proceso de dispersién. En este tipo de procesos se ven involucrados, ademds del
electron, otros agentes que asisten la transicién aportando o quitando energia a la
particula. La conservacion de la energia en la transicién impuesta por la regla de oro de

Fermi exige que se cumpla la ecuacidn:

Eﬁnal = E'nicial+ U (6)

donde U es la energia que el electrén emite o absorbe y que generalmente se intercambia
con la red. Esta energia U se conoce una vez determinado el mecanismo causante de la

dispersion.

Caso particular de nuestra simulacién lo constituye el proceso de captura. Como
se analizard en profundidad mds adelante, incluimos los procesos de cascada y de emisidn
multifonén dentro de la simulacién del transporte en el semiconductor. La inclusién del
proceso de cascada se realiza a través de los estados excitados que produce el potencial

asociado a impurezas atractivas. Estos estados se consideran como un cuasi-continuo
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adyacente a la banda de conduccién en los cuales se permit; evolucionar al electrén. Se
considerard capturado, y por tanto cesard la simulacién para ese electrén, cuando la
particula sobrepase un cierto nivel en los estados ligados. Concretamente, si la energia
que alcanza en un instante es menor que una denominada energia de corte, la simulacién
cesa y el electrén se considera capturado. En el caso de la emisién multifonén, este
mecanismo se introduce como un mecanismo de dispersién mds, con una determinada
probabilidad. Cuando es seleccionado se detienen la simulacién para esa particula,

considerdndose por tanto capturada.

I1.2.7.- Obtencion de las propiedades de transporte.

Con lo visto hasta ahora, podemos estudiar la evolucién energética de un electrén
en un semiconductor afectado por un campo eléctrico arbitrario. Con el fin de estudiar
las secciones eficaces de captura de los centros, como se verd mds adelante, es necesario
conocer el tiempo que permanece cada electrén en la banda de conduccion antes de ser
capturado por un defecto de la red. Asimismo, podemos calcular la velocidad media que

ha llevado la particula mientras se encontraba libre en dicha banda.

Estas magnitudes se han obtenido mediante la simulacién independiente de la
evolucién de N electrones sujetos a los mecanismos de la red y a los mecanismos de
captura. Como en este caso, el tiempo de simulacién no estd definido a priori para cada
electrén (sino que es una variable que coincide con el tiempo que tarda el portador en ser
atrapado), la condicién de ergodicidad implica la simulacién de un gran mimero de

particulas (N—c0).

Si <A >, es el valor medio de una magnitud fisica para el electr6n i-ésimo, ese

valor extendido a todo el conjunto de portadores simulados sera:
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<A> = ]_bz <A>, )

donde el valor de la magnitud A[k(t)] promediado durante la historia de duracién T del

1-ésimo electrén se calcula como:

T
=1 8
> = 2 {A[k(t)]dt ®

que expresado como suma de integrales de cada uno de los vuelos libres del electrén

queda:

[Sag

Alk(D)]dt ®

<A>l, = —17:
J

o

donde t es la duracién del vuelo libre j-ésimo del i-ésimo electron.

I1.3.- MECANISMOS INELASTICOS DE DISPERSION DE LA RED SIN
IMPUREZAS.

En este apartado se van ha enumerar los distintos mecanismos de dispersién
ineldsticos que se han introducido para simular el transporte de electrones en un
semiconductor. Dado que se han hecho simulaciones con un semiconductor no polar como
el silicio y otro polar como el arseniuro de galio, se van a considerar en nuestra

simulacién tanto los mecanismos no polares como los polares.

Los mecanismos ineldsticos de mayor peso en el transporte son los debidos a

dispersiones por fonones. Dentro de estos hemos considerado:
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- dispersion ineldstica por fonones aciisticos intravalle.
- dispersién por fonones 6pticos no polares intravalle
- dispersién por fonones dpticos no polares intervalle.

- dispersion por fonones polares dpticos.

En los Apéndices A y B se han detallado respectivamente las probabilidades de
dispersién introducidas en nuestra simulacién para todos estos mecanismos de dispersién
ineldsticos y las constantes fisicas que modelan el comportamiento del electrén en la

banda de conduccidn del Si y GaAs.

I1.4.- SIMULACION DEL PROCESO DE CASCADA.

I1.4.1.- Procedimiento general.

Para introducir el mecanismo de cascada se ha atendido ; los principios bdsicos
que describen el comportamiento de un electrén ante la presencia de una perturbacion tipo
culombiano, partiendo del trabajo de Reggiani en Si tipo p [Reggiani et al., 1989, 1991].
En €l se simula el movimiento del portador en el espacio de configuracién energético
correspondiente a una sola impureza. De acuerdo con la suposicion de que los niveles
excitados superiores estin muy préximos entre si podemos considerar como un cuasi-
continuo de estados la regidn situada entre la banda y el primer estado excitado E' creado
por el potencial atractivo (situado, para las impurezas donadoras en Si, entre 12 y 15
meV por debajo del fondo de la banda de conduccién), y por tanto se podrd aplicar la

ecuacion de Boltzmann.
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La hipétesis que considera un continuo de estados excitados ligados desde el fondo
de la banda hasta el primer estado excitado es plausible. Segiin unas medidas de centros
donadores en el silicio [Janzen et al., 1984], coincidentes con la teoria de la masa
efectiva: el nivel fundamental, s, de un centro culombiano ideal en el silicio estd situado
a 31.262 meV del fondo de la banda de conduccién; el primer estado excitado, 2p°, a
11.492 meV; a partir de este nivel y en orden ascendente no hay una diferencia mayor
de 3 meV entre el resto de niveles excitados. La precisién dada por los cdlculos es de
+0.01 meV. En todas nuestras simulaciones de captura por cascada de fonones en Si
utilizamos E'=11.5 meV (aqui, referido al fondo de la banda de conduccién) y se permite
al electrén evolucionar tanto en la banda como en los estados excitados ligados. Aunque
a primera vista parezca que este limite al continuo se amplia demasiado, como veremos
mds adelante, sélo estudiaremos la historia energética del portador dentro de los estados
excitados con energia de ionizacién menor o igual a K;T. Como el estudio de captura por
cascada que vamos a presentar se limita a unas temperaturas de hasta unos 80 K, el

electrén sélo se moverd por estados con energias de 1meV por debajo de la banda de

conduccién.

Consideramos nuestro sistema sin campo eléctrico externo y usamos una
representacién de la energia total del sistema. La energia cinética del portador, E,, serd
igual a la energia total, E,, menos la potencial debida a la perturbacién culombiana

introducida por las impurezas, U(r):

E, =E,-U()
) (10)
ur = --%
4rer

siendo e la constante dieléctrica del material, e la carga del electrén y r la posicion radial
respecto a la impureza. De acuerdo con la figura 1, hemos asociado la regién positiva de

energias a la banda y la negativa a los estados ligados.
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A la hora de seguir la evolucién del electrén en el espacio de configuracién de una
impureza, pueden seguirse dos caminos: manejo explicito en la simulacién de la variable
espacial [Reggiam et al.,1991] o, considerando todas las posiciones relativas a la
impureza como equiprobables, admitir que se puede promediar espacialmente las
magnitudes necesarias para el tratamiento numérico, de manera que se obtenga una visién
puramente energética del problema. Este segundo procedimiento es el que hemos
introducido y desarrollado en este estudio. Con este método salvamos algunos
inconvenientes derivados de la primera opcién, como puede ser el hecho de acercarnos
a la singularidad r=0. En caso de haber elegido el primer método se habria hecho
necesario, desde el punto de vista estrictamente numeérico, la eleccién de un r minimo que

depende de pardmetros ajenos a la fisica del problema.

E,

E°’=estado fundamental

Figura 1.- Representacion esquemdtica de la perturbacion en energia que
supone la inclusion de un potencial atractivo culombiano en r=0. Se marca
el espacio de configuracion espacio-energia total correspondiente a una sola
impureza que es donde se va a restringir la simulacion de la historia
energética de un electron.

Para tener en cuenta la no uniformidad espacial que introducen estos estados y
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para delimitar la simulacién en el rango que cubre una impureza debemos hacer un
promediado espacial tanto de la densidad energética de estados como de las probabilidades
de dispersién, P(E,) [Abakumov et al., 1978]:

[PEprar
P(E) = <P(E)> = *——— (11)

Ty

f ridr

0
considerando r,=(Ny*)"” como la semidistancia media entre impurezas en una muestra
con una distribucién aleatoria de concentracién Ny*, tal y como se admite en las muestras
reales [Abakumoil et él., 1978] [Reggiani et al., 1989,1991] a efectos de potenciales
aunque tenemos una distancia real entre las impurezas aleatoriamente distribuidas de
(2wNp*)*"”? [Chandresekhar,1943]; r_ viene determinado por la energia de la particula:

r,=r1, si E,>-Ef yr,=-r,E'/E, si -E'<E_<-Ef, con Ef =e%/4mer,.

Utilizando la variable adimensional x=r/r, la ecuacién (11) queda:

X E’f
<P(E)> = 3[P(E,+—)x"dx 12)
X
0

donde ahora si E,>-Ef, x, =1y si -E'<E_<-Ef, x_ =-E' /E,.

Al trabajar con un promediado espacial es necesario calcular una energia efectiva
que juegue el mismo papel que la energia E, en el caso sin perturbar a la hora de calcular
las probabilidades de dispersion y las energias de los fonones acisticos absorbidos o
emitidos. Dicha energia efectiva debe incluir la perturbacién que supone el potencial
culombiano que produce la impureza atractiva, es decir, buscamos un valor medio ¢, tal

que nos permita expresar la ecuacién (12) como:
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X Ef X,
3[P(E,+—2)x%dx = 3P(e,) [**dx = P(e,)x, a3
5 o x n 0 m:

donde como se ve desaparece la dependencia espacial en la energia y podemos trabajar
s6lo con un valor eficaz de ésta. La ecuacién (13) nos da la forma de calcular
numéricamente este valor de ¢, que resulta ser para los mecanismos de dispersién de

fonones en el silicio:

E;%Ef, E>-E
- (14)
E,| , -E<E<-Ef

o

L3

Esta "traslacién” en la energia es completamente equivalente al promediado
espacial en toda la regién que abarca la impureza. Por tanto de acuerdo con (13) y (14),

las probabilidades P(E,) se calculan segiin:

P(E;%E,{], E>-E!
P(E) = | 15)
( o) Ef3 |E I
(/] o 1 f
-—|Pl— | -E'<E<-E,
E, 3

En las figuras 2a, 2b y 2c se muestran las probabilidades de dispersién de los
distintos mecanismos ineldsticos de la red para distintos valores de la concentracién de
donadores. La representacién incluye la zona de energia correspondiente a los estados
ligados excitados del potencial culombiano. Como se puede apreciar aparece una
probabilidad no nula de los distintos mecanismos en esa zona de energias negativas.

También se observa el crecimiento de dichas probabilidades con la concentracién de

donadores.
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Figura 2a.- Probabilidades de absorcion (linea discontinua) y de emision
(continua) de fonones acisticos en funcion de la energia total E,, a 5 K, de
acuerdo con el promediado espacial, para varias concentraciones de
impurezas bdsicas ionizadas. _ P
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Figura 2b.- Probabilidades de absorcion {trazo discontinuo) y de emision
(trazo continuo) de fonones acisticos en funcién de la energia, a 50 K, de
acuerdo con el promediado espacial, para varias concentraciones de
impurezas bdsicas ionizadas.
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Figura 2c.- Probabilidades de absorcion (linea discontinua) y de emision
(linea continua) de fonones dpticos en funcion de la energia, a 50 K, de
acuerdo con el promediado espacial, para varias concentraciones de
impurezas bdsicas ionizadas.

En cuanto al célculo de las energias de los fonones aciisticos, necesitamos conocer
la energia de la particula promediada a toda la impureza, si E,>-E | se realiza la misma
traslacion que en el caso anterior, mientras que si -E'<E_<-E y para prohibir los
fonones de energias que bajen al electrén del minimo permitido para esta energia de la
particula, E', se ha tomado una traslacién de (E,+E')/3. Estas energias promedio se
utilizan para calcular las energias de los fonones segtn el tratamiento estdndar [Jacoboni

y Reggiani, 1983].
De esta forma sélo nos quedamos con la dependencia energética para el cdlculo
de las probabilidades de dispersion y de las energias de los fonones aciisticos emitidos o

absorbidos en dichas transiciones.

Por tanto, dentro de este contexto se introduce un electrén con energia inicial la
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energia térmica correspondiente a la temperatura de simulacién y se le permite
evolucionar durante un mimero de dispersiones en el material perfecto antes de introducir
los estados asociados a la impureza, para asi evitar la posible dependencia con las
condiciones iniciales. A continuacién, se permite la captura, es decir, el electrén puede
evolucionar tanto por la banda como en los estados ligados de acuerdo con las
probabilidades definidas en (15). En el momento en que se considera capturado se detiene
la simulacién para ese electrén. Precisamente, un elemento importante de la simulacién
consiste en determinar cuando se considera capturado al electrén, es decir, definir

adecuadamente el tiempo de captura.

Este tiempo de captura, 7., se ha definido como el tiempo que pasa el portador en
la banda dividido entre el mimero de transiciones hacia la regién de estados ligados
[Reggiani et al., 1989]. Estas transiciones se pueden tener en cuenta de dos rﬁaneras, lo
que implica definir dos tiempos de captura, 7., y 7.,. Todas las que se realizan a la regién
negativa de energia, con lo que tendremos 7_,, o s6lo las que produzéan una incursion del
electrén hacia regiones de energia por debajo de un cierto nivel E_,. , siendo E. .. una
energia de corte situada un KiT por debajo de la banda de conduccién, en este caso

tendremos un tiempo 7.,. Con esta definicién 7, serd mayor o a lo sumo igual a 7,,.

Este procedimiento se repite para un mimero de electrones lo suficientemente alto
para que se cumpla el principio ergédico, calculando el valor de las magnitudes de interés
asi como su valor medio para todos los electrones. En concreto, como resultado de la
simulacién se obtienen dos magnitudes: los tiempos de captura promedio, rc,iy Ta, ¥ la
velocidad térmica media <v>, a partir de las cuales calcularemos las secciones eficaces
de captura. Dado el esquema con el que representamos el fenémeno de captura en la
simulacién por Monte Carlo, en todo momento tenemos un electrén por impureza
ionizada. El tiempo de captura segiin Shockley, Read y Hall de una muestra con una

concentracién de impurezas ionizadas N,* es:
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By = (16)

o = —2* 7)

O = —— (18)

Como consecuencia de la consideracion de dos tiempos de captura numéricos
tenemos también dos secciones eficaces, g, y ¢,. Los trabajos realizados hasta ahora
[Reggiani et al., 1989, 1993] no se han podido decantar por una seccién eficaz u otra,
sosteniendo que la seccién eficaz medida en el laboratorio mantiene una dependencia
intermedia entre o, y o,, como realmente muestran los datos experimentales. Sin
embargo, como mostraremos a continuacién, si en lugar de trabajar sélo con el valor
medio del tiempo de captura 7, obtenido en la simulacién se hace un estudio estadistico
de esta magnitud [Varani et al., 1993] se puede sacar valiosa informacién sobre el
proceso de captura y conseguir un ajuste unico entre la seccién eficaz de captura
experimental y la obtenida mediante este procedimiento numérico y, por tanto, obtener

una definicién vinica para el tiempo de captura.

I1.4.2.- Comportamiento de la seccién eficaz de captura con la concentracién de

impurezas poco profundas.

Una vez visto como se introduce el mecanismo de captura por cascada en la
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simulacién por Monte Carlo, vamos a aplicarlo al objeto de este trabajo: el cdlculo de la
seccién eficaz de captura y el estudio de su dependencia con variables caracteristicas de

una muestra semiconductora.

Al obtener numéricamente las secciones eficaces de captura, se observa una
considerable dependencia con la concentracién de impurezas poco profundas, més acusada
a muy bajas temperaturas, como se observa en la figura 3. En esta figura, se representan
las secciones eficaces o, (trazo continuo) y o, (trazo discontinuo) para distintas

concentraciones en funcién de la temperatura.
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Figura 3.- Secciones eficaces de captura por cascada para varias
concentraciones de impurezas ionizadas. Los trazos continuos corresponden
a una energia de corte 0 y los discontinuos a -K;T.

Por lo que respecta a los datos experimentales, no se ha observado dépendencia
con la concentracién de impurezas poco profundas. Con el fin de explicar esta
discrepancia se introdujo en la simulacién el apantallamiento por otras cargas presentes

en la red. Para ello se utilizé el potencial culombiano apantallado cldsico, U,,(r), con el
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parametro libre de la longitud de apantallamiento,A:

et e ? a19)

Sin embargo no se obtuvo mejoria en la dependencia de o con la concentracién de
impurezas introduciendo las longitudes de apantallamiento, A, estimadas teéricamente

[Kane, 1963].
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Figura 4.- Secciones eficaces de captura por cascada, corregidas con el
nuevo fondo de la banda de conduccién, para varias concentraciones de
impurezas ionizadas. Los trazos continuos corresponden a una energia de
corte de 0 y los discontinuos a -K;T.

Otra explicacién se encuentra en los tiempos tan cortos de captura que se obtienen

a muy bajas temperaturas. Realmente uno de los problemas intrinsecos de este método
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es el nimero tan pequeiio de dispersiones ocurridas desde que se activa el mecanismo de
captura para cada electrén hasta que resulta capturado. En las simulaciones se han
obtenido un mimero comparable de dispersiones en todo el rango de N,* (10"*-10" cm™®)
y realmente deberian haberse obtenido diferencias de un orden de magnitud por cada
cambio de orden de magnitud en Ny* si se quiere ajustar con los datos experimentales.
En concreto a 2 K de temperatura, para Ny*=10" cm? la mayoria de capturas se
producen con menos de 5 dispersiones. Aumentando Np* en un orden de magnitud
implicaria un mimero de dispersiones menor de la unidad. Por ello este procedimiento

obtiene los mejores resultados para concentraciones bajas de impurezas (del orden de

102 em®),

Para corregir este error, intrinseco al procedimiento, debemos incluir
modificaciones en la energia inicial de los electrones . Estas modificaciones deben tener
en cuenta el solapamiento de estados excitados de mayor energia de impurezas vecinas,
lo que provoca un banda de estados adyacente al fondo de la banda de conduccién, E..
En realidad habria que trabajar con un fondo de la banda de conduccién efectivo, Eg,
que marque el limite inferior del conjunto formado por la banda de conduccién y esa
banda debido a las impurezas poco profundas. Obviamente la anchura de la banda por
impurezas crecerd a medida que aumenta la concentracién de las mismas. De acuerdo con
el esquema en energias mostrado en la figura 1, hemos definido ese fondo de la banda

de conduccidn efectivo en

E,, -E! o

Por tanto, la energia inicial que se impone a los electrones en la simulacién viene
reducida por E,. Por esta razén, no ha sido posible obtener datos sobre la seccién eficaz
de captura a muy bajas temperaturas con altas concentracién de donadores ya que en estos

casos el electrén penetra inicialmente en la regién negativa de energias sin pasar por
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estados con energia positiva. Sin embargo, como se muestra en la figura 4, con esta
modificacién se consiguen unos resultados menos dependientes de la concentracion. Como
se puede observar, los resultados correspondientes a la menor concentracion engloban a
los de las concentraciones superiores. De todas formas, cuando realicemos el estudio
estadistico del tiempo de captura eliminaremos esta pinza donde quedan comprendidos los
resultados experimentales y suprimiremos toda dependencia de la seccién eficaz de

captura con la concentracién de impurezas ionizadas.

11.4.3.- Influencia de las transiciones no acusticas.

Antes de comparar los resultados de este método con medidas experimentales,
vamos a acabar de presentarlo haciendo un comentario sobre la influencia de los distintos
mecanismos de dispersion utilizados en el mismo. Como se indicé en el capitulo anterior,
existe una controversia sobre la importancia de las transiciones no acisticas en el
fenémeno de captura mediante el proceso de cascada. Para esclarecer este asunto, se
calcularon los valores de las secciones eficaces de captura térmica por cascada a
temperaturas altas incluyendo, por un lado todos los mecanismos de dispersién, y por otro

eliminando las transiciones no acusticas.

En la figura 5 se representan las secciones eficaces de captura calculadas para una
concentracién Np* =10" cm? en el rango de temperaturas entre 100 K y 250 K. La curva
en trazo continuo corresponde a las simulaciones en las que se permiten las transiciones
entre la zona positiva (banda) y la negativa (cuasi-continuo de estados ligados) mediante
cualquier mecanismo. Las de trazo discontinuo son los resultados prohibiendo las
transiciones no aciisticas entre la regién negativa de energias y la positiva. Como puede
observarse en esa figura, la dependencia con la temperatura se ve fuertemente modificada

con esta ausencia, sélo a bajas temperaturas, como cabia esperar, coinciden las curvas
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ya que las transiciones acusticas son las que tienen mayor peso. M4ds adelante, cuando
se realicen los ajustes de los resultados numéricos y los datos experimentales disponibles
para la captura en dos etapas, se comprobard que es necesario introducir las transiciones

no actisticas para obtener buenos ajustes.
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Figura 5.- Secciones eficaces de captura obtenidas por el modelo de cascada
en dos etapas en funcion de la temperatura. La curva continua se ha obrenido
permitiendo todas las transiciones en la captura por cascada, mientras que
la discontinua prohibe las no acisticas.

I1.4.4. Comparacién con los resultados experimentales.

En este apartado compararemos los valores numéricos de las secciones eficaces de

captura térmica con los medidos experimentalmente.
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Adoptando la misma notacién que en los apartados anteriores, en la figura 6 se
representan las secciones eficaces de captura térmica de electrones calculadas
numéricamente y las obtenidas experimentalmente halladas en la literatura referentes al
fésforo, arsénico y antimonio, todos ellos cargados positivamente antes de capturar un
electrén de la banda de conduccién. Los cdlculos numéricos se realizaron para una

concentracién de donadores ionizados Np* = 10" cm®.
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Figura 6.- Secciones eficaces de captura promedio de electrones, por parte
de impurezas culombianas atractivas en silicio tipo n en funcion de la
temperatura. Las curvas numéricas se han obtenido para una concentracion
de donadores ionizados N,* =10" cm”. La linea continua y la discontinua se
refieren a o, y 0., respectivamente, obtenidas para una energia de corte
E _=-K,T .Los simbolos representan los datos experimentales para varias
impurezas donadoras:Si:P*, B [Norton et al., 1973], O [Sacks y Nordbryhn,
1979], & [Rosencher et al., 1984], Si:As*, * [Norton et al., 1973]; Si:Sb*,
X [Norton et al., 1973].
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Como puede observarse en la gréfica, casi la totalidad de datos experimentales se
sitdan entre las dos curvas tedricas, por lo que las medidas experimentales parecen
reflejar una situacién intermedia entre ambos casos. También se muestra como o, €s
sistemdticamente menor que o,,, exhibiendo un decaimiento mds pronunciado con la
temperatura. De acuerdo con este procedimiento, estos resultados reflejan el diferente
papel que juegan los estados excitados en la determinacién de las secciones eficaces
promedio. Se puede extraer como consecuencia que los estados con energia de 1onizacién
inferior a KT son los que tienen mayor importanc': a la hora de la captura por el

proceso de cascada.

A la vista de las limitaciones para definir univocamente un tiempo de captura, nos
planteamos la necesidad de un estudio con mayor profundidad del fenémeno de captura
por cascada. Por esta razén, hemos realizado un estudio estadistico del tiempo de captura
promedio para silicio dopado con impurezas donadoras poco profundas. Este andlisis se
desarrollard a continuacién, y en €l se definird el tiempo de captura que permitird el

ajuste univoco de los datos experimentales de la figura 6.

I1.4.5 Estadistica de la captura por cascada de centros atractivos culombianos.

A la hora de obtener mayor informacién sobre el proceso de captura por cascada,
y dada la naturaleza probabilistica del método de Monte Carlo hemos desarrollado en este
epigrafe un estudio de la estadistica del tiempo de captura obtenido para un conjunto
amplio de electrones. En un trabajo previo relacionado con el ruido electrénico generado
por emisién y captura de trampas [Varani et al., 1993] se ha encontrado que la

distribucién de tiempos de captura es no exponencial. Aqui, pretendemos realizar,
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mediante nuestro procedimiento numérico, un andlisis pormenorizado del fenémeno para
conseguir adoptar un tiempo caracteristico de captura que permita el ajuste con las

medidas experimentales.

Este andlisis requiere el manejo de gran mimero de datos. Por esta razén, hemos
simulado la captura de mds de 100.000 electrones para cada temperatura y concentracién
de impurezas donadoras estudiadas analizdndose las distribuciones de electrones en

funcién de estas variables para obtener su interpretacién fisica.

En la figura 7 se puede observar el histograma del nimero de electrones, N,, en
funcidn del tiempo medio pasado por el electrén en la regién de energias positivas, que
se defini6 como 7, a una temperatura de 30 K para diferentes concentraciones de
impurezas donadoras poco profundas. En este caso, la simulacién de cada electrén se
detiene cuando cae por debajo de una energia KT por debajo del minimo de la banda de
conduccién. En dicha figura N, exhibe un doble decaimiento exponencial con dos
constantes de tiempo distintas, lo que contradice la exponencialidad simple predicha por
la estadistica de Shockley y Read para este tipo de procesos. A la constante de tiempo
rdpida la denominaremos 7,, y a la lenta 7,. A continuacién analizaremos el significado

fisico de cada una de estas constantes de tiempo.

En esta figura también se observa que la mayoria de las capturas suceden en
tiempos cortos. Este hecho se atribuye al fuerte acoplamiento entre el proceso de captura
por cascada y los mecanismos de dispersién de la red cerca del fondo de la banda de
conduccién. Debido a esto, cuando el electrén realiza una transicién entre los estados
ligados y la banda de conduccién tiene una gran probabilidad de recombinarse de nuevo
antes de evolucionar por la regién de energias positivas. Este acoplamiento es
consecuencia de la dependencia energética de los mecanismos de dispersidn tal y como

muestra la figura 8. En dicha figura se representan las probabilidades de emisién y
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absorcién de fonones aciisticos a una temperatura de 5 K en la regién de energias
préximas a 0 eV. En la figura se indica con una doble flecha la regién donde son muy
probables los fenémenos de generacién y captura consecutivas. Asi, a energias
inmediatamente menores que 0 eV domina el proceso de absorcion, es decir, hay gran
probabilidad de que el portador gane energia y vuelva a sobrepasar el nivel 0 eV. A
energias superiores a 0 eV el electrén tiene mucha probabilidad de emitir un fonén

cayendo de nuevo en los estados excitados de energia negativa.

10
| 1o
~ :
2 1 |
e 10 E X
- 3
. -2 =
o 10F &
o r
~ 4073 *g
- 10“*E I
ey
10_5IlllllllllAlllllIIll||l|]Illlllll(lll[llll]llllll
0 2 4 & 8 10
Time (ns)

Figura 7.- Histogramas del niimero de electrones, N,, en funcion del tiempo
de captura medio obienido mediante simulacion por Monte Carlo a 30 K de
temperatura. Los asteriscos muestran el caso con una concentracion de

impurezas ionizadas donadoras Np* =10" cm? y los cuadros corresponden
a Nyt =10 em?,
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Figura 8.- Probabilidades de emision (linea continua) y absorcién (linea
discontinua) de fonones acisticos alrededor del fondo de la banda de
conduccion a una temperatura de 5 Ky con una concentracion de impurezas
donadoras ionizadas de N,* =107 cm?.

I1.4.5.1. Constante de tiempo rdpida, 7..

Para interpretar cada una de las constantes de tiempo vamos a estudiar su
comportamiento en funcién de pardmetros del semiconductor. Uno de ellos es la
concentracién de impurezas donadoras. El andlisis con este pardmetro tiene como objetivo
determinar si estas constantes siguen el comportamiento de los datos experimentales. En
la figura 9 se puede observar la poca dependencia de la constante de tiempo rdpida, que
notaremos como 7., con la concentracién de impurezas poco profundas donadoras en el
rango 10 a 10'® cm?® para varias temperaturas. En esta figura se observa un ligero
decrecimiento de la constante de tiempo con la concentracién de donadores, que da cuenta
de la influencia de este pardmetro en el promediado energético de las probabilidades de

dispersién y que perturban la distribucién de energias del electrén. De todos modos, este
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comportamiento no concuerda con la dependencia experimental del tiempo de captura
[Norton et al., 1973].
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Figura 9.- Dependencia con la concentracion ionizada de donadores, N,",
de la constante de tiempo rdpida, 7,, extraida de histogramas como el de la
figura 7. Los diferentes simbolos muesiran el comportamiento para varias
temperaturas: 3 K, 30 Ky 80 K.

La explicacién de la relacién entre los mecanismos de dispersién y la constante de
tiempo 7., se manifiesta principalmente en el estudio de la dependencia con el otro
pardmetro de interés en este caso: la temperatura. Como se ha demostrado para huecos
en silicio tipo p [Varani et al., 1993], y en nuestro caso para electrones en Si tipo n el
comportamiento con la temperatura de 7, se ajusta bien al tiempo de relajacién de la

energia extrapolado a campo eléctrico nulo, 7.(0) [Seeger, 1991]
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<e>-3K,T

c 0) = lim — 2 Q)
e<vpE

E-0
donde <e> ‘es la energia media del electrén, <v,> es la velocidad media de deriva y
E es el campo eléctrico externo aplicado. En la figura 10, se muestran la dependencia
térmica de la constante rdpida, 7., obtenida de los histogramas de la distribucién de
tiempos de captura (simbolos), en comparacién con el tiempo de relajacién de la energia
7., dado por la ecuacién (21) (linea). Se puede comprobar el buen acuerdo entre ambas

cantidades en todo el rango de temperaturas analizado.
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Figura 10.- Constante de tiempo rdpida, 7,, asociada a la distribucion de
electrones en funcion de la temperatura calculada mediante nuestra
simulacion por Monte Carlo (simbolos). La linea muestra la dependencia del
tiempo de relajacion de la energia, 7,, también en el limite de campo nulo.

-
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El tiempo de relajacién energético mide el tiempo medio que necesita un portador
para ceder a la red el exceso de energfa que le proporciona el campo eléctrico aplicado
respecto a la energia térmica. La justificacion de esta similitud entre ambos tiempos
estriba en que en este caso la energia —que proporciona al electrén la perturbacién
culombiana también es intercambiada con la red de la misma forma que hubiese sido
ganada por un campo eléctrico, es decir, a través de la dispersiones con la red. Asf pues,
al ser la pérdida de energia debida a los mismos mecanismos, el tiempo caracteristico de

estas capturas y emisiones rdpidas coincide con el de la relajacién de la energia.

I1.4.5.2. Constante de tiempo lenta, 7.

La constante de tiempo mds lenta, que notaremos como 7, es la que nos ha
proporcionado mayor informacién a la hora de interpretar las medidas de la seccién eficaz
y, en concreto, el andlisis de sus dependencias con la temperatura y concentracién de

impurezas poco profundas.

Asi, en la figura 11 se representa 7, en funcidn de la concentracién de donadores
ionizados, N,*, para varias temperaturas. Como se puede observar, y se ha reflejado en
dicha gréfica, 7, es inversamente proporcional a dicha concentracién, es decir que 1/7Np*
es independiente de la concentracién de donadores como se mide experimentalmente para
los coeficientes de captura [Norton et al., 1973]). En la figura 12, se muestra la
dependencia térmica de 7' para una concentracién de donadores Np*=10" cm?®. De
aqui, también podemos concluir que este comportamiento es muy parecido al del
coeficiente de captura experimental con un mayor decrecimiento conforme aumenta la

temperatura. i
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Figura 11.- Constante de tiempo lenta, T, asociada a la distribucion de
electrones con distintos tiempos de captura en funcion de la concentracion de
impurezas ionizadas, obtenida por simulacion a T=3 K (asteriscos), T=30
K (tridngulos), y T=80 K (cuadros).

De acuerdo con las dependencias de los tiempos de captura rdpido y lento con la
temperatura y N, ™, en principio la seccién eficaz medida en el laboratorio deberia ser una
combinacién de ambos tiempos. Sin embargo, para las medidas que tradicionalmente se
utilizan para comparar con los estudios tedricos dc captura de electrones por donadores
[Norton y Levinstein, 1972], [Norton et al., 1973] se observa que sélo pudieron medir
vidas medias del orden del nanosegundo. Como se observa en la figura 10, para todas las
temperaturas, la constante de tiempo rdpida 7, es inferior al nanosegundo, con lo que
dificilmente pudo ser detectable con su montaje experimental. Parece claro, por tanto, que
el tiempo de captura realmente medido, al menos en ese experimento, fue el
correspondiente a la constante lenta 7,. Si se dispusiera de aparatos de medida mds
precisos (capaces de medir tiempos de respuesta de décimas de nanosegundos) seria

posible obtener dicha combinacién de tiempos.
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Figura 12.- Inversa de la constante de tiempo lenta, 1, en funcién de la
temperatura obtenida por el método de Monte Carlo en una muestra tipo n
de concentracion de impurezas poco profundas ionizadas de 10° cm”.

Por lo tanto, si redefinimos la seccién eficaz de captura de electrones con el

tiempo de captura 7, = 7, resulta:

o, = —i | 22)

La dependencia térmica de la seccién eficaz de captura definida en la ecuacién (22)
se muestra en la figura 13. Las simulaciones por Monte Carlo se realizaron para una
concentracién de donadores ionizados N* =10 cm? (linea continua). Esta se compara
con los resultados experimentales disponibles en la bibliografia correspondientes a
impurezas donadoras poco profundas (P*, As* y Sb*) en silicio (simbolos). De la figura
se puede observar un buen acuerdo con la mayoria d¢ los resultados experimentales.
Ademds, se reproduce con mucha precisién la doble dependencia térmica obtenida

tedricamente por Abakumov et al. [Abakumov et al.,1978] en su estudio analitico sobre
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la seccibn eficaz de captura por cascada comentado en el capitulo anterior y definidas

en la figura por las dependencias de T a bajas temperaturas y de T~ para temperaturas

mayores (lineas discontinuas).
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Figura 13.- Secciones eficaces de captura térmica de impurezas ionizadas en
silicio tipo n en equilibrio en funcién de la temperatura. La concentracion de
donadores fue N,* =10” cm?. La linea continua representa la curva obtenida
por simulacion a partir de los tiempos 7, de histogramas como los de la
figura 7. Los simbolos representan los datos experimentales de la figura 6.

En conclusién, nuestro andlisis estadistico de la captura de centros poco profundos

nos a permitido separar las dos constantes de tiempo asociadas al proceso de captura. La

mds répida se ha mostrado provenir del acoplamiento de este proceso con los mecanismos

83



Simulacién numérica de los mecanismos de captura térmica

de la red a través del tiempo de relajacién de la energia. La constante mds lenta, se ha
identificado como el tiempo de captura medido experimentalmente. Todo esto nos ha
permitido mejorar el ajuste del comportamiento térmico de la seccién eficaz de captura
de electrones teérico y experimental. Todo el tratamiento aplicado a los centro atractivos
poco profundos mencionado en el apartado anterior, junto con el andlisis estadistico de
los tiempos de captura promedio proporcionan una herramienta tnica para interpretar

correctamente el proceso de captura por cascada.

El resultado final de este procedimiento es la inclusién de un proceso de captura
en la simulacién por Monte Carlo del transporte en un semiconductor, atendiendo
solamente a los fundamentos fisicos primarios del problema de un potencial ligante en el
seno de material con particulas susceptibles de ser atrapadas. En esta simulacién no ha
sido necesario calcular la denominada probabilidad de "sticking”, magnitud de muy
engorroso y, a veces, oscuro cdlculo, motivo de controversia entre los autores de trabajos
tedricos sobre este asunto. Esto es posible ya que los fenémenos de captura y remisién
se tienen en cuenta en el proceso de la simulacion. Ademds, mediante el manejo tnico
de una energia efectiva, hemos salvados algunos de los inconvenientes de los trabajos

previos sobre simulacién con Monte Carlo.

Para obtener una imagen completa del proceso de captura por parte de impurezas
atractivas queda por incluir el ltimo paso del electrén desde los estados excitados al
estado fundamental de la impureza. Como se ha explicado en el capitulo anterior, el
candidato para esta transicion es el mecanismo de emisién multifonén, conformando el
modelo de captura en dos etapas. Sin embargo, este dltimo paso no es necesario incluirlo
a tan bajas temperaturas ya que el proceso de cascada es dominante el fenémeno de

captura a dichas temperaturas [Gibbs et al.,1977].

84 B



Simulacién numérica de los mecanismos de captura térmica

IL.5.- SIMULACION DEL MECANISMO DE EMISION MULTIFONON.

I1.5.1.- Procedimiento General.

Una vez detallado el procedimiento para implementar el mecanismo de captura por
cascada mediante el método de Monte Carlo, en este apartado nos proponemos continuar
con el estudio de la captura pero ahora en centros neutros, mediante la simulacién del
mecanismo de captura por emisién multifonén. En el capitulo anterior se estudié este
mecanismo y se resumié en las probabilidades de transicién multifonén, tanto para
energias nulas como dependiente de la energia, denominadas W™"(e). Dichas
probabilidades fueron obtenidas sin ninguna restriccién espacial, es decir extendidas para
todo el volumen V del cristal, magnitud que aparecia explicitamente en ambas expresiones
finales. Para poder aplicar el mismo procedimiento que se ha usado para la captura por
cascada, debemos restringir dichas probabilidades al espacio de conﬁguracién de una sola

impureza.

Al simular la evolucién de un electrén en el espacio correspondiente a una
impureza, y si tenemos una densidad de impurezas vacias Ny capaces de capturar un
electrén, estamos con una concentracién real de N; electrones libres por umdad de
volumen. Esto se traduce en sustituir el volumen V del cristal por el espacio promediado

correspondiente a una impureza, V,.

Procediendo de forma andloga al apartado anterior, para una concentracién de

centros profundos vacios N, V; tendrd un valor

v, « 1 - 23)

1
NT
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Con esta sustitucién la relacién entre la probabilidad de emisién multifonén

restringida a una impureza, <W™"(¢)>, y la general serd:

<W™h(e)> = W™h(e)VN, (29

De acuerdo con el capitulo anterior, las probabilidades de emisién multifonén a

introducir en la simulacién por Monte Carlo del transporte en el semiconductor son:

- para el caso de la expresién obtenida desde la aproximacién adiabdtica no

condoniana y para electrones de baja energia para cualquier tipo de centros profundos en
silicio y GaAs

36n2wSPoe S(v 4 "3C
@,-D

<W.¥%a.4s(0)>= oN [10.26 +(Po“1)0-18](n+l)p"e -2, (25)

- para la expresion dependiente de la energia

<W™h(e)> = <W(e)>(n+1)Ye S

36n2wS?eSC, (v,a’)N; 26 p=110 T8

<Ws(e)>=
-1 [1+(kv,a 25107 (26)

36n2wSPeSC, (v,a’)’N,
(p_.l)| [1+(kvzat)2.5]l.4

Weans(€)>=

[0.26+(p-1)0.18]

Al utilizar las ecuaciones (25) y (26) se supone implicitamente que las impurezas
estdn lo suficientemente alejadas entre si como para despreciar toda influencia entre ellas
a la hora de la captura. Esto supone que en la captura de un portador influye una sola
impureza a la vez, sin solapamientos ni posible captura por parte de mds de un centro a

la vez.
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Este estudio lo centramos en la captura de electrones de la banda de conduccién
por parte de centros profundos neutros tanto en Si como en GaAs. El electrén parte con
energia inicial el valor térmico medio correspondiente a la temperatura de la red, y se le
deja evolucionar siendo dispersado un cierto nimero de veces sin que se permita la
captura, para evitar posibles dependencias con el estado inicial del portador. A
continuacién se activa el mecanismo de emisién multifonén introduciendo su probabilidad
como un mecanismo mds de dispersion en la simulacién por Monte Carlo, y se almacena
el tiempo que tarda el electrén en tener una emisién multifonén. En ese instante se supone
el electrén capturado. Una vez acabada la simulaci6n se obtienen la velocidad media en
equilibrio, <v> y el tiempo de captura por electrén, 7.. A partir de aqui, el esquema
es como en la captura por cascada repitiendo el proceso de simulacién para un mimero
alto de electrones calculando los valores medios de ambas magnitudes, obteniéndose la

seccion eficaz de captura térmica media:

6= 1 @7

I1.5.2.- Hipdtesis sobre los pardmetros caracteristicos.

Sin embargo, existen algunas diferencias con la simulacién del proceso de cascada,
en concreto, los pardimetros que caracterizan cada proceso. En el capitulo anterior,
comentamos algunos puntos en donde no existe acuerdo undnime en relacién con algunos
pardmetros que aparecen en las probabilidades de captura via emisién multifonén. En este
trabajo admitiremos algunas hipétesis sobre estos pardmetros siempre desde el punto de
vista de la simplicidad, aunque sin perder su significado fisico. Las discrepancias surgen

principalmente en tres aspectos:
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12.- Aunque intuitivamente la introduccién de una impureza en una red ideal puede
introducir frecuencias y modos locales de vibracién [Ridley, 1993], no hay evidencia
experimental que pruebe, ni refute, definitivamente esta idea. La cuestion que se plantea
es cudl es ese fonén que supondremos participante de la transicién. En semiconductores
polares, se han utilizado los polares Gpticos para tal fin. En el estudio de centros en el
GaAs, introduciremos el elemento de matriz calculado en el capitulo anterior con
interaccién polar y utilizaremos el fonén polar de energia 35 meV para calcular p. En el
silicio, no hay tanto acuerdo en cuanto al fonén utilizado. Por ejemplo, Ridley [Ridley,
1993] menciona un fonén LO de 55 meV de energia. Otros usan promedios de energias
de los fonones de mayor energia. En los resultados sobre fonones de Jacoboni y Reggiani
[Jacoboni y Reggiani, 1983] se asigna una energia de 63 meV al fonén LO no polar en
silicio, que es el fonén que nosotros utilizaremos para las simulaciones de captura en

silicio.

En muchos trabajos tedricos sobre este tema se ha utilizado la energia del fondén
casi como un pardmetro libre, tomdndose una frecuencia promedio de algunos fonones
de la red como frecuencia a asignar a todos los fonones emitidos. Por ejemplo, en el caso
de captura en el GaAs se han tomado valores desde 18 meV a 37 meV [Burt, 1979, 1981]
[Morante et al., 1982a,b] [Pantelides, 1993]. Esta disparidad en el valor de este
parametro es fundamental ya que modifica a su vez el niimero de fonones, p, emitidos
en el proceso. Como hemos mostrado, una variacién en una unidad en p se traduce en

una gran variacién en la probabilidad resultante.

En conclusién, retomando la hipétesis de Henry y Lang [Henry y Lang, 1977],
admitimos que se emiten fonones de la red de un sélo tipo [Lowther, 1980a,b]. Esto,
aunque represente una aproximacion, nos permitird calcular otros pardmetros relacionados
con la energia de relajaciéon implicada en el proceso, es decir, la energia de

desplazamiento de Franck-Condon, S#w.
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22.- En cuanto al factor de Huang-Rhys, S, teéricamente su valor es de dificil
determinacién debido a la falta de conocimiento preciso del potencial y funcién de onda
del estado ligado, aunque mediante medidas experimentales dpticas se puede calcular (a
través del la energia de desplazamiento de Franck-Condon, S#Aw, como indicamos en el
capitulo anterior). Este factor representa una magnitud importante en la caracterizacién
de los centros. Indica la fuerza del acoplamiento entre la impureza y la red: si S tiene un
valor alto implica un fuerte acoplamiento, es decir, una fuerte distorsién de la red en la
regién circundante; si por el contrario la distorsién creada por la impureza es pequeiia
también lo es el factor de S asociado. Ademds, como demostraremos mds adelante, el
estado de carga del centro influye notablemente en el valor de S. Por tanto, un
conocimiento preciso de dicho pardmetro no sélo redunda en poder calcular
adecuadamente la probabilidad sino que se pueden extraer muchos datos acerca de la
forma en que el centro se ubica en la red. De acuerdo con su importancia, uno de los
objetivos de este trabajo serd obtener este factor para aquellos centros en los que se

conozcan medidas experimentales de la seccién eficaz de captura térmica.

La obtencién experimental o tedrica del factor de Huang-Rhys para una impureza
en concreto es una tarea dificil y, lo que usualmente se ha venido haciendo es dar
relaciones generales entre S y las caracteristicas del centro (profundidad energética,
estado de carga, etc.) [Ridley, 1978b] [Stoneham, 1979]. Se dispone de datos de este
factor para la captura de electrones del nivel aceptador del Pt en silicio donde se ha
medido S=0.3 [Mayo y Lowney, 1987, 1988] ,mientras que para el sistema GaAs:Cr**
se ha obtenido el valor S=3 [Ridley, 1993]. Con estos datos y otros que mostraremos
mds adelante verificaremos la validez de la expresiones usadas para calcular la
probabilidad multifonén, mediante ajuste de los resultados numéricos y los datos
experimentales de la seccién eficaz de captura. Una vez verificado nuestro método, lo
utilizaremos para obtener los factores de Huang-Rhys, en aquellos casos donde no se

encuentran disponibles por otros métodos.
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32.- De acuerdo con los estudios de Jaros [Jaros, 1977] y Ridley, el radio de la funcién
de onda del estado ligado es aproximadamente independiente de la impureza. En las
expresiones (25) y (26) los radios efectivos para el Si y el GaAs son las cantidades vra
y que, como se puede observar, estdn elévadas al cubo. Esto indica que realmente son

parametros muy importantes a la hora de fijar la magnitud de la probabilidad de captura.

Siguiendo la mayoria de trabajos teéricos realizados hasta ahora [Ridley, 1978b]
[Stoneham, 1979] [Morante et al., 1982a,b], hemos tomado como valores de estas
magnitudes las que proporciona el modelo de defecto cudntico y la funcién delta. Para
el silicio hemos tomado a°=18.7 A y »;=(0.032/E,)'?, siendo E; la profundidad del nivel
profundo en eV. Por ejemplo, para el Pt con E;=0.231 eV tenemos un radio efectivo de

7 A, mientras que para el Au con E;=0.555 eV queda r,,a"=4.5 A.

Andlogamente, para los centros en GaAs hemos tomado

"1
N a{ﬁ]z (28)

r
T
ET

donde para el GaAs a"=103 A y R,’=0.00543 eV. Para los centros que estudiaremos
este radio estd en torno a los 10 A. Esto permite unificar el tratamiento para muchos de

los centros en distintos tipos de semiconductores.

En suma, podemos trabajar con las expresiones de las probabilidades de emisién
multifonén sin pardmetros libres ya que el valor de S es conocido para algunos casos. En
las situaciones donde no conozca el valor de S nuestro procedimiento permite calcular tan
importante magnitud como resultado de la comparacién de las secciones eficaces

simuladas y experimentales en funcién de la temperatura.
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I1.5.3.- Comportamiento de la probabilidad de captura.

Fijado por tanto, el tipo y frecuencia de los fonones participantes en la emisién
multifondén, en este apartado analizaremos las dependencias de las probabilidades con
otras caracteristicas del sistema red-centro: la concentracién de defectos, el factor de

Huang-Rhys, la profundidad del nivel, la temperatura y la energia de los portadores.

La proporcionalidad entre las probabilidades de emisién multifonén y la
concentracién de centros, N, garantiza la independencia de la seccién eficaz de captura
respecto de este pardmetro. Esto estd de acuerdo con la suposicién inicial de no
interaccién entre impurezas vecinas. Ademds esta proporcionalidad nos proporciona una
ventaja: manejar un rango amplio de valores de N; dentro del cual sabemos que el
resultado va ser el mismo. La unica limitacién es que no podemos tomar Nj
desproporcionadamente grandes (lo que redundaria en tiempos de computacién menores)
pues ello implicaria que la probabilidad de captura dejaria de ser despreciable respecto
a las del resto de mecanismos de dispersién. Si ocurriera esto iltimo, por ejemplo se
veria falseado el dato de la velocidad térmica del portador obtenido de la simulacién. En
suma, conviene manejar rangos de N; que produzcan probabilidades muy inferiores a las
de dispersién por fonén, pero lo suficientemente altos como para que los tiempos de

computacién sean admisibles.

En la figuras 14a, 14b y 14c se muestran la dependencias térmicas de la
probabilidad independiente de la energia, < W™"(0)>, para varios valores del factor de
Huang-Rhys, cada una con un mimero de fonones emitidos, p, fijo. De estas gréficas se
deduce que la dependencia térmica de la probabilidad de captura por emisién multifonén,
en todo el rango de pardmetros introducidos en la simulacidén, es débil en el caso del Si,
mientras que para valores altos de p en GaAs si se observa un fuerte crecimiento con la

temperatura (Fig. 14c). Para valores bajos de p y S hay un débil crecimiento de dicha
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magnitud con la temperatura. Este crecimiento se ve reducido conforme aumenta S para
un p fijo. Esta tendencia se invierte, es decir, se observa un decrecimiento de la
probabilidad con la temperatura para valores altos de S. Paralelamente a esto, podemos
observar en cada grifica la fuerte variacién de la magnitud de la probabilidad al variar
el factor S. En general, se obtiene una probabilidad mayor para valores mayores del
factor de Huang-Rhys. Esta caracteristica nos permitird obtener con gran precisién este
factor en los casos en que S se desconozca y sea un pardmetro para el ajuste entre los

resultados numéricos y los datos experimentales.

Para estudiar el efecto de la profundidad del nivel (a través del nimero de fonones
emitidos, p), se representan en las figuras 15a y 15b las dependencias térmicas de la
misma probabilidad, pero ahora variando el pardmetro p, para dos valores fijos de S. En
estas graficas se puede observar un débil crecimiento con la temperatura para valores
pequeiios de S (Fig. 15a). Para acoplo electrén-fonén mds fuerte (Fig. 15b), la tendencia

con la temperatura depende del valor de p.
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Figura 14a.- Probabilidades de emision multifonén en funcién de la
temperatura para una concentracion de impurezas vacias de 10° cm”. El
pardmetro p se ha mantenido constante con valor p=5y hw=235 meV. En las
distintas curvas el factor de Huang-Rhys vale 0.5, 1, 3 y 5.
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Figura 14b.- Probabilidades de emision multifonén en funcion de la
temperatura para una concentracion de impurezas vacias de 10° cm?. El
pardmetro p se ha mantenido constante con vialor p=10, hw=35 meV. En las
distintas curvas el factor de Huang-Rhys vale 0.5, 1, 3 y 5.
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Figura 14c.- Probabilidades de emision multifonén en funcion de la
temperatura para una concentracion de impurezas vacias de 10° cm”. El
pardmetro p se ha mantenido constante con valor p=15, hw=235 meV. En las
distintas curvas el factor de Huang-Rhys vale 0.5, 1, 3 y 5.
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Figura 15a.- Probabilidades de emision multifonén en funcion de la
temperatura para una concentracion de impurezas vacias de 10° cm?®. El
pardmetro S se ha mantenido constante con valor $=0.5, hw=63 meV. En
las distintas curvas el niimero de fonones emitidos, p, vale 5, 10y 15.
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Figura 15b.- Probabilidades de emision multifonén en funcion de la
temperatura para una concentracién de impurezas vacias de 10° cm®. El
pardmetro S se ha mantenido constante con valor S=5, hw=063 meV . En las
distintas curvas el nimero de fonones emitidos, p, vale 5, 10, 15y 20.
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Con referencia a la energia del electr6n, como mostramos en la figura 6 del
capitulo anterior, para valores altos de e se obtiene un fuerte decrecimiento de Ila
probabilidad a medida que aumenta la energia, que da cuenta del poco solapamiento entre
los estados ligados y los estados de alta energia en la banda. Esto deberd traer como
consecuencia un fuerte decrecimiento de la seccién de captura al aumentar la energia
media de los portadores (p. ej. por un campo eléctrico aplicado). A la vista de las dos
expresiones de la probabilidad (para energia del electrdén cero y energfa €), para un valor
fijo de Kk, el resto de dependencias tanto térmicas como con el resto de pardmetros son

coincidentes (Figs. 14 y 15).

Una vez analizado en profundidad el comportamiento de las probabilidades de
emisién multifonén, en el apartado siguiente compararemos las secciones eficaces de
captura térmicas obtenidas numéricamente con las medidas experimentales. Debido a la
diferencia de los comportamientos térmicos de las secciones eficaces de captura y de los
mecanismos de dispersién de las redes de silicio y arseniuro de galio, la captura en estos

dos semiconductores se va a estudiar por separado.

I1.5.4. Estadistica de la captura de electrones por emisién multifonén.

Antes de realizar este andlisis vamos a terminar este apartado mostrando los
resultados del estudio estadistico del tiempo de captura obtenido por simulacién como
hicimos con la captura por el proceso de cascada. El objetivo de este andlisis es
asegurarnos de que podemos tomar el valor medio de los tiempo de captura de cada
electrén como el tiempo de captura, 7., para evaluar la Ec. (27). Como se explicé con
anterioridad, este tiempo de captura se ha calculado por Monte Carlo para un mimero alto

de electrones (mayor de 100.000) para poder hacer el tratamiento estadistico.
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Figura 16.- Histograma del nimero de electrones con un tiempo de captura
dado obtenido por simulacion. Los datos introducidos fueron los del nivel
aceptador del platino en concentracién de 5-10" em™ en silicio a T=80 K.

En la figura 16 se representa el histograma de la distribucion de electrones en
funcién de su tiempo de captura dado para el nivel aceptador del platino a una
temperatura de 80 K. La concentracién de impurezas fue N;=5x10" cm?®. Como se
muestra, la distribucién sigue una caracteristica exponencial como predice la teoria de S-
R-H, donde la desviacién tipica es igual a la media. Este resultado permite’ trabajar
trabajando con el tiempo de captura promedib como tiempo caracteristico para calcular

las secciones eficaces de captura.

II.5.5. Comparacién con los resultados experimentales de captura en Si.

Como ya se ha mencionado, no se ha detectado la existencia de estados excitados

96



Simulacién numérica de los mecanismos de captura térmica

asociados a los centros neutros en el silicio. Por esta razén, los estudios tedricos
realizados sobre la captura por parte de estos centros atribuyen al mecanismo multifonén

la responsabilidad de asistir estas transiciones directas desde la banda.

De acuerdo con las consideraciones que hicimos en el apartado anterior acerca de
los pardmetros que intervienen en la expresion de la probabilidad de transicién multifonén
s6lo queda como pardmetro libre el factor de Huang-Rhys, S. La obtencién experimental
de este factor va asociada a los espectros de la seccidn eficaz de foto-ionizacién de
electrones de los centros en el semiconductor. Para este pardmetro sélo se han encontrado
medidas, en los casos de captura de electrones, para el nivel aceptador del platino,
situado a 0.23 eV del minimo de la banda de conduccién, el valor del factor de Huang-
Rhys hallado es S=0.3 [Mayo y Lowney, 1987,1988] y resultados tedricos para el nivel
aceptador del Au [Ridley, 1993].

Tomaremos estos dos centros como punto de partida para verificar el
procedimiento numérico. Como se mencioné al principio de este capitulo, la dispersién
de datos experimentales no nos permitird calcular S con exactitud, sino con un
determinado margen de error, dentro del cual quedardn comprendidos los resultados

experimentales.

Las figuras 17 y 18 muestran el ajuste entre las secciones eficaces de captura
simuladas y los datos experimentales para los niveles aceptadores del Pt y del Au en
silicio respectivamente, en un amplio rango de temperaturas. La velocidad térmica del
electrén para los resultados experimentales se considerd v,"=2.07x10(T/300)"? cm/s,
por lo que algunos de dichos datos han sido modificados por un factor de escala para
unificarlos a este valor de la velocidad. En la figura 17, para el sistema Si:Pt todos los
datos experimentales se ajustaron con nuestros resultados tedricos variando el factor S en

el rango 0.35-0.45, muy préximos al valor de 0.3 medido experimentalmente.
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En cuanto al nivel aceptador del Au al ajustar los datos experimentales se ha
obtenido un valor de S entre 1.1 y 0.9 (figura 18). Célculos tedricos realizados por
Ridley [Ridley, 1993], sittian los factores de Huang-Rhys para el Pt y el Au préximos a
la unidad, obteniendo valores menores para profundidades energéticas del nivel menores.
Estos valores confirman la tendencia de incremento de S a medida que aumenta E;. La
reproduccién con nuestro método del valor experimental de S en el caso del Pt en Si y
de la tendencia de S con la profundidad del nivel expuesta en diversos trabajos tedricos
garantizan su aplicabilidad para describir el fenémeno de la captura por parte de este tipo
de centros. Ademds, en ambas figuras se muestra la alta sensibilidad de las secciones
eficaces de captura numeéricas respecto al factor S. Este hecho denota la precisién de
nuestro procedimiento a la hora de calcular dicho pardmetro cuando éste sea desconocido.
Con la energia del fondén considerada de 63 meV, estos resultados proporcionan unos

desplazamientos de Franck-Condon, S#iw, de unos 25 meV para el Pt y 63 meV para el

oro.
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Figura 17.- Secciones eficaces de captura de electrones del nivel aceptador
del Pt en Si. Las curvas muestran las simulaciones numéricas (S=0.45, curva
discontinua; S=0.35, curva continua), considerando sélo transicion
multifondn. Los distintos datos experimentales se muestran con simbolos: +
[Palma et al., 1993] y x [Brotherton et al., 1979].
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Figura 18.- Secciones eficaces de captura de electrones del nivel aceptador
del Au en Si. Las curvas muestran las simulaciones numéricas (S=1.1, curva
discontinua; §=0.9, curva continua), considerando sélo transicion
multifonén. Los datos experimentales se representan por simbolos: * [Lang
et al., 1980], O [Brotherton et al., 1979], ® [Barbolla et al., 1976].

Para los niveles aceptadores del titanio en silicio [Morante et al., 1982c], cuyas
secciones eficaces de captura se muestran en la figura 19, no se ha encontrado
informacién sobre los factores S. Del ajuste entre nuestro cdlculos y los datos
experimentales hemos determinado unos valores $S=0.95 y $=0.45 para los niveles

situados a 515 meV y a 238 meV de la banda de conduccidn, respectivamente.

De los ajustes obtenidos hasta ahora se pueden sacar algunas conclusiones
importantes. Como se muestra en estas vltimas tres figuras (Figs. 17, 18 y 19), los datos
experimentales de la seccién eficaz de captura térmica abarcan un rango de temperatura
reducido, no alcanzando muchos casos la regién de temperatura ambiente. Sin embargo,
como hipétesis de trabajo habitualmente se habia supuesto la independencia térmica de

esta magnitud [Sah et al., 1970] [Thurber y Lowney, 1987]. En este trabajo se ha
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prolongado el cdlculo de las secciones eficaces de captura térmica hasta temperatura

ambiente, constatindose su practica independencia.
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Figura 19.- Secciones ¢ficaces de captura de electrones para los dos niveles
aceptadores del Ti en Si. Las curvas representan los cdlculos tedricos,
mientras que los simbolos muestran las medidas experimentales [Morante et
al., 1982¢].

Pero quizds una de las aportaciones mds importantes del presente estudio tedrico
es considerar al fondén dptico no polar del silicio como el causante de la transicién
multifonén, apoyando a Henry y Lang en su idea de que era un fondn de la red el
responsable de tal transicion. Esta consideracién, que simplifica el ya de por si
complicado célculo de la probabilidad multifonén, estd en contraposicién con aquellos
autores que proponen fonones locales como los responsables en dicha transicién. Tratar
la frecuencia del fonén como otra variable en la expresion de la probabilidad permitia el
ajuste de cdlculos tedricos con datos experimentales para una gran variedad de valores
del factor de Huang-Rhys [Burt, 1979, 1981] [Pissler, 1980] [Morante et al., 1982a,b],

lo que hacfa muy dificil su determinacién univoca. En nuestro caso, al comparar los
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resultados numeéricos con experimentales en los que se conoce el factor S ha permitido

validar la hipétesis del fonén de la red.

Hasta ahora sélo se han estudiado-las secciones eficaces de captura de electrones
en régimen de recombinacién libre, es decir, en ausencia de campo eléctrico. Sin
embargo, debido a la miniaturizacion de los dispositivos, los fenémenos de transporte
ocurren en regiones con campo eléctrico cada vez mayor. Por ejemplo, la captura de
portadores en el canal de un transistor MOS por parte de los estados superficiales ocurre

en presencia del campo eléctrico transversal y el longitudinal.

Al aumentar el campo eléctrico en la regién de captura, la energia media que
llevan los portadores de la banda susceptibles de ser capturados es cada vez mayor. En
estas condiciones, el cdlculo derivado de la probabilidad de emisién multifonén para
energias bajas no es vdlida. Por esta razén, calculamos una expresién de la probabilidad
de transicién multifondn en funcién de la energia. Al contemplar explicitamente el vector
de onda del electrén en la banda y la dependencia energética del pardmetro p, obtuvimos
una probabilidad diferente segun la posicién del mismo en la banda (Ec. 27). En los
apartados anteriores, se mostré la evolucién del cociente de ambas probabilidades con la
energia. En ella se comprobaba como para altas energias la probabilidad de emisién
multifonén decrecia fuertemente como resultado del menor solapamiento entre las
funciones de onda del electrén libre y del estado ligado y el aumento del mimero de
fonones necesarios para la transicién. El comportamiento en temperatura es idéntico que
en el caso de la probabilidad independiente de la energia con lo que, para tener una visién
simplificada de la influencia del campo eléctrico en la seccién eficaz de captura podemos
decir que dicha magnitud tiene un comportamiento como el estudiado hasta ahora, salvo
un factor que decrece al aumentar el campo.

-

Nuestra expresién de la probabilidad multifonén dependiente de la energi’a dada
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en (26) se ha utilizado para estudiar las secciones eficaces de captura térmica de los
niveles aceptadores de oro y del platino en funcién del campo eléctrico. En la figura 20
se muestra ese ajuste entre resultados experimentales y tedricos para el nivel aceptador
del Pt. Como se puede observar los datos experimentales (con campo eléctrico
[Brotherton y Bradley, 1982] y sin campo eléctrico [Palma et al., 1993]) se han ajustado
6ptimamente. Ademds, el valor del factor de Huang-Rhys necesario para el buen acuerdo
es 0.4, similar al obtenido en el ajuste en ausencia de campo y muy cercano al medido

experimentalmente [Mayo y Lowney, 1987].
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Figura 20.- Secciones eficaces de captura térmica de electrones por el nivel
aceptador del Pt en Si en funcion del campo eléctrico a 77 K. La curva
representa la simulacion del proceso de emision multifonon. Los simbolos
muestran los resultados experimentales sin [Palma et al., 1993] y con campo
eléctrico [Brotherton y Bradley, 1982].

Andlogamente, en la figura 21 se muestra el ajuste para el nivel aceptador del oro.
Los valores del factor S que mejor ajustan los datos sin campo eléctrico y en presencia
de campo estdn comprendidos entre 0.9 y 1.1 al igual que en los datos sin campo de la

figura 17. Este hecho puede estar causado tanto por la dispersién de valores de la seccién
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eficaz en ausencia de campo como por los problemas de las medidas de o en presencia
de campo, como menciona el propio autor [Brotherton y Bradley, 1982]. Se ha intentado
ajustar estos datos experimentales usando la expresién independiente de la energfa

obteniéndose unos decrecimientos menos pronunciados que los medidos

experimentalmente.
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Figura 21.- Secciones eficaces de captura térmica de electrones por el nivel
aceptador del Au en Si en funcién del campo eléctrico a 77 K. La curva
representa la simulacion del proceso de emision multifonon. Los simbolos
muestran los resultados experimentales [Brotherton y Bradley, 1982].

Como punto destacado de esta comparacién numérico-experimental de o con
campo y sin campo eléctrico se deriva que los valores de los factores de Huang-Rhys para
los niveles aceptadores del platino y del oro se encuentran entorno a 0.4 y 1
respectivamente. Ademds, la expresién de la probabilidad de emisién multifonén se
confirma como vdlida para estudiar la captura de electrones con altas energias en la
banda, mientras que la otra expresién, independiente de la energia, es correcta sélo para

la captura en ausencia de campo eléctrico.

103



Simulacién numérica de los mecanismos de captura térmica

[ Si:Pt S=0.4
10 4 =
E \___
F T
I [ E=10° V/cm
g E=10* V/cm
Y10 Tk
10 "¢
50 100 200 300 400
T (K)

Figura 22.- Comportamiento térmico de la seccion eficaz de captura tedrica
del nivel aceptador del Pt, para campos eléctricos aplicados desde 0 a 10°
V/em.

Para obtener una visién global de la influencia del campo eléctrico en la seccién
eficaz de captura térmica de electrones, en la figura 22 se muestran los comportamientos
térmicos de las secciones eficaces de captura de electrones calculadas numéricamente para
varios campos eléctricos. Para la obtencién de esta figura se han introducido en las
simulaciones los datos del nivel aceptador del Pt en silicio, es decir, S=0.4 y E;=0.231
eV. Podemos observar que para campos menores de 10° V/cm se mantiene la
independencia con T, mostrando la seccién eficaz de captura numérica un crecimiento con
la temperatura para campos altos. Para explicar este cambio en la tendencia térmica
hemos representado el cociente entre las probabilidades de captura tedricas del
mencionado centro a T=80 K y T=350 K asi como del centro aceptador del oro (Fig.
23). El comportamiento es similar en los dos casos mostrando un crecimiento del cociente

con la energia (es decir, con el campo eléctrico), tal y como predice el factor (n+1)° de
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la ecuacién (9). Esto significa que, para campos altos, el electr6n tiene una mayor
probabilidad de ser capturado a altas temperaturas, por esta razén se incrementa o en

estas condiciones

6.0
E £:=0.231eV  S=0.4 ,'

/§ 5.0§ -
s F oo Er=0.555¢V S=1.0 |—'
= 40¢
~ .
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Figura 23.- Cocientes entre las probabilidades de captura redricas calculadas
a 80 K 'y 350 K para el nivel aceptador del platino (linea continua) y del oro
(linea discontinua) en funcion de la energia. Los pardmetros para el cdlculo
Sfueron §=0.4y E;=0.231 eVparael Pty S=1y E;=0.555 eV para el oro.

I1.5.6. Comparacion con los resultados experimentales de captura en GaAs.

Una vez verificado nuestro procedimiento numérico para centros en silicio, en este
apartado intentaremos reproducir la dependencia térmica de las secciones eficaces de
captura de defectos en GaAs. Como pudimos observar en la Fig. 14c, en estos casos, la
dependencia térmica de la probabilidad es acusada. Sin embargo, como analizaremos en

el apartado siguiente, no es la vnica contribucién a este fenémeno.
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I1.5.6.1. Captura por metales de transicién.

Realizadas esas consideraciones pasemos a comparar nuestros resultados numéricos
con los datos experimentales. En este apartado se van a estudiar la captura de electrones
por parte del nivel situado a 0.75 eV del fondo de la banda de conduccién causado por
el Cr en estado neutro y por parte del nivel creado por el Fe neutro situado a 0.91 eV

también respecto del fondo de la banda de conduccién.

Desde que se observé que el arseniuro de galio semiaislante podia obtenerse
mediante el dopado con cromo, se han desarrollado bastantes trabajos de investigacion
sobre las propiedades del sistema GaAs:Cr. El interés por el GaAs semiaislante estriba
en su resistividad cercana al valor teérico mdximo del GaAs, pudiéndose usar como
substrato de dispositivos de GaAs, especialmente transistores de efecto de campo. El Cr
en GaAs presenta varios niveles en la banda prohibida segin su estado de carga
[Pantelides, 1993]. El nivel que vamos a estudiar se encuentra en la regién central de la
banda prohibida con lo que las transiciones a la banda de conduccién y de valencia

suceden en el mismo rango de energias.

El 4tomo libre de Cr posee una configuracién electrénica externa 3d°4s'. Cuando
el 4tomo reemplaza a un dtomo de galio de la red de GaAs, tres de los electrones forman
parte del enlace, quedando una configuracién 3d®. Si en esta situacion neutra, que es la
que vamos a analizar, la impureza de cromo captura un electrén de la banda de
conduccion, queda con una configuracién 3d*. Para esta transicién d*-d*, el nivel profundo
asociado se sitia a 0.75 eV del minimo de la banda de conduccién. La forma de
acoplamiento de ese defecto con la red y la energia de relajaciéon de la misma al
producirse la captura se recogen en el factor de Huang-Rhys, S. Hasta ahora, los datos
referidos en la bibliografia respecto al desplazamiento de Frank-Condon, S#w, y al propio

factor de Huang-Rhys son diversos. Por un lado [Martinez et al., 1981], mediante
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medidas de absorcion obtuvo, SAw=170 meV, con una frecuencia del fonén de 28 meV,
por otro lado, el ajuste con espectros de la seccién eficaz de foto-ionizacién con un fonén

de 30 meV, se ha obtenido un factor de Huang-Rhys S=3 [Amato y Ridley, 1980].

107"
C GaoAs:Cr
I N,=10"" cm™
N 0-185_
- B
\Q)/ -
o 10—19§
10-20
200 300 400 500

T (K)

Figura 24.- Secciones eficaces de captura térmica de electronespor el nivel
del Cr situado a 0.75 eV del fondo de la banda de conduccion del GaAs. La
curva representa la simulacion del proceso de emision multifonén. Los
simbolos muestran los resultados experimentales [Henry y Lang, 1977].

En la figura 24 se muestra el ajuste entre los valores tedricos de la seccién eficaz
de captura térmica de este nivel y medidas experimentales {Henry y Lang,1977]. En
nuestro cdlculo numérico se ha utilizado el fonén polar de la red de GaAs, con valor 35
meV. El resto de pardmetros son los indicados en el desarrollo realizado en el apartado
anterior. El factor de Huang-Rhys que permite el mejor ajuste con los datos
experimentales es S=2.8, lo que proporciona un desplazamiento Siw=98 meV. Este

valor se sitiia entre los 90 meV obtenidos por Amato y Ridley y los 170 meV medidos
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por Martinez et al..
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Figura 25.- Secciones eficaces de captura térmica de electrones por el nivel
del Fe situado a 0.91 eV del fondo de la banda de conduccion del GaAs. La
curva representa la simulacion del proceso de emision multifonon. Los
simbolos muestran los resultados experimentales {Henry y Lang, 1977].

Con respecto al centro creado por el hierro, los trabajos iniciales sobre transporte
en el GaAs impurificado con hierro (GaAs:Fe) establecieron la existencia de un nivel
aceptador dominante situado a 0.52 eV de Ia cima de la banda de valencia. Este valor de
la energia de activacién se ha visto confirmado en varios trabajos posteriores sobre el
sistema GaAs:Fe [Pantelides, 1993]. Al contrario que con el cromo, no se ha hallado en
la literatura referencia alguna al valor del factor de Huang-Rhys. En este caso
utilizaremos nuestro procedimiento para obtener el valor de dicho pardmetro. Como
medidas experimentales de ¢ se usaran las de Henry y Lang [Henry y Lang, 1977]. Su

ajuste con los resultados numéricos se muestra en la figura 25, donde, como se puede
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observar, existe un buen acuerdo con los experimentales reproduciéndose la dependencia

térmica incluso para altas temperaturas.

De la figura se extrae el valor S=3.8 para el factor de Huang-Rhys, lo que
proporciona un desplazamiento de Franck-Condon, Siw=133 meV. Se ha utilizado en
la simulacién una distancia energética a la banda de conduccién de 0.910 eV, de acuerdo
con un ancho de la banda prohibida promedio de 1.43 eV. En el GaAs, al igual que en
el silicio, y como se ha calculado teéricamente [Ridley, 1978b] [Stoneham, 1979],
también se obtiene un valor mayor de S a medida que aumenta la profundidad del nivel

energético del centro que captura.

I1.5.6.2. Captura por los defectos EL2 y EL3.

Ademads de las impurezas que se introducen deliberadamente, aparecen en el GaAs
defectos nativos que se originan durante el crecimiento del cristal mediante el
procedimiento de epitaxia en fase liquida (LPE). La importanci; de este estudio radica
en que actualmente la mayoria del arseniuro de galio que se fabrica para uso comercial

se obtiene mediante este proceso. Nos ocuparemos de estos centros: el EL2 y el EL3.

La existencia de un centro profundo en la mitad de la banda prohibida del GaAs
se postulé en 1961 por la medida de la alta resistividad vohimica de este material.
Posteriores experimentos espectroscopicos confirmaron dicha existencia y proporcionaron
informacién detallada sobre las propiedades electrénicas y Opticas de este nivel, que se
denominé EL2. Se ha demostrado que tiene una importante influencia en las propiedades
de los materiales semiaislantes y, por esa razén, ha cobrado un considerable interés. Pero

este nivel presenta algunas propiedades extrafias, raramente observadas en otros centros
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profundos en semiconductores [Pantelides, 1993]. La incertidumbre sobre su origen
fisico-quimico y el problema para interpretar sus propiedades observables, no estin

todavia del todo resueltos.

Inicialmente, este defecto fue asociado al oxigeno. Al introducir oxigeno
aumentando la presién parcial del mismo durante el proceso tecnolégico de crecimiento
o bien anadiendo Ga,O,, el andlisis por efecto Hall constaté la presencia de un nivel
situado aproximadamente a 0.75 eV de la banda de conduccidn, el cual fijaba el nivel de
Fermi en la mitad de la banda prohibida. Dado que la disminucién en la concentracién
de electrones guardaba una aparente relacién con el tratamiento con O, se relacioné dicho
nivel con esta impureza, a la que se supuso de cardcter aceptador. No obstante, también
se indicé la posibilidad de que fuera un nivel donador, como cabria esperar de un oxigeno
sustitucional de un dtomo de arsénico, O,,. Mds adelante, diversos trabajos, mostraron
la evidencia de que no se puede asociar el centro EL2 con el oxigeno. A partir de estos
trabajos la actividad investigadora en orden a determinar el origen de este defecto ha sido

incesante, dada su importancia tecnoldgica.

El acoplamiento de este defecto con la red es un pardmetro importante para aportar
informacién sobre su naturaleza. Sin embargo, existen algunas discrepancias sobre este
tema [Morante et al., 1982a] [Pantelides, 1993]. La aportacién que ofrece nuestro trabajo
consiste en aplicar un modelo para la captura de electrones por parte de dicho nivel y,
como consecuencia, obtener el factor de Huang-Rhys. Al igual que en los defectos en
GaAs estudiados anteriormente, hemos modelado el fen6meno como una transicién directa
banda-centro asistida por la emisién de p fonones de la red. También se ha utilizado en

la simulacién el fondn polar dptico del GaAs con una energia de 35 meV.

Los pardmetros térmicos sobre los que existen datos para este centro son: distancia

energética al fondo de la banda de conduccién de 0.825 eV [Martin et al., 1977} a 1.0
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eV [Henry y Lang, 1977]; el desplazamiento de Franck-Condon obtenido, tanto por
medidas térmicas como 6pticas [Pantelides, 1993] [Chantre et al.,1981], varia entre 100
y 160 meV con un fonén local en todos los casos de alrededor de 20 meV. Este valor de
la energia del fondn (considerado como un valor promedio de todas las energias de los
fonones implicados en la transicién) es demasiado pequefio para explicar el valor
relativamente grande de o, por debajo de 80 K (0,=5-10" cm?), por lo que se admitié
que la captura de electrones podria ocurrir via estados excitados tipo hidrogenoide

[Pantelides, 1993]. Nosotros mostraremos que no es necesaria dicha suposicién.
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Figura 26.- Secciones eficaces de captura térmica de electrones por el nivel
EL2 situado a 0.825 eV del fondo de la banda de conduccion del GaAs
[Martin et al., 1977]. La curva representa la simulacion del proceso de
emisién multifonén. Los simbolos muestran los resultados experimentales
[Henry y Lang, 1977].

El ajuste entre los datos experimentales y los obtenidos mediante nuestro
procedimiento numérico se muestra en la figura 26. De este andlisis hemos obtenido un

factor de Huang-Rhys S=4.4 tomando E;=0,825 eV y S=6.0 con E;=1.0 eV, lo que
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junto al dato del fonén polar de 35 meV resulta un desplazamiento de Franck-Condon de
aproximadamente entre 150 meV y 210 meV situados entre los resultados de trabajos
anteriores. Como consecuencia de este buen acuerdo obtenido con nuestro modelo,

podemos extraer las siguientes conclusiones:

1) La adopcidn de un fonén local, en principio desconocido, no es necesario para
explicar la transicién multifon6n. Aqui, hemos utilizado el fonén polar dptico del GaAs

con muy buenos resultados.

it) Tampoco ha sido necesaria la inclusién de transiciones desde estados excitados
como se habia propuesto en otros trabajos para justificar precisamente la intervencién del
fonén local. Sin estas transiciones se reproducen los valores de o, incluso a bajas

temperaturas.

A pesar de las simplificaciones que supone nuestro modelo (fonén de la red y
transicién directa desde la banda) se ha obtenido un valor de SAw coincidente con los
obtenidos experimentalmente. La razén bdsica de estas conclusiones estriba en el hecho
de considerar el proceso de captura como uno mds dentro del resto de mecanismos de

dispersién de la red semiconductora. Esto sélo es posible mediante simulacién por Monte
Carlo.

Otro defecto asociado al arseniuro de galio obtenido por LPE es el denominado
EL3. Este nivel profundo, debido a su posicién en la banda prohibida, no ha despertado
tanto la curiosidad de los investigadores como el anterior. La distancia energética de
dicho nivel respecto de la banda de conduccién es de aproximadamente 0.73 eV. Respecto
a los resultados hallados en la bibliografia sobre las energias de fonones de la transicién
multifonén y el factor de Huang-Rhys, hay que mencionar la gran dispersién existente.

Segtin algunos autores, la energia del fon6n implicado en la transicién va desde los 18
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meV hasta mds de 35 meV. En cuanto al factor S se han obtenido, con otros ajustes entre
datos experimentales y tedricos, valores desde 3 a mds de 10 [Burt, 1979, 1981] [Morante
et al., 1982a]. Medidas Spticas realizadas proporcionan un desplazamiento de Franck-
Condon de unos 0.05 eV [Chantre et al.,1981].

En la figura 27 se muestra el ajuste entre los datos experimentales [Henry y Lang,
1977] y el resultado de nuestra simulacién. Como se puede observar el acuerdo es
bastante bueno en todo el rango de temperaturas. El valor del factor de Huang-Rhys
extraido del ajuste es S=2.3, lo que resultando un desplazamiento de S/w=80 meV,
bastante menor que en el caso del centro EL2 y préximo a las medidas experimentales
[Chantre et al., 1981].
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Figura 27.- Secciones eficaces de captura térmica de electrones por el nivel
EL3 situado a 0.73 eV del fondo de la banda de conduccién del GaAs. La
curva representa la simulacion del proceso de emision multifonén. Los
simbolos muestran los resultados experimentales [Henry y Lang, 1977].

/

113



Simulacién numérica de los mecanismos de captura térmica

A la vista de los ajustes obtenidos para los centros neutros en silicio y en arseniuro
de galio, podemos observar un hecho diferencial bastante importante. Partiendo de la base
de que hemos utilizado la misma expresién para la probabilidad multifonén en ambos
casos se han obtenido resultados diferentes: en las simulaciones de las secciones eficaces
de captura térmica de electrones por parte de impurezas en silicio es patente la prictica
independencia térmica de dichos resultados numéricos, acorde con los datos
experimentales. Sin embargo, en los centros estudiados en el arseniuro de galio, se

obtienen unos valores numeéricos fuertemente dependientes con la temperatura.

Demostraremos que parte de la responsabilidad de este cambio tan brusco de un
semiconductor a otro se debe a los comportamientos térmicos del resto de los mecanismos
de dispersién y de la competencia entre éstos y el mecanismo multifonén en funcién de
la temperatura. Este punto, que no se habia podido establecer hasta ahora y que es una
consecuencia directa del uso del método de Monte Carlo, explica perfectamente esta
fuerte dependencia térmica en el caso de centros en GaAs, como analizaremos en

profundidad a continuacién.

I1.5.7 Interpretacion de la dependencia térmica de las medidas experimentales de la

seccion eficaz de captura.

Demostrada la eficacia de nuestro procedimiento numérico para reproducir las
secciones eficaces de captura de centros neutros tanto en Si como en GaAs, estamos en
buena disposicién para profundizar en dos aspectos ligados entre si. Por un lado, analizar
el rango térmico de aplicabilidad de las expresiones de la probabilidad de captura
utilizadas. Este estudio no se podia realizar previamente al cdlculo de las secciones

eficaces de captura debido al desconocimiento de los factores S. Y por otro lado explicar
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el origen de la diferencia tan importante en los valores de S desprendidos de nuestro
estudio y los obtenidos en los ajustes analiticos de o, a partir de las probabilidades de

captura, tal y como se muestra en la Tabla I:

Tabla I: Comparacién de los desplazamientos de Franck-Condon, Sfiw, para los

defectos EL2 y EL3 segiin distintas fuentes.

Fuente EL2 EL3
Exp. {Pantelides, 1993] 100 - 160 meV 50 meV
Nuestro trabajo 150 meV 80 meV
[Morante et al., 1982a] 374 meV 142 meV
[Goguemheim y Lannoo,1990] - 17 meV
[Zheng et al., 1994] 430 meV 116 meV

Ademads incidiremos en cual es la informacién directa que se puede extraer a partir
de medidas de la seccidn eficaz de captura en funcién de la temperatura. Este asunto no
estd en absoluto resuelto ya que, a menudo, una mala interpretacién de las medidas lleva
a errores importantes sobre dicho fenémeno y sobre la estructura del centro [Goguenheim
y Lannoo, 1990]. En los dos apartados siguientes nos ocuparemos de estos dos aspectos

ligados a la interpretacién de las medidas de o.

ILS5.7.1. Rango de validez térmico de la probabilidad de captura por multifonén.

Tal como expusimos en el capitulo anterior, la probabilidad de captura por emisién
multifonén utilizada como base para nuestros cdlculos tiene la forma [Ridley, 1978a]
[Pissler, 1980]:
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Wk = W (n+1)Pe S 29)

donde W, es un prefactor independiente de la temperatura y donde la dependencia con

T va en n dado por

R (30)
e 71
La condicién de validez, que determina el rango de temperaturas y de

acoplamiento permitido con la expresién (29), venia dada por:

(p+4)? >> 4S2n(n+1) G1

Utilizando los valores experimentales de S, la expresién (29) no tiene una
dependencia térmica tan marcada con la temperatura como muestran las secciones eficaces
experimentales de centros en GaAs. Para interpretar estas medidas se ha utilizado como

modelo la seccidn eficaz de captura activada térmicamente [Goguenheim y Lannoo,
1990]:

o, = o, 5T (32)

donde o, es la seccién eficaz en el limite de temperatura infinita y E, es la pendiente
obtenida en el diagrama de Arrhenius de o, en funcién de 1/T. Habitualmente, esta
dependencia casi exponencial observada para muchos centros en el rango de temperaturas
entre 200 y 450 K [Henry y Lang, 1977] se ha explicado teéricamente esgrimiendo que
la probabilidad de captura via multifon6n responsable de este proceso, W,,,, también
tiene la forma [Gibss et al., 1977]:

KT 33)

donde W, es un factor independiente de la temperatura y E; es el potencial barrera
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definido en el diagrama de configuracién coordenado. Sin embargo, a pesar de que dicha
expresién es vilida para muy altas temperaturas y fuerte acoplamiento es decir cuando
deja de cumplirse la desigualdad (31), se ha utilizado para interpretar la dependencia

térmica de o, dentro del rango delimitado por dicha condicién.

En concreto, en la Tabla I se muestran los valores de los dos miembros de la
desigualdad (32), a 400 K de temperatura, para valores tipicos de los pardmetros S y p
de centros neutros en GaAs [Palma et al., 1995]. El fon6n implicado en la emisién
muiltiple es el polar 6ptico de la red de GaAs cuya energia es de 35 meV.

Como se puede observar en dicha tabla, a altas temperaturas, la condicion dada
por (31) se satisface ampliamente, incluso si se sobreestiman los valores del pardmetro
S [Burt, 1979, 1981] [Morante et al., 1982a,b], por lo tanto, la probabilidad de captura
por emisién multifonén dada por la expresién (29) es aplicable para centros en GaAs en

esas condiciones térmicas y no la Eq. (33).

Tabla II:Comparacién de ambos lados de la desigualdad 34 para valores usuales

de p y sobreestimados de S de centros neutros en GaAs, a 400 K de temperatura.

P S (p+4)° 2S’n(n+1)
20 3 576 16.5

20 5 576 45.8

25 5 841 45.8

30 6 1156 66

En consecuencia, la energia de activacién aparente, E,, obtenida de los diagramas
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de Arrhenius, o vs. 1/T, no puede tomarse como la energia de barrera del diagrama de
configuracién coordenado Eg. La confusién en este punto conduce a importantes errores
sobre la estructura intima del defecto en la red, ya que, sabiendo que para altas
temperaturas [Ridley, 1993]: —

2
g - LT (34)
b
45hw

si identificamos E; con E, y evaluamos (34), el error cometido en el factor de Huang-
Rhys, S, es muy importante, lo que implica una indeterminacién en el desplazamiento de

Franck-Condon y en otros pardmetros que caracterizan este fenémeno.

En definitiva, el hecho de una seccién eficaz de captura fuertemente dependiente
con la temperatura no implica necesariamente la misma dependencia térmica de la
probabilidad de captura. Esta implicacién errénea ha sido ampliamente utilizada para
interpretar medidas de o y obtener informacién acerca de los pardmetros (S, p y energia

del fonén) que configuran dicha probabilidad.

Demostrada la validez de la expresién (29) para los centros estudiados, como
hemos mostrado en la figuras 14 y 15, esta probabilidad muestra un dependencia menos
acusada que las medidas experimentales de ¢ para el rango de pardmetros S y p
manejado. Por esta razén, los resultados de seccién eficaz de captura obtenidos
analiticamente a partir de dicha ecuacién no habian sido utilizados por el propio Ridley
para interpretar la seccién eficaz de captura de electrones por parte de centros neutros en
GaAs. A pesar de ello, se realizaron algunos intentos posteriores en este sentido [Burt,
1979] [Pissler, 1980] [Morante et al., 1982a], pero utilizando valores anormalmente altos
para el pardmetro S lo que no justifica la hipétesis de acoplamiento débil (S< <p) ni las

medidas experimentales de S, como se ha mostrado en Ja Tabla I.

Para algunos autores [Goguenheim y Lannoo, 1990] [Zheng et al., 1994] estos
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malos resultados llevan a realizar nuevos y muy complejos cdlculos analiticos que en
ocasiones oscurecen la interpretacién de resultados, y tampoco han demostrado reproducir
los valores experimentales de S. En nuestro caso, hemos utilizado las expresiones
simplificadas de la probabilidad multifonén calculadas por Ridley, pero no hemos
intentado obtener analiticamente a partir de ella la seccién eficaz de captura, sino que,
con nuestro procedimiento de simulacién de la captura de electrones incluimos las
influencias del resto de mecanismos de la red obteniendo asi una visién mds global y
realista del fenémeno de captura. En el siguiente apartado analizaremos la relacién entre

la seccidn eficaz de captura y la probabilidad de emisién multifonén.

I1.5.7.2. Comportamiento térmico de la probabilidad de captura por multifonén y de la
seccién eficaz.

Se ha visto que la seccidon eficaz de captura de centros en GaAs no puede
explicarse mediante una probabilidad de captura diferente de la utilizada en el caso de
centros en Si. Se ha mostrado también que, si se usa la expresion (29), se pueden ajustar
datos experimentales pero con valores de S no acordes con resultados experimentales. Por

tanto, se hace necesario explicar el porque de esta aparente contradiccidn.

Por esta razén, analizamos ahora, el comportamiento térmico de la probabilidad
y de la seccién eficaz de captura de defectos en Si y en GaAs. Para ello hemos calculado
en ambos casos, mediante nuestro método numérico, los tiempos de captura de electrones
por parte de algunos centros neutros (captura via multifonén). En cada caso, también
hemos calculado las dependencias térmicas de la probabilidad de emisién multifonén,
dada por (29), para estudiar cémo compiten el mecanismo multifonén y el resto de

mecanismos de dispersion en funcién de la temperatura.
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En las figuras 28 y 29 se reproducen las dependenciés térmicas de la inversa del
tiempo de captura medio obtenido por simulacién (h’neais continuas) y la probabilidad
introducida para calcularlo (lineas discontinuas) de los niveles aceptadores del Pt y Au
en Si respectivamente. En esta figura se constata el buen acuerdo en todo el rango de
temperaturas. Como hemos podido comprobar a lo largo de este trabajo esta caracteristica
es comun a los centros neutros estudiados en Si. En consecuencia, el resto de mecanismos
de dispersién de fonones no altera dicho comportamiento con la temperatura, pero como

veremos a continuacién, esto es particular para la red de silicio.

Andlogamente, en las figuras 30 y 31 se muestran las mismas magnitudes para los
centros de Cr y el nivel EL2 en GaAs respectivamente. Estos casos son ejemplos de la
marcada influencia de la simulacién en el cdlculo de o, dando lugar a dependencias mds
fuertes que las correspondientes probabilidades. La razén de este hecho es que a
diferencia del Si, entran en juego las probabilidades de dispersion de origen polar las
cuales decrecen coh la energia del portador [Jacoboni y Reggiani, 1983]. La competencia
entre un mecanismo que aumenta su probabilidad con T (captura) y otros que disminuyen
(mecanismos polares) hace que la captura se vea mds favorecida y de forma neta se
obtenga una variacién superior a la de la probabilidad. La principal razén para explicar
las diferencias en el factor S obtenido por este método numérico y los métodos analiticos
no radica en cuestionar el rango de aplicabilidad de la expresién de la probabilidad sino

en la forma de obtener la seccién eficaz de captura.

En conclusién, hemos analizado la captura por emisién multifonén calculada
mediante Ia expresion (29), la cual es aplicable en el rango de temperaturas estudiado en
este trabajo. Se concluye también que para una obtencién correcta de la seccidn eficaz
de captura y de los pardmetros asociados a este fenémeno es necesario realizar una
simulacién completa del movimiento del electr6n en la red semiconductora, y hasta la

fecha, el método de Monte Carlo parece el procedimiento ideal para este propésito.
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Figura 28.- Inversa del tiempo de captura de electrones (linea continua) y
probabilidad de captura (linea discontinua) del nivel aceprador del Pt en Si
en funcion de la temperatura. Las curvas representan nuestras simulaciones
numéricas para S=0.4 y concentracion de impurezas Ny=10" cm™.
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Figura 29.- Inversa del tiempo de captura de electrones (linea continua) y
probabilidad de captura (linea discontinua) del nivel aceptador del Au en Si
en funcion de la temperatura. Las curvas representan nuestras simulaciones
numéricas para S=1.0 y concentracién de impurezas Ny=5x10"® cm”.
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Figura 30.- Inversa del tiempo de captura de electrones (linea continua) y
probabilidad de captura (linea discontinua) del nivel aceptador del Cr en
GaAs en funcion de la temperatura. Las curvas representan nuestras
simulaciones numéricas con S=2.8y concentracion de centros Ny=10" cm?.
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Figura 31.- Inversa del tiempo de captura de electrones (linea continua) y
probabilidad de captura (linea discontinua) del defecto EL2 en GaAs en
JSuncion de la temperatura. Las curvas representan nuestras simulaciones
numéricas con S=4.4'y concentracioén de centros Ny=5x10"" cm”.
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I1.6.- SIMULACION DE LA CAPTURA EN DOS ETAPAS.
I1.6.1.- Procedimiento numérico.

Los mecanismos de captura por el proceso de cascada y por emisién multifonén
han quedado recogidos por nuestro procedimiento numérico por Monte Carlo en dos
apartados anteriores. Ahora nos ocuparemos del estudio de la transicién de electrones

hasta el estado fundamental de un centro profundo donador.

En el capitulo anterior expusimos las lineas bdsicas de los estudios tedricos
realizados hasta la fecha sobre la captura de portadores por parte de impurezas atractivas
por el modelo de captura en dos etapas. Vimos que para poder obtener expresiones
analiticas de la seccién eficaz de captura susceptibles de interpretacién fueron necesarias

admitir dos simplificaciones:

i) La captura definitiva hasta el estado fundamental sélo se admitia desde los
estados excitados. No se contempla la contribucién de la posible captura directa desde la
banda, que puede ser importante cuando el portador posee una energia alta (debido a la
temperatura o a un campo externo aplicado) y sean poco probables las incursiones por las

regiones préximas al fondo de la banda.

il) Ademds, dentro de la simplificacién anterior, sélo se preveia la captura desde
el dltimo estado excitado accesible por transicion monofonén. Este estado lo

denominamos en el capitulo anterior como E,.

En este trabajo, hemos salvado ambas aproximaciones, plantedndonos este proceso

con todos sus posibles aspectos.
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Teniendo en cuenta la perturbacién creada por el centro culombiano, existirin una
serie de estados excitados préximos al fondo de la banda que podremos considerar como
un continuo y tratarlos segiin lo expuesto en la simulacién del mecanismo de cascada. Por
tanto, admitiremos que el portador puede nioverse, por esos estados excitados de la
impureza cambiando su energia por medio de dispersiones con las energfas de los fonones
de la red. Debemos recordar también que las probabilidades de dispersién por fonones
y los valores de sus energias quedaban perturbadas por la existencia de las impurezas
atractivas ionizadas N;* y que se calculaban segiin el promediado espacial descrito en el

andlisis de la captura por cascada.

De todas formas nos encontramos con una dificultad tedrica: donde situar el dltimo
nivel de energia por debajo de la banda de conduccién accesible por el proceso de
cascada E,. La situacién es similar a la de las impurezas poco profundas. Segtin algunos
estudios [Pantelides, 1993], este valor podria variar entre los estados 2s(A,) a 2p,,
dependiendo de las posiciones energéticas del desplazamiento multivalle de los estados
2s que corresponden a una energia entre 18 meV y 6.4 meV [Janzen et al., 1984]. Sin
embargo si se estudian los espectros de absorcién de donadores profundos, se puede
observar que el estado 2p, es el iltimo lo suficientemente ;erca a sus inmediatos
superiores para admitirlo como paso final del proceso de cascada. Precisamente estos
detallados estudios han colocado este estado en torno a 11.5 mev por debajo de la banda
de conduccién. Por esta razén, como en el proceso de cascada, se ha escogido ese valor
como energia limite del cuasi-continuo de estados excitados dentro de nuestra simulacién,
aunque se permite la transicién multifonén al estado fundamental desde cualquiera de esos

estados.

Ademads de disponer de estos estados sobre los que puede evolucionar un portador
(propios del mecanismo de cascada) se aiiade la captura por el mecanismo multifonén,

que puede producirse desde la banda o desde esos estados excitados. Para introducir este
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mecanismo se parte de la expresion general de la probabilidad de captura de un portador
con energia E, mediante emisién multifonén. Debido a que los estados excitados de los
centros en GaAs ocupan una banda muy estrecha de energia comparada con KgT, vamos
a analizar unicamente las impurezas en silicio. Para este caso se dedujo en el capitulo

anterior la siguiente expresion:

36n’w(va’y  CS%
V(p_l)! [1 +(kv1a#)25]07

W(E) [0.26+(p-1)0.18](n+1)Pe %S (35)

donde recordemos que V corresponde al volumen asociado al estado en la banda. Como
vamos a admitir la posibilidad de captura por emisién multifonén tanto desde los estados
excitados (linico caso tedricamente estudiado hasta ahora) como directamente desde la
banda, hay que tener en cuenté que el estado inicial serd diferente para ambos tipos de
transiciones. Se debe sustituir el volumen V de la expresién (35) por el volumen asociado
a cada estado inicial. Asi, para un portador con energia E,>-E , con

Ef, =e*(N;*)'”® /4me, estamos en el caso estudiado en el apartado anterior de centros no

atractivos, y reemplazaremos V por V,=1/N;* en (35).

Para la transicién desde los estados excitados mds profundos (-E' < E < -E),

el volumen que se introdujo para modelarlos, V,,, fue inferior a V|, debido a la

exX?
dependencia inversa entre el radio de la 6rbita ligada y la energia dada por el potencial
de Coulomb. Nosotros hemos tomado como volumen el correspondiente a la Orbita
culombiana, reduciéndolo por el factor »; para cuantificar el grado de localizacién del

centro. Por tanto, en este caso,

2 3
VeV, =lv,—2 , -E' < E, < -E! (36)
4nel|E |
Teniendo en cuenta (36) tenemos una probabilidad de captura desde los estados

excitados con energias
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-E' <E, < -E! @37
de

_2304n’w(ea*|E,|)’C, %S
eS(p-1)!

En las expresiones (35) y (38) a la hora de calcular el factor de Sommerfeld, C,,

W(E,) [0.26+0.18(p-1))(n+1)Pe 25 (38)

se ha tomado el origen de energias en -E'. Nétese que en dichas expresiones el tinico
pardmetro libre es el factor de Huang-Rhys, S, que podremos extraer de la posterior

comparacién con los datos experimentales.
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Figura 32.- Probabilidad de captura por emisién multifondn en linea
continua y resto de probabilidades de dispersion por fonones (acisticos y
dpticos) en linea discontinua en funcion de la energia. El cdlculo se ha
realizado para un centro atractivo situado a 0.3 eV por debajo del fondo de
la banda de conduccion y en concentracion ionizada de 10° cm® a una
temperatura de 80 K. En el grdfico se sefala mediante una linea discontinua
el limite entre la banda de conduccion (E>0) y el continuo de estados
excitados de la impureza (-E' <E<0).
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En la figura 32 se han representado la probabilidad de emisién multifonén en
funcién de la energia del electrén (en trazo continuo) junto con el resto de probabilidades
de dispersién por fonones (en trazo discoﬁtinuo). El cédlculo se ha realizado para un centro
atractivo situado a 0.3 eV del fondo de la banda de conduccién, con un factor S=0.15,
y una concentracién de impurezas ionizadas N;*=10" cm?, a una temperatura de 80 K.
Se puede observar el fuerte crecimiento que experimenta la probabilidad multifon6n en
la regién de estados excitados. Este crecimiento proviene de los términos C, y el valor
absoluto de la energia contemplados explicitamente en la expresién (38) de la
probabilidad, que indican respectivamente, el confinamiento de la funcién de onda libre

a bajas energias y el de la 6rbita del estado ligado por el potencial culombiano.

Si la temperatura es elevada, el electrén se encuentra en la regién de mds alta
energia donde la probabilidad de ser capturado es menor. De esta figura se puede
deducir, por tanto, un fuerte decrecimiento de la seccién eficaz resultante al aumentar la

temperatura.

Al igual que en los dos mecanismos anteriores la seccién eficaz de captura se
evalia a partir del tiempo de captura y la velocidad media promediados a todos los

electrones simulados:

g = .—1_ (39)

+
Np<v>t,

El comportamiento numérico de la seccién eficaz de captura con las distintas
variables de un semiconductor con centros es similar al encontrado en el caso del
mecanismo multifonén. Por ejemplo, se ha encontrado experimentalmente que o es
independiente de la concentracién de impurezas ionizadas, lo que concuerda con nuestro

resultados tedricos.
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En el siguiente apartado comprobaremos la validez de nuestro modelo de captura
mediante la comparacién de nuestros resultados tedricos de o con los datos experimentales
disponibles en la literatura. De dicha comparacién se puede extraer, entre otras cosas, un
valor para el factor S que indique el acoplamiento del centro y la red. Antes de hacer esto
podemos valorar la suposicién del trabajo realizada por Gibbs y colaboradores [Gibbs et
al., 1977] de que la captura multifondén se realiza desde el minimo del cuasi-continuo de

estados ligados.

-14

10 :
5107
s

10—16

Figura 33.- Secciones eficaces de captura simuladas por el modelo de dos
etapas. La curva continua corresponde a emision multifonon desde toda la
region negativay positiva de energias, mientras que la discontinua sélo desde
los dltimos 1.5 meV.

Para comprobar la hipétesis de Gibbs, hemos simulado el proceso de captura con
estas condiciones. Se ha obtenido una dependencia térmica para ¢ mucho menos

pronunciada que la medida experimentalmente. Sin utilizar dicha hipétesis, admitiendo
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saltos desde cualquier estado inicial (desde la banda o desde los estados excitados) si se
reproducen las medidas experimentales. En la figura 33 se comparan los resultados de
estas dos hipétesis. En el apartado siguiente se particularizard para diferentes casos

experimentales y se observard que la nuestra se ajusta con estos resultados.

I1.6.2. Comparacién con los datos experimentales.

Para la captura de electrones por parte de impurezas atractivas profundas, y dada
la disponibilidad de datos experimentales a mds altas temperaturas que en el caso de poco

profundas, se simulé el modelo de captura en dos etapas.

Nuestro procedimiento se aplicé a impurezas profundas donde se ha probado la
existencia de estados excitados préximos a la banda debido al campo culombiano atractivo
que producen. Este es el caso del nivel donador del oro y de los dtomos del grupo VI
(grupo del azufre) o anfigenos. El nivel profundo del Au* presenta estados excitados del
tipo masa efectiva cerca de la banda de conduccién [Armelles et al., 1985] [Kleverman
et al., 1987] cuando se trata de capturar electrones. En cuanto a los otros defectos (S, Se
y Te), los espectros de las secciones eficaces de foto-ionizacién de electrones demuestran
claramente la existencia de estados excitados: unos referidos a la serie de Rydberg
[Janzen et al., 1984], y otros originados por la naturaleza multivalle de la banda de

conduccion.

Los anfigenos poseen dos electrones extra en su tltima capa con lo que pueden
convertirse en doble donadores. El potencial de ligadura de esos dos electrones de estas
impurezas han sido comparados con los electrones del dtomo de helio. Los doble

donadores han sido estudiados extensamente {Grimmeiss et al., 1980a,b] [Janzen et al.,
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1984] [Pantelides, 1993]. El estado fundamental de los anfigenos estd a mucha mayor
distancia que el de los dtomos del grupo V (impurezas poco profundas), por lo tanto crean

niveles profundos de energia.
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Figura 34.- Comportamiento térmico de las secciones eficaces de captura
térmica de electrones del nivel donador del azufre en Si. Las lineas muestran
las simulaciones por Monte Carlo, considerando el modelo de dos etapas,
pero prohibiendo las transiciones Opticas desde la region negativa de
energias (linea discontinua). Los simbolos representan los datos
experimentales [Grimmeiss et al., 1980b].

En este estudio nos vamos a centrar en la captura por parte de los estados
monoionizados del azufre y el selenio. Hasta ahora, la evidencia experimental [Grimmeiss
et al., 1980a,b] parecia apoyar el modelo de captura en dos etapas [Gibbs et al., 1977].
Estos defectos tienen unas energias en sus estados fundamentales de 0.302 eV y 0.286 eV
respectivamente [Grimmeiss et al., 1980a,b]. En las figuras 34 y 35 se comparan las
secciones eficaces de captura obtenidas por Monte Carlo con las medidas experimentales

para S y Se ionizados en silicio respectivamente. Para ajustar se ha variado el valor de
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S , pardmetro del que no se disponen datos previos, obteniendo en ambos casos valores
de este pardmetro. En concreto, para el azufre ionizado se obtiene un valor de S=0.15
y para el selenio S=0.17. Se ha comprobado que las transiciones por fonones 6pticos son
parte importante en el mecanismo de cascada, ya que, si se eliminan las transiciones
dpticas (curva con trazo discontinuo en la figura 34) no se reproduce la dependencié en
temperatura de la seccidn eficaz de captura. Aunque variemos el pardmetro S no se
modifica la pendiente de esta curva, y lo dnico que se consigue es desplazar la curva

paralelamente.
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Figura 35.- Secciones eficaces de captura de electrones del nivel donador del
Se en Si . Las simulaciones corresponden a la linea continua, mientras que
los simbolos representan los datos experimentales [Grimmeiss et al., 1980a].

El buen acuerdo entre los datos experimentales y los resultados numéricos
confirman que el modelo de captura que hemos implementado numéricamente constituye
una buena imagen de lo que sucede durante el proceso de captura, mostrando la

~ importancia de esos estados excitados en dicho fenémeno. Asimismo, se justifican las
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hipétesis realizadas sobre la expresion de la probabilidad de emisién multifondn, lo que
permite obtener una idea de conjunto de este fenémeno una vez estudiado ya el proceso

de cascada.

Vistos los valores del factor de Huang-Rhys para S* y Se*, se demuestra la
semejanza de su comportamiento en la red, aunque el Se posea una capa completa llena
mds que el azufre. En este caso se repiten los comportamientos similares para elementos

de la misma columna de la tabla periédica, como ocurre con las impurezas poco
profundas, P*, As* y Sb*.

Se ha estudiado también la seccidn eficaz de captura térmica de electrones del
nivel donador del oro ionizado positivamente. Este centro, que presenta una distancia
energética respecto del fondo de la banda de conduccién de 0.8 eV, se han simulado con

el mismo modelo de captura en dos etapas utilizado en los casos de S y Se en silicio.
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Figura 36.- Secciones eficaces de captura de electrones del nivel donador
del oro en Si. La curva muestra nuestro resultado numérico y los simbolos
las medidas experimentales [Brotherton y Bradley, 1982].
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En la figura 36 se muestra el ajuste de los datos éxperimentales con nuestros
resultados numéricos obtenidos por el método de Monte Carlo. En esta figura se observa
como se reproduce la dependencia térmica de los datos experimentales, excepto en una
regién en torno a 100 K que aparece independiente de la temperatura. Esta diferencia se
podria explicar teniendo en cuenta las reservas que pone el autor a sus propias medidas

experimentales [Brotherton y Bradley, 1982].

Una vez realizados los ajustes podemos obtener més informacién sobre la captura
por centros atractivos. Asi, nos hemos preguntado cudl es la proporcién de capturas desde
los estados excitados y cémo varia esta proporcién con la temperatura. A priori parece
claro que conforme la temperatura aumenta el nimero de capturas desde los estados
excitados disminuye debido al alejamiento paulatino del electrén del fondo de la banda
de conduccién. Para ello representamos en la figura 37 el porcentaje de capturas desde

los estados excitados, C.,, en funcién de la temperatura para el caso del azufre en silicio.
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Figura 37.- Porcentaje de transiciones via emision multifonén al estado
Sfundamental realizadas desde los estados excitados en funcion de la
temperatura obtenido por simulacion. Los pardmetros introducidos en la
simulacion corresponden a los calculados para el centro donador del azufre
en silicio.
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Igualmente se representa en la figura 38 la energia media, <E_,>, desde la que
se realiza la transicion definitiva multifonén en funcién de la temperatura para el mismo
centro. De esta figura podemos concluir que, como en el caso de cascada, los estados
excitados de menor energia de ionizacién son los que mds participan en el proceso de
captura. Este hecho apoya la hipétesis de admitir un cuasi-continuo para los estados
excitados del centro, ya que el electrén realmente tiene mayor probabilidad de moverse
en estados con energia de ionizacién baja donde mejor se cumple esa condicién de cuasi-

continuo.

Si:S
N =10" cm™
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Figura 38.- Energia media de los electrones en el momento de suftrir la
captura en funcion de la captura calculada mediante nuestro procedimiento
por Monte Carlo. Los pardmetros de simulacion son los mismos que en la

figura 8.

Las tendencias mostradas en la figura 37 y 38 se han repetido para los otros dos
centros donadores estudiados, es decir para el selenio y para el oro en silicio. Por tanto,
podemos admitir que en condiciones de temperatura ambiente el peso de las transiciones
directas desde la banda de conduccién no es despreciable (de la figura 37 se extrae un 55

% de peso de estas tltimas). También se observa un acusado crecimiento del peso de las
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transiciones desde la banda a temperaturas en torno a 250 K. Hemos comprobado que,
todos estos comportamientos obtenidos por simulacién se mantienen independientes de la

concentracién de impurezas en el rango de interés.
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Figura 39.- Secciones eficaces de captura en funcion del campo eléctrico a
80 K para el centro donador del S en Si en concentracién N;* =107 cm”.

El caso de captura de electrones por parte de centros atractivos en presencia de
campo eléctrico resulta mds complejo ya que, para campos altos, comienza a ser
despreciable la captura via estados excitados y prevalece la captura directa desde la banda
mediante el mecanismo multifonén, transicién directa que en el caso de campo nulo tenia
poca importancia. Este cambio en el peso de las transiciones directas se podia observar
ya en las figuras 37 y 38, donde comprobdbamos respectivamente, el porcentaje de

transiciones desde los estados excitados y la energia media del electrén antes de la captura
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en funcién de la temperatura. En las pocas medidas experiméntales [Rosier y Sah, 1971]
y estudios analiticos [Landsberg y Dhariwal, 1989] de captura en estas condiciones se
manifiesta una fuerte desaceleracién del decrecimiento del coeficiente de captura para

altos campos.

Con nuestro procedimiento hemos simulado la transicién directa desde la banda
al centro para impurezas atractivas, esta situacién es la que ocurre para campos eléctricos
altos, reproduciéndose dicha desaceleracién en el descenso del coeficiente de captura con
nuestros resultados tedricos. Los resultados numéricos se muestran en la figura 39, donde

hemos utilizado S=0.15 y E;=0.286 eV a una temperatura de 82 K.

I.7. RELACION ENTRE EL FACTOR DE HUANG-RHYS (S) Y LA
PROFUNDIDAD ENERGETICA DEL NIVEL (E,).

Una vez calculados los factores de Huang-Rhys para un mimero importante de
defectos en Si y en arseniuro de galio, en este epigrafe nos planteamos obtener relaciones
simples entre el acoplamiento del defecto a la red, a través del factor de Huang-Rhys, y
la profundidad energética del nivel asociado a dicho defecto. La importancia de conseguir

tales relaciones estriba en dos puntos fundamentales.

Por un lado, la dificultad de obtener mediante métodos tedricos y experimentales
el factor de Huang-Rhys imposibilita en muchos casos conocer c6mo es la interaccién

entre la red y una impureza, de la funcién de onda del estado ligado, asi como de las

136



Simulacién numérica de los mecanismos de captura_térmica

interacciones entre los portadores de las bandas y los estados ligados asociados a d@chos
niveles energéticos. Si podemos establecer la relacién entre su profundidad en la banda
prohibida (pardmetro ficilmente mensurable) y el estado de carga del centro y dicho
factor, se facilita mucho el conocimiento de dicha interaccién. En concreto, una relacién
general S(E;) seria muy valiosa para aportar informacién sobre centros distribuidos en
la banda prohibida, como por ejemplo, los estados interfaciales Si-SiO, cuyo estudio es

de gran importancia en los transistores MOS.

Por otro lado, como veremos mds adelante, al aplicar dicha relacién a los casos
précticos se pueden agrupar defectos dependiendo de la forma de interaccién con la red.
En resumen, estas relaciones nos proporcionaran informacién muy importante para incluir

los efectos de la captura en simuladores de dispositivos.

Tedricamente se puede obtener la relacién entre S y E; a través de la propia
definicién del factor. Si consideramos una funcién de onda para el estado ligado, T(ET),

dependiente de la profundidad del nivel tenemos [Ridley, 1978b]:

Sz"f"|<T<ET)|quET)|24nq2dq - (40)
o 200} @YD)

donde U, es el potencial de acoplamiento electrén-fonén, #w es la energia del fonén

implicado, q el vector de onda del foné6n y

_ (6112)1/3

a,

41)

9p

donde a, es 4" veces la constante de la red. Por tanto, el factor S depende de E; a ttavés
de la funcién de onda, T(E;). Fisicamente, el factor de Huang-Rhys da idea por una parte
del confinamiento del estado ligado, a través de la funcién de onda T, y por otra del

acoplamiento electrén-fonén por el potencial U,. Ademds, como ya se ha mencionado,
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la cantidad S#Aw o energia de desplazamiento de Franck-Condon indica la energia que

recibe la red circundante al centro para reajustarse al producirse una captura.

Evaluar exactamente la expresién (40) para calcular S no resulta prictico debido
a la cantidad de pardmetros desconocidos que contiene, lo que llevaria a valores de S muy
diferentes que producirian grandes variaciones en la probabilidad de captura dependiendo
de los modelos que se utilicen para cada uno de esos paréinetros. Sin embargo, esta
ecuacion si puede dar idea, mediante modelos simples para T(E;) y algunas
aproximaciones al integrar, de la forma de la dependencia con la profundidad del centro
profundo. Sobre este tema hay numerosos trabajos en la bibliografia. Los principales

resultados que podemos extraer de ellos son los siguientes:

1) Stoneham, utilizando el modelo de defecto cudntico para T(E;), obtuvo una
relacién aproximada para centros neutros en GaAs [Stoneham, 1979]:
E/R",

S=5, @)
[1/6(5+E,/R" )] 2

con S, una constante dependiente del material.

ii) Para centros neutros en el GaAs Ridley [Ridley, 1993] suponiendo una funcién
de onda tipo bola de billar obtuvo que S=S,’(E{/Ry")"?, mientras que para centros
neutros en silicio con ese mismo modelo calculé una relacién S=S,”’(E;/R")*?, donde
S,” y S,” son factores independientes de E;. Para centros cargados en Si y GaAs, los
valores de S son menores que en los neutros para un mismo E;, pero la pendiente de la

curva S(E;) es mds pronunciada que en el caso de centros neutros.

iii) Si las secciones eficaces de captura se comportan como o(E;)=0(0)exp(-aE),

la relacién entre el mimero de fonones emitidos, p y el factor S es [Lowther, 1980b]:
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oK

que supone una relacién aproximadamente lineal entre las dos magnitudes.

1

az_._
hw

iv) En un trabajo reciente [Swiatla y Bartczak, 1994], utilizando un pozo esférico
como modelo del potencial creado por el centro para calcular las funciones de onda, se
ha obtenido un crecimiento mds pronunciado de S con E; con la interaccién polar que con

la no polar. Este resultado contradice el obtenido por Ridley arriba expuesto.

En todos estos trabajos se observa que S aumenta con E; tanto en centros en silicio
como en arseniuro de galio, sin embargo, no todos coinciden en la forma de crecimiento
ni en los valores. Vamos a presentar ahora la evolucién del factor S con E; obtenida de
acuerdo con el método expuesto en este trabajo. Nos ocuparemos tanto de los deféctos

en Si como en arseniuro de galio.

I1.7.1. Relacién S/E; para defectos en Si.

En estos defectos se ha utilizado, como ya se ha mencionado, el fonén LO no
polar de energia 63 meV. En la Tabla III, se muestran los valores del factor de Huang-
Rhys, S, calculados por nuestro método a partir de datos de la seccién eficaz de captura
para los centros neutros y cargados en Si. Las dispersiones en S se deben a las

dispersiones en las medidas de o, obtenidas por diversos autores.

A la hora de calcular S(E;) vamos a dividir los defectos en neutros y atractivos.
En primer lugar tendriamos los niveles aceptadores neutros del centro A, platino, paladio,

rhodio, titanio y oro, que como impurezas muy cercanas en la tabla periédica, podemos
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afirmar que poseen una interaccién con la red similar como indican numerosos trabajos
[Woodbury y Ludwig, 1962] [Lowther, 1980a,b] [Brotherton y Lowther, 1980] [Alves
y Leite, 1984] [Van Oosten et al., 1989]. Por otro lado los valores de S para los centros
donadores monoionizados del azufre, selenio y oro. De la tabla se observa que a igualdad
de profundidad S es menor para centros atractivos, a excepcion del oro, Au*. Este

resultado concuerda con el trabajo anterior de Ridley [Ridley, 1993].

Tabla IH:Factores de Huang-Rhys para las impurezas neutras y cargadas

atractivas estudiadas en el Si.

Defecto E; (eV) S
Centro A 0.180 0.25
Pt 0.231 0.35-0.45
Ti, 0.238 0.45
Pd 0.290 0.50-0.55
Rh 0.310 0.50
Ti, 0.510 0.95
Au 0.550 0.95-1.10
Se* 0.286 0.17
S* 0.275-0.302 0.15
Au* 0.800 23

En la figura 40 se muestran los ajustes para los centros neutros en silicio. Como

140



Simulacién numérica de los mecanismos de captura térmica

resultado de dicho ajuste, se han obtenido las siguientes relaciones entre el factor S y la
profundidad energética del nivel, E;, de acuerdo con las relaciones funcionales que mds

se han repetido en la bibliografia:

- ajuste lineal: S=2E;-0.08
- ajuste potencial: S=2.07E""

En el caso de los centros cargados tenemos otra relacién entre S y E; distinta a

la anterior, obviamente derivada de su estado de carga distinto:

- Ajuste potencial: S=4.07E**

2ea

2.0

TYTY Ty rTT
N

1.5

TYTTT Iy oY
N

1.0 F

0.5

TTY VYT T

- 7
OO » [CERAESENEN NI RTINS URE NN NN C R NERSURNSUS NS AURANNONA |
* P

0.0 0.2 04 05 0.7 09 1.1
Er (eV)

Figura 40.- Factor de Huang-Rhys S, en funcion de la profundidad del centro
neutro en Si calculados mediante simulacion por Monte Carlo. La linea
discontinua corresponde al ajuste lineal y la continua al ajuste potencial,
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Figura 41.- Probabilidades de captura muliifonén en funcion de la
profundidad energética del nivel para temperaturas de 300 K (linea continua)
y 80 K (linea discontinua) de centros neutros en Si. La concentracion de
impurezas ha sido Ny=10" cm”.

Obtenidas las relaciones S(E,), también hemos analizado la dependencia entre la
probabilidad de captura y la profundidad del nivel. Se han calculado las probabilidades
promediadas espacialmente de captura por emisién multifonén con una concentracién de
impurezas de 10" ¢cm? en funcién de la profundidad del nivel para centros neutros (fig.
41) y para centros cargados profundos (fig. 42). En esas figuras se puede observar el
comportamiento diferente de esta magnitud dependiendo del estado de carga del centro.
Mientras que para centros neutros la probabilidad, y por tanto la seccién eficaz de captura

decrece fuertemente al alejarse de la banda de conduccidn, en las impurezas cargadas, el

efecto es el contrario.
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Figura 42.- Probabilidades de captura multifonén en funcion de la
profundidad energérica del nivel para temperaturas de 300 K (Iinea continua)
y 80 K (linea discontinua) de centros atractivos profundos en Si. La
concentracion de impurezas ha sido Ny=10" cm”.

En estas dependencias de la probabilidad de captura hay dos tendencias contrarias
superpuestas. Por un lado al crecer la distancia del nivel a la banda de conduccién, el
nimero de fonones, p, necesario para que se produzca la transicién aumenta, con lo que
la probabilidad tiende a disminuir. Por otro lado también al incrementarse E; el
confinamiento del estado ligado es mayor, es decir el factor S, lo que implica un
crecimiento de la probabilidad. En los centros neutros, tal y como muestra la figura 41,
domina la tendencia de p con lo que disminuye la probabilidad con la profundidad del
nivel, mientras que en los centros cargados domina la del crecimiento del factor S. La
diferencia radica en que el crecimiento de S con E; es mds rdpido en este ultimo caso,
como hemos mostrado. Este mayor crecimiento parece indicar que el confinamiento de
los estados cargados crece con mayor rapidez que en los neutros al incrementarse la

profundidad del nivel.

_ , 143



Simulacién numérica de los mecanismos de captura térmica

En conclusién, se han obtenido relaciones diferentes entre el factor S y la
profundidad del nivel para cada estado de carga de centros. Para los centros neutros se
manifiesta una disminucién la seccién eficaz de captura conforme el nivel es mds
profundo, mientras que para los centros cargados el comportamiento es inverso, es decir,
un crecimiento de la probabilidad, y por tanto de la seccién eficaz de captura de

electrones, al aumentar la distancia al fondo de la banda de conduccién.

I1.7.2. Relacién S/E; para los defectos en GaAs.

Para la simulacién de la captura de electrones por parte de los defectos en GaAs,
se ha utilizado el fonén polar de energia 35 meV. En la tabla siguiente se muestran los

resultados obtenidos para diversos centros.

Tabla IV: Factores de Huang-Rhys para distintos centros en GaAs.

Defecto E; (eV) S
E3 0.310 0.9
EL3 0.730 23
Cr 0.750 2.8
EL2 0.825-1.0 4.4-6.0
Fe 0.91 3.8

En este caso es

mayor la dispersién en la relacién entre S y E; como puede
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apreciarse en la figura 43. La funcién que relaciona S con E; obtenida por el ajuste por
minimos cuadrados de los datos de la tabla IV no pasa por todos los puntos de dicha tabla
como en el caso del silicio. Esto se puede deber tanto a la falta de acuerdo existente en
los valores de la profundidad energética del centro, como a la exactitud de las medidas
experimentales de o, [Henry y Lang, 1977]. De cualquier modo, en la figura 43 se

muestra dichos ajustes con resultado:

- Ajuste lineal: S=6.5E; - 1.5
- Ajuste potencial: S=4.75E, !

De las relaciones obtenidas tanto para el Si como para el GaAs se confirman las
tendencias de S con E; propuestas en otros trabajos. Incluso, se ha obtenido un mayor
crecimiento de S en defectos en GaAs que en Si como ha apuntado un trabajo reciente
[Swiatla y Bartczak, 1994], lo que parece indicar que el modelo de pozo esférico es
apropiado para aproximar la perturbacion creada por los centros en GaAs, aunque sobre

este punto es necesario estudios mds profundos.

8.0

6.0 *

» 40t

ET (eV)

Figura 43.- Ajuste por minimos cuadrados del factor S en funcion de la
profundidad dei nivel para centros en GaAs. La linea continua muestra el
ajuste potencial y la discontinua el lineal.
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La obtencion de estas relaciones simples entre un pardmetro fundamental en la
caracterizacién del proceso de captura (el factor de Huang-Rhys, S) y la profundidad
energética del nivel asociado a la impurezz; resultan de utilidad tanto en las implicaciones
tedricas que esto conlleva acerca del acoplamiento electrén-fonén y sobre la funcién de
onda del estado ligado, como desde el punto de vista de la modelizacién. La inclusién del
fenémeno de captura via emisién multifonén a través de su probabilidad resultard mds
“sencilla puesto que los factores S de todos esos centros en Si y GaAs quedan

razonablemente bien determinados por su profundidad energética.
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CAPITULO III:

TECNICAS CAPACITIVAS DE MEDIDA DIRECTA DE LA SECCION EFICAZ
DE CAPTURA TERMICA.

1.1 INTRODUCCION.

Como hemos visto, para la verificaciéon de nuestro método numérico ha sido
necesaria la utilizacién de datos experimentales de secciones eficaces de captura térmica.
Hemos observado, durante la comparacién de nuestros resultados numéricos con medidas
de diferentes autores, que estas presentan una gran dispersién, pudiendo quedar

indeterminadas ciertas propiedades del proceso de captura.

Como un punto importante de este trabajo nos propusimos realizar una revisién
de las principales técnicas experimentales y de las aproximaciones realizadas en la
obtencién de la seccién eficaz de captura térmica. Estas aproximaciones se encuentran
tanto en las expresiones analiticas utilizadas para obtener los valores numéricos de esta
magnitud como en la no idealidad de gran parte de las técnicas experimentales

tradicionalmente usadas para su medida. Las expresiones analiticas referidas se derivan
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de dos desarrollos tedricos distintos. Por un lado el de la evolucién temporal de los
factores de ocupacién de los centros profundos y, por otro, el de la relacién de estos
factores con una magnitud medible en el laboratorio. Se ha elegido la capacidad en alta
frecuencia y pequeiia sefial como la magriitud que va ha reflejar la captura de portadores
por parte de impurezas. Por otro lado, 1a estructura semiconductora donde se medir4 esta

capacidad serd una unién pn.

Obviamente, para una interpretacién correcta de los resultados experimentales es
necesario conocer con detalle la cinética que gobierna los procesos de emisién y captura
de portadores desde los niveles profundos situados en la banda prohibida de un
semiconductor y su aplicacién en una unién pn. Para ello hemos calculado, con la
estadistica de Shockley, Read y Hall (S-R-H) [Shockley y Read,1952], [Hall, 1952}, la
evolucién de sus factores de ocupacién, detallando en cada paso las aproximaciones
realizadas, para distintos tipos de centros: bipolares (de cardcter aceptador o donador) y
tripolares. En cada uno de ellos se ha particularizado para distintas condiciones de
polarizacién (estacionarias y transitorias) y tipos de uniones pn. Dicho andlisis nos ha
permitido relacionar los centros que presentan dos niveles en la banda prohibida, uno de
cardcter donador y otro aceptador, con un centro tripolar que presente €sos mismos
niveles. Es interesante analizar este asunto ya que esta situacién es comiin para impurezas
metdlicas en Si, tema que, como se ha visto, ha sido tratado ampliamente en este trabajo.
Como mostraremos, las ecuaciones que rigen la evolucién temporal de carga en ambos
centros son diferentes, pero dadas las condiciones experimentales en que usualmente se
miden los pardmetros asociados a unos y otros es muy dificil discernir si estamos ante un

centro del primer grupo o del segundo.

Para completar la revisién teérica del tema, hemos realizado un estudio de la
evolucién de la capacidad en alta frecuencia en condiciones de captura, como magnitud

que nos permite medir la evolucién de los factores de ocupacién de centros. El andlisis
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se ha concretado para el caso muy comiin de una unién p*n con un centro bipolar
aceptador, obteniendo un resultado que, aunque con fuertes aproximaciones, ha sido
extensamente utilizado para interpretar las medidas experimentales de transitorios de dicha

magnitud.

Por iltimo, se han revisado detalladamente las técnicas experimentales que utilizan
los cambios en la capacidad de una unién pn o barrera Schottky como medida de los
cambios en el estado de carga de los niveles profundos en la regién de carga espacial
asociada a la unién [Sah et al.,1970]. En los métodos de transitorios de capacidad, [Henry
et al.,1972], [Lang, 1974], [Barbolla et al.,1976], aquellos niveles profundos en la regién
de carga espacial son repetitivamente llenados o vaciados por pulsos de tensién, y se

miden los transitorios de capacidad debido a la emisién o captura térmica de portadores.

La variacién de capacidad debida a la variacién de poblacién en un defecto o
impureza profunda concreta es directamente proporcional a la concentracion de dicho
defecto o impureza multiplicada por un factor de ocupacién. Dicho factor, entre 0 y 1,
mide la fraccién de centros llenos durante el pulso aplicado a la muestra. Midiendo el
factor de ocupacién en funcién de la duracién del pulso aplicado o en funcién del niimero
de pulsos iguales aplicados, obtenemos el coeficiente de captura del portador,c , para un
nivel particular. La seccion eficaz de captura, o, se obtiene de ese coeficiente mediante

la expresion:
¢ = — (1)
siendo v, la velocidad térmica de los portadores.

Para una muestra con uno o dos niveles profundos (como demostraremos en este
trabajo) se pueden medir los diferentes coeficientes de captura observando directamente

los transitorios de capacidad como funcién del mimero de pulsos aplicados o de su
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duracién.

La variacién de la poblacién de los centros, con el sistema de pulsos empleado,
tiene lugar principalmente en la zona de carga espacial durante la emisién y en la zona
neutra durante la captura. Debido a la existencia de campos eléctricos en el interior de
la zona de carga espacial, éstos pueden influir sensiblemente en los valores de los
coeficientes de emisién. Los coeficientes de captura que obtenemos son, sin embargo,

caracteristicos del nivel con campo eléctrico nulo.

Dependiendo de la regién de temperaturas que deseemos estudiar estos métodos
se dividen en dindmicos y estdticos. A temperaturas donde los coeficientes de emisién no
son despreciables se utilizan los métodos dindmicos. En estos métodos los niveles
profundos se llenan y vacian repetitivamente mediante pulsos de tensién, y se miden
transitorios de capacidad debido a la emision térmica de los portadores atrapados. Se
pueden estudiar tales transitorios a una temperatura fija, o , mediante un barrido de

temperaturas por el método de espectroscopia de transitorios de centros profundos, DLTS
[Lang, 1974].

En resumen, la forma de desarrollar este capitulo consiste en primer lugar en
calcular la evolucién de los factores de ocupacién de los centros bipolares de forma
general, realizando aproximaciones dependiendo del tipo de conductividad que tenga el
semiconductor para llegar a expresiones analiticas sencillas. A continuacién se
particularizardn esas expresiones para el caso de una unién p*n abrupta, y dentro de ella
se estudiard la ocupacién bajo pulsos de mayoritarios. Este mismo esquema se seguird
para el centro tripolar, con uniones p*n y n*p abruptas, con lo que se concluirdn las
semejanzas y diferencias de ambos modelos de centros. A continuacién se calculard
analiticamente la capacidad en alta frecuencia de una unién p*n con centros profundos

polarizada en inverso. En la iltima parte de este capitulo analizaremos las distintas
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técnicas capacitivas mds usadas para la medida directa de la seccién eficaz de captura
térmica con el fin de detectar sus deficiencias € inconvenientes, para concluir con la
necesidad de desarrollar un procedimiento de obtencién de estas magnitudes asociadas a

los niveles profundos que salve todas esas deficiencias.

Como herramientas de trabajo admitiremos las ecuaciones de Shockley-Read-Hall,
definiendo los coeficientes de captura y emisién de la forma habitual. Por las
caracteristicas de algunos centros importantes en semiconductores como el silicio
consideraremos dos tipos de niveles: uno de cardcter aceptador localizado la mitad
superior de la banda prohibida, y otro donador la mitad inferior. Asimismo
consideraremos que estos coeficientes de captura y emisién tendrdn los mismos valores
que en el equilibrio termodindmico cuando:

1°.- El espectro de fonones sea el mismo que en el equilibrio termodindmico,

en cuyo caso las probabilidades de transicién son las de equilibrio.

2°.- La distribucién electrénica es del tipo Maxwell-Boltzmann a la temperatura

de la red, es decir, el semiconductor es no degenerado.

II1.2. EVOLUCION TEMPORAL DEL ESTADO DE CARGA DE CENTROS.

I1.2.1. Centros bipolares.

Centros bipolares son aquellos que presentan dos estados de carga. Si se presenta
en estado neutro cuando estd vacio y negativo cuando atrapa un electrén se dice que tiene

cardcter aceptador. El estado energético asociado al centro de cardcter aceptador se
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denomina nivel aceptador (A), y para cuestiones de notacién, utilizaremos el subindice
A para diferenciar todos los pardmetros asociados a este nivel de otro tipo de niveles. Por
otro lado, si el centro se presenta tanto en estado neutro (0), cuando estd vacio, como
positivo (+), cuando estd ocupado por un hueco, el centro se denominard donador, y el
estado energético asociado, nivel donador (D). Andlogamente usaremos el subindice D

para los pardmetros asociados a este tipo de niveles.

II1.2.1.1. Centro aceptador.

Estudiemos la evolucién de la poblacién de electrones atrapados en el centro
bipolar aceptador de la figura 1. Donde N;, representa la concentracién de centros
profundos, E;, el nivel energético creado en el interior de la banda prohibida, c,, y €.
los coeficientes de captura y emisién de electrones desde el centro respectivamente y ¢,

Y €,4 los mismos coeficientes para huecos.

De acuerdo con la cinética de S-R-H, la poblacién de electrones en este tipo de

centros, np,(t), evolucionard temporalmente segiin la ecuacién diferencial:

on,,(t)

= € MO[Ng —n. (D] + epA[NTA—nTA(t)] - e ) - cpAp(t)nTA(t) 0

donde n(t) y p(t) son las concentraciones de electrones en la banda de conduccién y de
huecos en la banda de valencia respectivamente. La resolucién de esta ecuacién para n(t)
y p(t) cualesquiera no es en absoluto trivial. Sin embargo, para el caso en que la
concentracién de centros es mucho menor que la de impurezas poco profundas, se cumple

que para un semiconductor tipo N

n@ = Nj =n &)
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mientras que para uno tipo P

p@®) = N; = p @

donde N*, y N, son las concentraciones de impurezas poco profundas ionizadas

donadoras y aceptadoras respectivamente.

- = @@= .

c e ‘
E l - I ™ Nra (0/-)

T :
l ePA l cpA
E,
7

_

Figura 1.- Transiciones banda-centro para un centro bipolar aceptador,
mostrando los coeficientes de captura y emision correspondientes.

En condiciones estacionarias la concentracién de electrones atrapados en este tipo

de centro ser4:

nc ,+e
Ny (=) = . )
nC, +€,,+€,,*PC,y

En un dispositivo electrénico como la unién pn las concentraciones de electrones

y huecos varian dependiendo de las distintas regiones de la unién y de la polarizacién
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aplicada. Asi, para una unién polarizada en inverso, se puede aproximar n;,(o°) segin
la relacién siguiente:

- Zona neutra n:

() nc
[ TA(w) = 2 n =1 (6)
N, ne,, +e,,
- Zona neutra p:
e
€,4* € s *PCoy
- Zona de carga espacial:
e
fra(®) = P .0 8)
epA+enA
ya que suponemos €,, < <e,.
P
Ec ———"‘i\\\ T ® electrén
AN
Era 77 ™.\ Zona de deplexion =
EV

Figura 2.- Diagrama de bandas de una unién pn polarizada en inverso con
un centro bipolar aceptador Ey, situado en la mitad superior de la banda
prohibida. Eg, es el pseudonivel de electrones y w es la anchura de la zona
de carga espacial en la region N.
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Hay dos formas de modificar la poblacion de este nivel: aumentando o
disminuyendo la tension de polarizacién aplicada. Si se aumenta la tensién inversa se
produce un incremento del ancho de la regién de carga espacial. Tras la aplicacién de
este cambio de polarizacién los electrones y huecos libres de la antigua zona de carga
espacial se mueven hacia las nuevas zonas neutras en un transitorio rdpido. De forma mds
lenta lo hardn los electrones atrapados en los centros que quedan dentro de la nueva zona
de vaciamiento hasta alcanzar el nuevo estado estacionario con las mismas caracteristicas

mencionadas en las expresiones 6, 7 y 8.

E._ P
| E— ‘
o electréon
E Zona de deplexion
* N
; ?"“'-0-—0--0-0-40-0»0- EFB

Figura 3.- Diagrama de bandas de la unién pn con una polarizacion inversa
mayor que en la Fig. 2. Aw es el incremento de la zona de deplexion donde
se emiten portadores hacia la zona neutra tanto desde la banda (transitorio
rdpido) como desde el centro (transitorio lento o propiamente de emision del
nivel).

La evolucién de esta carga serd de forma aproximada:
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c .n c n = s -
np® = Npy——— + |n,(0) - Np— 2| """ < p_ )™ (9)
cMn+eM cMn+eM

En cambio, si se disminuye la tensién de polarizacién a otra tensién menor en
valor absoluto pero aiin en inversa, se produce un estrechamiento de la zona de carga
espacial, y de nuevo, los electrones y huecos libres se extienden por toda la nueva zona
neutra en un transitorio rdpido. Los centros situados en el extremo de la zona de carga

espacial responderdn de acuerdo con la expresion aproximada:

c n c ,n
- nA _ nA _(C,‘A’H’CM)‘ - _ “RC.4
nou®) = Ny—"— + |nz(0) = Npy——/e Ny, +[17,(0)-Nyle
naTt *€ny Crat*€ny

(10)

P Zona de e electron

deplexion

N

.. e —
[® 0 0000

9. 9.0 000

Figura 4.- Diagrama de bandas de la unién pn con una polarizacion inversa
inferior que en la Fig. 2. Aw representa la reduccion de la regién de carga
espacial, donde tiene lugar la captura de electrones por parte del centro.
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La unica forma de que este centro esté¢ lleno de electrones en la zona P es
polarizando la unién en directo. En este caso la concentracion de electrones ya no es
despreciable es esa regién, por lo que en condiciones estacionarias la poblacién de

electrones atrapados en el nivel seria:

D

Si se modifica la polarizacién de una unién entre inversa y directa se dice que se
aplican pulsos de minoritarios debido a que son estos portadores (electrones en la zona
P) los que interaccionan principalmente con los niveles profundos. Por el contenido de

este trabajo no nos centraremos en este punto.

II1.2.1.2. Centro donador.

De manera totalmente andloga al estudio de la cinética del centro de caricter
aceptador se realiza para un centro donador situado en la mitad inferior de la banda
prohibida. La unica diferencia estriba que donde antes se hablaba de poblacién de
electrones del centro ahora se tiene la poblacién de huecos prp(t) y que hay que
intercambiar concentracién de electrones por concentracién de huecos. Como se indic6
anteriormente los coeficientes de emisién y captura vienen notados por el subindice D.

Asi, la evolucién de la poblacién de huecos del centro viene expresada por:

P p(0
ot

= ¢, PNy Prp®] + €N -Prp®] - ,pprp® = Cpnppp@® 12)

donde n y p estdn sujetos a la aproximacién dada por la;s ecuaciones (3) y (4).
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R

I N (+/o)
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D
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Figura 5.- Transiciones banda-centro para un centro bipolar donador
seftalando los coeficientes de emision y captura correspondientes.

IT1.2.1.3. Evolucién de la poblacién de los centros en una unién p*n con dos niveles.

Hemos mencionado que una de las estructuras mds frecuentemente utilizadas a la
hora de analizar centros profundos es la unién p*n (6 n*p) abrupta sometida a pulsos de
mayoritarios. También es frecuente encontrarse con mds de un nivel profundo en el
interior de la banda prohibida. Dado el trabajo de laboratorio posterior que se va a
realizar, vamos a estudiar el comportamiento transitorio de un unién p*n bajo pulsos de
mayoritarios con dos centros bipolares uno aceptador y otro donador con las
caracteristicas antes descritas que modificardn sus poblaciones de electrones y huecos de
acuerdo con la polarizacién aplicada. Esta situacién es comin para impurezas metdlicas
(Pt, Ti, Au, etc) difundidas en diodos de silicio [Pals,1974], [Morante et al.,1982c].
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e eclectrén

Epy "\ Zona de deplexion

Figura 6.- Diagrama de bandas de una unién p*n abrupta polarizada en
inverso con dos niveles profundos (Ey, y. E;y). Se muestran los pseudoniveles
de fermi de electrones en la zona N, Eg, y de huecos en la zona P, Eg, y la
region de esa zona con los centros ocupados por electrones.

Las aproximaciones que con mds frecuencia se han utilizado y son comunes a
muchos trabajos, [Pals, 1974], [Barbolla et al,1976], [Brotherton y Bradley,1982] son:
1.- Concentraciones de electrones y huecos libres constantes en el tiempo, es decir
concentracién de centros profundos despreciables respecto a las de dopantes bdsicos.
2.- Vaciamiento en la regién de carga espacial.

3.- Unién abrupta. Las variaciones significativas de la regién de carga espacial ocurren
en la zona menos dopada de la unién, en este caso la regién N.
4.- La evolucién debido a cambios en la anchura de la regién de deplexion,

sin tener en cuenta los efectos de bordes.

Sea Vi la polarizacién inversa de la unién (Vx< 0). En t=0 disminuimos
bruscamente esa polarizacién inversa a otra tensién no positiva Vy+U, durante un tiempo

7, ¥ a continuacién se restablece la polarizacién inversa inicial. Este cortocircuito de la
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unién permite que durante ese tiempo 7 penetren portadores mayoritarios en una zona que
inicialmente era de vaciamiento, con lo que al estar los centros vacios tenderdn a capturar
portadores, electrones en la zona N en este caso. Al restablecer la polarizacién inicial
esos electrones atrapados serdn emitidos para restaurar el equilibrio que corresponde a

esa polarizacién.

Como se aprecia en la figura 6, el nivel donador permanece lleno de electrones
en la regién de interés y su poblacién no se verd afectada por la reduccién de la tensién
de polarizacién. Por tanto, pp(t)=0 durante todo el transitorio, y dentro de estas
aproximaciones, no podemos obtener informacién de ninguno de sus coeficientes de
captura y emisién. En cuanto al nivel aceptador la variacién de poblacién se puede

expresar seguin las ecuaciones (9) y (10).

A la vista de estas ecuaciones podemos obtener los valores de los coeficientes de
emisién y captura de electrones del centro, sin mds que relacionar alguna magnitud
medible con esta poblacién de electrones. De la ecuacién (9) se puede estudiar la cinética
de vaciado del centro extrayendo el coeficiente de emisién de electrones y de la ecuacién
10 se calcula ficilmente el coeficiente de captura estudiando la cinética de llenado del

nivel.

El andlisis para una unién n*p con estos niveles profundos es totalmente andlogo,
considerando ahora que la interaccién de mayor peso es con la banda de valencia en el

lado P con el nivel de cardcter donador.

A continuacién realizamos el mismo estudio para un centro tripolar calculando las
soluciones a las ecuaciones que describen la cinética de los niveles profundos asociados
y particularizando para varios casos. Podremos, por tanto, ver las semejanzas y

diferencias entre los centros bipolares y tripolares.
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I11.2.2. Centro tripolar.

Una impureza en una red semiconductora se dice que tiene cardcter tripolar cuando
se puede presentar en tres estados de carga . En este estudio nos cefiiremos a los centros
que pueden presentarse neutros (0), cargados positivamente (+) y cargados negativamente
(-). Es un hecho experimental que estos centros introducen dos niveles profundos de
energia. Uno de ellos es de cardcter aceptador y asumiremos que se encuentra en la mitad
superior de la banda prohibida. En este nivel las impurezas pueden estar neutras (0),
cuando estdn vacias de electrones, o negativas (-), cuando ha atrapado un electrén. El
segundo nivel profundo, que estard en la mitad inferior de la banda prohibida, presenta
cardcter donador. Aqui las impurezas estardn o neutras o positivas segln se encuentran

vacias o hayan capturado un hueco.

Sea N; la concentracidn total de impurezas en el semiconductor. Como sea dicho

estas se pueden presentar en tres estados de carga, es decir:

N, = Ny + Nj + Ny a3)

donde los superindices indican dicho estado de carga. En términos de factores de

ocupacién, que es la magnitud que vamos a manejar, obtenemos dividiendo la ecuacién
(13) entre N;:

f‘;.+f;,+f;.=1 (14)

Por tanto, para estudiar la evolucién temporal de los estados de carga de un centro
tripolar basta con calcular dos de los tres factores de ocupacién. Nosotros, para establecer
analogias con los centros bipolares, calcularemos el factor de ocupacion de electrones,
fr, y el factor de ocupacién de huecos, f;*. Continuando con la notacién del apartado

anterior, en la figura 7 se detallan todas las transiciones banda-centro que vamos a
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considerar entre los niveles del centro tripolar y las bandas.

E,
¢a lea NN

o 4+
NT ’NT

ch lepD E

v

Figura 7.- Transiciones banda-centro emtre los dos niveles profundos (uno
aceptador en la mitad superior de la banda prohibida y el otro donador en
la mitad inferior) de un centro tripolar.

La variacién del factor de ocupacién de electrones serd debida a:

1.- Captura de un electrén de la banda de conduccién por un centro neutro.
2.- Emisién de un hueco del centro en estado neutro.

3.- Captura de un hueco de la banda de valencia en estado negativo.

4.- Emisién de un electrén desde el centro en estado negativo.

Por tanto la ecuacién diferencial que rige esta evolucién serd:

af_
-57. = annﬁ' + epAf(T)' - CpAp-fT-' - en.A-fT-' (15)

Andlogamente la variacién en la poblacién de huecos del centro vendrd dada por
las siguientes transiciones:

1.- Captura de un hueco de la banda de valencia por el centro neutro.
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2.- Emisi6n hacia la banda de conducci6n de un electrén del centro en

estado neutro.

3.- Captura de un electrén de la banda de conduccién en estado

positivo.

4.- Emisién de un hueco desde el centro en estado positivo hacia la

banda de valencia.

Resultando la ecuacién diferencial para la evolucién del factor de ocupacién de
huecos:

oz

_=chpjg+ean;)-—annj;—epr; (16)

ot

En el Apéndice C se detalla la resolucion del trio de ecuaciones (14), (15) y (16).

Las soluciones que cumplen la condicién (C.17) son:

t

L 1
0 = at,s [fT(O) - atA] e ™ (17
+ (18)
f® = Bty + [0 - Bryle ™
siendo:
o = cMn # epA
T, =(cn+ €pa * €y * clMp)'1 (19)
B = CpP * €

- -1
T, = (chp tep tepnt o™

Como se menciona en el Apéndice C, las ecuaciones (17) y (18) son aplicables al
estudio de transitorios en una unién sometida a pulsos de mayoritarios. Para minoritarios

no son vilidas, existiendo acoplamiento de las constantes de tiempo de ambos niveles. A
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la vista de las ecuaciones (17), (18) y (19) tanto las evoluciones de los factores de
ocupacién de portadores del nivel aceptador como del nivel donador del centro tripolar

es idéntica a la del centro bipolar correspondiente.

Particularizando para una unién p*n bajo pulsos de mayoritarios, suponemos,
como es habitual, que la variacién significativa de la region de carga espacial es en el
lado N. Alli podemos tomar p=0. Por tanto, § es prdcticamente nulo y es vdlida la
condicién (C.17). En una unién n*p, ahora la poblacién de electrones de los centros
apenas se modifica en la zona de interés, la regién P, y ademds o = 0. Cuando se inyectan
minoritarios las ecuaciones (17) y (18) no son vdlidas ya que no se pueden separar los
exponentes de las exponenciales en coeficientes del nivel donador y del nivel aceptador,
sino, como se indica en el Apéndice C se mezclan los coeficientes de ambos niveles. En

este caso si se podria detectar la existencia de un tipo de centro y otro.

Resumiendo, en medidas experimentales con técnicas que utilicen sélo pulsos de
mayoritarios para modificar las poblaciones de los centros profundos no es posible
discernir entre un centro tripolar y dos centros bipolares, uno aceptador y otro donador
con las caracteristicas de este estudio. En consecuencia, como las técnicas que vamos
analizar son de pulsos de mayoritarios, dado nuestro propio trabajo experimental
posterior, la cinética de las impurezas que presenten dos niveles profundos con las
caracteristicas sefialadas se estudiardn como si se tratara de la evolucién de dos niveles

bipolares independientes.
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II1.3. CAPACIDAD EN ALTA FRECUENCIA DE UNA UNION p*n.

Una de las magnitudes que nos permite calcular la evolucién temporal de los
factores de ocupacién de niveles profundos es la capacidad en alta frecuencia y pequefia
sefial una unién pn. Como vamos a analizar y desarrollar técnicas experimentales
capacitivas, veamos la dependencia de la capacidad en alta frecuencia y pequeiia sefial de
una unién pn con el factor de ocupacién de los centros. Aunque este andlisis es conocido,
detallaremos los pasos intermedios ya que pretendemos estudiar las aproximaciones que

se han venido utilizando en este tratamiento

Consideremos una unién p*n abrupta con un nivel profundo aceptador E; en la
mitad superior de la banda prohibida, polarizada en inverso, como la de la figura 5. La
concentracién de impurezas poco profundas es N;, y la de centros Ny, analizando el caso
en que Nt <Nj,.

La capacidad en alta frecuencia , es decir aquella tomada a una frecuencia que no
permite que los centros profundos sigan su variacién (¢ > > e;"), se define como:

c-¥ 20)
w
donde ¢ es la permitividad eléctrica del semiconductor, A es la seccién de la muestra y
w el ancho de la regién de carga espacial. En este caso simple vamos a aproximar w por
el ancho de la regién de carga espacial en el lado N. Si por algiin mecanismo se permite
la captura o emision de electrones por parte de los centros en el interior de la zona de
carga espacial se modifica la carga almacenada en esta regién y como primera
consecuencia habrd una variacién de la anchura de la zona de carga espacial. Hemos visto
antes que esta modificacién de la poblacién de los centros se puede conseguir aplicando

pulsos de tensién positivos o negativos bien sea para capturar o emitir portadores.
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Figura 8.- Esquema de la zona de carga-espacial de una unién p*n,
indicando su anchura, w, y la zona de borde, [w-\,w].

Consideremos nuestra unién polarizada en inverso, Vz<0, y que como
consecuencia de estos pulsos de amplitud U superpuestos a ella aparece una modificacion
de la carga atrapada en los centros en la regién [w-Aw,w], a la vez que de la propia
anchura w. Calculemos como varia w en funcién del tiempo para una situacion de captura
o emisién de electrones, despreciando las regiones de bordes, A < < w.Para relacionar
el valor de la carga en los centros en ese instante con la anchura w se debe resolver la

ecuacién de Poisson en la zona de vaciamiento:

Vo) = L&D @1

€

siendo ¢(x,t) el potencial eléctrico y p(x,t) la densidad de carga en la unién. Teniendo
en cuenta la aproximacién de vaciamiento y la aproximacién de bordes abruptos (vilida
para amplitudes de pulsos U grandes y polarizacién Vi también grandes), podemos

expresar la densidad de carga en el lado N como:
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gN, 0 <x<w-Aw
p(xt) = {qIN, - n(8)] w-Aw<x<w
0 xX>w

(22)

e, /q

A

0 W-AW w X

Figura 9.- Carga positiva en la regién de carga espacial de una union P*N
en condiciones transitorias de captura en la region entre w-Aw 'y w por una
reduccion de la tension inversa de polarizacion. Las regiones dg bordes se
han despreciado.

Combinando (21) y (22) se obtiene:

Vy-Ve = % xp(x)dx 23)
0

con V,; el potencial barrera de la unién y Vi la polarizacién en inverso. Al resolver las

integrales con concentraciones de impurezas constantes resulta:

V,-Ve = q[ND—n,(t)]w?2+qn,(t)9L§ﬂ)-z- (24)
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recordando que si Ny < < Nj, se reduce:

V,~Vy = q[ND—n7(t)]w?2 25)
Por tanto,
ity = |2VaVe)_ 26)
q(Np-n (1) |

El cuadrado de la capacidad derivada de este desarrollo vendrd dada por:

2 _gea ’A? = 2
Ci) = T [N_ n{0)] @7)

Expresiones andlogas a la ecuacién (27) han venido usandose extensamente en el
cdlculo de los coeficientes de emisién y captura de los centros profundos en
semiconductores [Lang, 1974], [Barbolla et al.,1976], [Morante et al.,1982c], [Kwon et
al.,1987]. En el caso de muestras con concentracién de impurezas profundas mucho
menor que el de impurezas bdsicas, y despreciando los efectos de bordes, del logaritmo
del transitorio de capacidad se pueden extraer los parimetros deseados sin mds que hacer
variar el factor de ocupacién de una manera controlada, provocando situaciones
experimentales que permitan aislar un coeficiente u otro para obtener su valor con la
temperatura, campo eléctrico, etc. En el apartado anterior, donde se estudiaban
detalladamente las poblaciones de portadores de los centros seglin las muestras y las
condiciones experimentales, se analiz6 este tema. A pesar de la simplicidad de la

expresién (27) de ella se han ido sacando algunas conclusiones.

Por ejemplo, esta expresién admitia la exponencialidad de los transitorios de

capacidad donde el exponente venia gobernado por los coeficientes del centro. Pronto se

168



Técnicas de medida de la seccién eficaz de captura térmica

vio que esto no era generalizable [Lang,1974], [Mircea et al.,1977], [Zylbersztejn,1978],
sino para casos muy concretos donde se cumplian estas aproximaciones. En el momento
en el que la concentracién del centro es del orden de la poco profunda o las tensiones
para llenar o vaciar las trampas son pequeiias, nos apartamos del comportamiento
exponencial. No corregirla puede dar como resultado valores falseados de los coeficientes
buscados. De la expresién (27) se concluye que los transitorios de emisién, es decir,
cuando n(t) decrece con el tiempo, la capacidad aumenta. Sin embargo, se han
encontrado diodos de potencia rdpidos, donde las distribuciones tanto de impurezas
bdsicas como profundas no se corresponden con las utilizadas como hipétesis de este
desarrollo, ni permiten el uso de_estas aproximaciones. Asi, como resultado mds
caracteristico, se ha hallado experimentalmente y comprobado teéricamente [Jiménez-
Tejada et al.,1992a] que los transitorios de capacidad no sélo dejan de ser exponenciales

sino que pierden el cardcter creciente caracteristico de la expresién (27).

Il1.4. TECNICAS DE MEDIDA DIRECTA DE LA SECCION EFICAZ DE
CAPTURA TERMICA.

Concluyamos esta revisién de los tratamientos analiticos de la evolucién temporal
de los factores de ocupacion de niveles profundos, comentando brevemente dos de las
técnicas capacitivas experimentales mds ampliamente utilizadas en la caracterizacion de
uniones pn con centros y empleadas para la medida de o: DLTS [Lang,1974] y el método
de cortocircuito de la unién [Barbolla et al.,1976]. Analizaremos sus condiciones de
validez y las aproximaciones usadas. Dada la tecnologia actual y las nuevas aplicaciones
de los dispositivos nos encontramos con estructuras que muchas veces no se corresponden
con modelo cldsicos, sino que estos modelos deben ser ampliados con el siguiente

problema de su mayor complejidad. Esto nos llevé al desarrollo de un método nuevo de
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cédlculo de la seccién eficaz de captura en cualquier tipo de uniones pn, que se mostrard
en el capitulo siguiente, en el que se incorporan fielmente tanto las condiciones

experimentales como las caracteristica de la muestra a analizar.

III.4.1. Técnica de espectroscopia de transitorios de centros profundos (DLTS).

Veamos ahora la primera de estas dos técnicas de la que podemos extraer
informacién sobre la cinética de captura de los centros profundos. Analizaremos los
inconvenientes que presenta a la hora de enfrentarnos a muestras reales. De las diferentes
magnitudes medibles en una unidn, capacidad, tensién, intensidad, nos vamos a centrar
en DLTS de capacidad en este estudio [Lang,1974]. Esta técnica consiste bdsicamente en
aplicar pulsos de tension positivos a una unién polarizada en inverso; dependiendo de la
amplitud se puede introducir a la unién en directa o seguir en inversa durante dicho
pulso. La duracién del pulso es menor al tiempo de llenado completo del nivel profundo.
Al disminuir la duracién del pulso aplicado también disminuye la altura de la sefal de
DLTS, ya que dicha altura estd relacionada con la concentracion efectiva de centros que
hayan capturado portadores. Esta concentracién efectiva del nivel se puede aproximar
seglin hemos visto, en el caso de captura de electrones y para concentraciones de centros

menores del 10% de las de dopante bésico:

n{t) = Nfl-e ) @8)
con
Tg— (29)
cnn+en

siendo At la duracién del pulso aplicado y Ny la concentracién de impurezas profundas.
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El valor de 7 se puede obtener a partir de la pendiente de la gréfica:

F(AD) = u{NT-"T) 30)
NT

para distintos anchuras de los pulsos aplicados.

Esta técnica experimental tal como la acabamos de presentar ha sido mejorada para
tener en cuenta algunos efectos, como por ejemplo, control automdtico sobre las
condiciones de medida [Weiss y Kassing,1988]; medida bajo inyeccién de minoritarios
[Fourches,1991]; desordenes en los dopados [Hardalov et al.,1992]; y andlisis de
muestras con niveles muy pr(’)xima-s entre si [Wang y Wu,1992]. Sin embargo sigue

presentando algunos inconvenientes que paso a enumerar:

1.- De la ecuacién (29) apreciamos que es necesario el conocimiento del coeficiente de
emisién correspondiente para obtener el valor del coeficiente de captura. Sin embargo,
como se ha mencionado antes, la emisién observada es en una zona con presencia de
campo eléctrico. La posible dependencia del coeficiente de emisién con dicho campo

puede ser un inconveniente a la hora de obtener resultados precisos.

2.- Como ya se ha puesto de manifiesto, en la zona de carga espacial de una unién pn
existen dos regiones distintas. Por un lado estd aquella mds cercana a la unién
metalirgica, donde se cumple la hipétesis de vaciamiento, y una regién de borde donde
la concentracién de portadores no es despreciable. A la hora de la captura estas dos
regiones presentardn comportamientos diferentes. Al aplicar el pulso positivo de tensidn,
estas regiones se llenardn con constantes de tiempo diferentes con la consiguiente
dificultad a la hora de obtener resultados a partir de las expresiones analiticas.

Como ha sido propuesto por varios autores, la manera de reducir la importancia de este
ultmo problema consiste en la aplicacién de pulsos de mucha amplitud y usando

polarizaciones inversas altas; de esta forma la regién de borde es despreciable frente a
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la regién donde se produce la captura. De esta manera la aportacién de la zona de borde

es despreciable en el cambio de capacidad total.

3.- La imprecision en el conocimiento del perfil de impurezas profundas es uno de los
problemas mds dificiles de solventar a la hora de aplicar todos los métodos capacitivos
hasta ahora desarrollados para medir la seccién eficaz de captura térmica. En las técnicas
usadas hasta ahora, donde se tratan las medidas con expresiones analiticas en las que
aparece explicitamente este pardmetro, es una fuente de error importante. Las variaciones
espaciales de dicha concentracién pueden ser importantes ya que, segtin hemos visto, las
técnicas experimentales deben barrer zonas amplias de la muestra. Seguin algunos autores

este error se cifra en torno al 30 por ciento.

A la vista de todos estos inconvenientes, el método DLTS, no parece presentar la
precisién requerida para poder obtener unos valores fiables de la seccién eficaz de captura

térmica, sobre todo si se pretenden comparar con resultados tedricos.

A continuacién vamos estudiar una técnica experimental de medida directa de los
coeficientes de captura que se desarroll6 paralelamente a la DLTS. El montaje
experimental necesario para su puesta en funcionamiento es mds simple que en el caso
anterior. Esta técnica la vamos a denominar técnica de cortocircuito de la unién. En ella,
en vez de estudiar los transitorios de capacidad frente a la duracién del pulso aplicado,

se aplican pulsos idénticos un mimero de veces hasta el llenado total del centro.

II1.4.2. Técnica experimental de cortocircuito de la unién.

Esta técnica experimental ha sido ampliamente utilizada en el estudio de centros

172



Técnicas de medida de la seccién eficaz de captura térmica

profundos desde que fue desarrollada por Henry et al. [Henry et al.,1972] . A pesar de
que ha sido extensamente descrita y discutida en muchos trabajos, pasamos a detallarla
debido a que nuestro propdsito es tener en cuenta todos los detalles experimentales de esta
técnica para su incorporacién en un andlisis numérico. Esto seria imposible realizarlo de
forma analitica como veremos. Esta técnica tiene dos modalidades, a tensién constante
[Pals,1974] y a capacidad constante [Barbolla et al.,1976]. Nosotros hemos realizado el
trabajo para tension constante, es decir, obteniendo transitorios de capacidad durante la

captura de portadores por centros profundos.

Estudiemos el caso de captura de electrones por un centro aceptador situado en la
mitad superior de la banda prohibida. Supongamos una unién p*n abrupta polarizada en
inverso a una tensién Vy (Vx<0) y a una temperatura lo bastante alta para que los
centros alcancen en un tiempo corto su poblacién estacionaria. A continuacién, la unién
se enfria hasta la temperatura donde se va a medir el coeficiente de captura. Dicha
temperatura, serd tal que la emisién desde el centro de interés sea despreciable durante
el iempo total de la experiencia. En estas condiciones se aplica a la unién una secuencia
de pulsos positivos de amplitud U (figura 10). U serd menor que el valor absoluto de la
polarizacién inicial, de manera que no se polariza la unién en directo. Estos pulsos, de
duracioén 7,, provocardn la reduccién brusca de la tensién de polarizacién de Vg a Vi +U,
y de la zona de carga espacial de w a w-Aw, siendo w el ancho de la regién de carga

espacial de la umién.

Al cabo de un nimero suficiente de pulsos, teéricamente infinitos, la densidad de
portadores capturados en la regién comprendida entre w y w-Aw habré alcanzado su valor

estacionario.

Con objeto de poder despreciar la captura en la regién de borde de la regién de

carga espacial, U debe ser lo suficiente para que se cumpla:
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w> A (1)
donde A viene definida en la figura 5.
>
Vg +UF t
Vit °
R,; M, M M3 M- 1 My

Figura 10.- Secuencia de N pulsos de polarizacién para la captura aplicada
a la unién P*N en la técnica experimental del cortocircuito de la unién para
calcular la seccion eficaz de captura de centros profundos.

La capacidad de la unién medida después de la aplicacion del n-€simo pulso viene
dada, segiin la ecuacion (27):

qe?A?

Cp) = -2
@ 2|\V,+Vil

(Np-nAD) (32)
con t=n7,. Hay que recordar que la ecuacién (32) es vdlida si Ny < <N,

Por otro lado tenemos que, si los efectos de la emision son despreciables, en la

regién de captura la ecuacién diferencial de Shockley, Read y Hall queda:

dn (1)
dt

= ¢, (Np—nAD)Np-n(1)) 33

siendo ¢, el coeficiente de captura de electrones. La solucién de esta ecuacién diferencial
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es dentro de la aproximaciones indicadas anteriormente:

Ny-ng) Npnf0) -7 34)
Npy-n{) Np-ni0)

siendo la constante de tiempo de la exponencial:

-1
¢,(Np=Np)

(335)

La combinacién de las ecuaciones (32) y (34) nos proporciona una relaciéon entre

la capacidad y el coeficiente de captura:

C()-CX(=) _ CHO)-C=), ™~ (36)
C¥(®) C*(0)

La constante de tiempo 7, por tanto, se obtiene de la pendiente de la curva:

F@) = mw 37
C*(1)

Para obtener la seccién eficaz de captura, o,, se calcula:

1
0, = ——— (38)
siendo v," la velocidad térmica en equilibrio de los electrones en la banda de conduccidn.

La diferencia Np-N; se obtiene por cualquiera de los métodos conocidos [Jiménez et al.,
1992b].

Al igual que la técnica DLTS, analicemos algunas de las limitaciones y problemas

que presenta este procedimiento experimental, apoyado por expresiones analiticas del tipo
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resefado.

1.- En los transitorios experimentales obtenidos por este método, es necesario que la
captura la efectiie un sélo centro, a fin de medir el coeficiente del nivel deseado. En las
uniones con dos o mds centros, los resultados son fiables en aquellas regiones de

temperaturas donde un coeficiente domina sobre los demds.

2.- Las impurezas metdlicas mds utilizadas en dispositivos (Pt, Au, Ti, etc.) presentan
al menos dos niveles profundos en el silicio. Habitualmente, un nivel bipolar aceptador
y otro donador. Por esta razén, con este método, son necesarias dos uniones muy
asimétricas (p*n y n*p) o dos barreras Schottky, para que la captura sea medida en la
regién menos dopada, y asi caracterizar un nivel u otro. Lo ideal serfa ser capaces de
medir la captura en ambos niveles profundos sobre una misma muestra, para que no

influyan posibles diferencias tecnoldgicas entre unas muestras u otras.

3.- Asimismo, es necesario aplicar tensiones inversas de polarizacién elevadas, y
superponer pulsos positivos de bastante amplitud, para que los efectos de bordes no
afecten significativamente al resultado. Esta necesidad de barrer zonas amplias de la
unién, que capturan a la vez, hace que un posible gradiente en las concentraciones de
dopantes bésicos y profundos, influya de forma sensible en los transitorios de capacidad
medidos, y por tanto, en el valor final de la seccién eficaz de captura térmica. Hay que
notar que imprecisiones en los valores de estas concentraciones, que se utilizan

explicitamente en las expresiones analiticas, pueden provocar un error importante.

4.- Cuando los tiempos de relajacién son muy pequeiios, los pulsos positivos aplicados
deben ser de muy corta duracién (del orden de pocas decenas de nanosegundos) para
poder medir transitorios con el mimero suficiente de puntos. La obtencién prictica de

estos pulsos tan estrechos es dificil, y lo que suelen proporcionar los equipos
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experimentales son pulsos donde los tiempos de subida y bajada son ya comparables a los
de la zona plana. Es légico pensar que en los flancos de los pulsos también ocurre
captura, efecto que es imposible reflejar con las técnicas experimentales realizadas hasta
la fecha. Ademds, como demostraremos mds adelante, no basta con realizar un promedio
de esos tiempos, considerando un pulso abrupto con la zona plana mds ancha, para
obtener un resultado preciso. Esta imprecisién en el valor de 7, no permite utilizar las

expresiones analiticas arriba indicadas.

5.- En esta técnica, normalmente se ha supuesto que los procesos de emisién son
despreciables durante la medida (si ocurre esto diremos que trabajamos a temperaturas
bajas). Para estimar la posible emisién se ha comparado la inversa del coeficiente de
emisién del nivel bajo estudio frente al tiempo total de obtencién de un transitorio. Sin
embargo, como demostraremos, aiin con concentraciones de impurezas profundas
menores del 20 por ciento de las poco profundas, y a temperaturas bajas, la emision que
se presenta es importante. Este fenémeno puede distorsionar enormemente el valor de la

seccién eficaz de captura térmica.
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CAPITULO IV:

TECNICA _COMBINADA NUMERICO-EXPERIMENTAL DE CALCULO
DIRECTO DE LA SECCION EFICAZ DE CAPTURA TERMICA.

IV.1. INTRODUCCION.

A la vista de las limitaciones y aproximaciones que suponen las técnicas usuales
para la obtencién experimental de la seccién eficaz de captura térmica, se hace necesario
el desarrollo de un procedimiento mucho mds preciso y que recoja todos los fenémenos
que tienen lugar durante el proceso de medida. Este método debe recoger y salvar todas
las limitaciones de los anteriores y realizar un cédlculo con el menor mimero de
aproximaciones posible para poder reproducir fielmente las caracteristicas del proceso de

captura de portadores por impurezas en el material semiconductor.

En este capitulo, proponemos un método que permite laydeterminacion precisa de

i 1 . . [’ 1 :‘{“\ ':.‘-‘.;;‘;5 Lk
la seccién eficaz de captura térmica de portadores mayoritario %f“fﬁm de trampas y
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la concentracién de éstas en uniones pn asimétricas y diodos Schottky [Palma et al., 1992,
1993]. Estos tipos de uniones ya han sido previamente examinadas mediante andlisis
numérico, incluyendo efectos como la captura en la cola de Debye, la emisién térmica
de los portadores a temperaturas superiores a la "congelacién" de las trampas y la alta
concentracién de impurezas, pero siempre bajo hipdtesis de unién abrupta [Pons,1984],
[Meijer et al.,1984], [Thurber y Lowney,1987]. Sin embargo, las uniones pn fabricadas
por implantacién i6nica o difusién no pueden ser tratadas como abruptas debido a la
gradualidad de los perfiles de las impurezas poco profindas. Ademds, en los casos en los
que la concentracién de impurezas profundas sea comparable a la de bdsicas se altera la
distribucién de portadores libre en el borde de la regi6én de carga espacial, por lo que los
modelos basados en la captura en la cola de Debye no son aplicables. Todos estos

fenémenos deben ser tratados con precision, siendo este el propésito de este capitulo.

Otra fuente comin de error en los procedimientos experimentales proviene de la
omisién de algunos detalles que son importantes para obtener valores precisos de la
seccién eficaz de captura. En particular, en la técnica del cortocircuito de la unién, no
se tienen en cuenta los tiempos de subida y bajada de los pulsos de polarizacién aplicados
a la uni6n, magnitudes que son especialmente importantes cuando los tiempos de

relajacién de captura son muy cortos.

Nuestro procedimiento evita todos esos inconvenientes mediante el uso de una
técnica combinada numérico-experimental. La simulacién del comportamiento eléctrico
de uniones durante su respuesta transitoria, sin aproximaciones e incorporando todos los
detalles experimentales al algoritmo numérico, garantiza un valor preciso de la seccién
eficaz de captura de los centros profundos. Este método es aplicable a todo tipo de
uniones pn, pero es especialmente itil para uniones con un perfil de impurezas poco
profundas gradual y cuando hay mds de un nivel profundo en la unién. En este caso,

nuestro procedimiento calcula simultineamente las secciones eficaces de captura de
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portadores mayoritarios de todos los centros profundos, asi como su concentracién.

Nuestro método inicialmente consiste en medir transitorios experimentales de
capacidad durante la captura con una téchica andloga a la referida en el capitulo anterior
como de cortocircuito de la unién. Durante la fase experimental hemos anotado todos los
detalles experimentales: forma de los pulsos aplicados y tiempo de respuesta de los
aparatos. Posteriormente, se ha simulado numéricamente el comportamiento eléctrico de
la unién con centros profundos en esas condiciones transitorias. Dicha simulacién nos
permite reproducir fielmente cada transitorio obtenido en el laboratorio. Los pardmetros
libres en la simulacién son la concentracién de centros profundos y los coeficientes de
captura de los centros presentes en la muestra. El ajuste entre los transitorios simulados
numéricamente y los obtenidos experimentalmente, mediante la variacién de los

pardmetros libres, nos proporcionan con gran precisién los valores de dichos pardmetros.

En resumen, nuestra técnica combinada consiste en reproducir el proceso
experimental en el computador, y el posterior ajuste con los datos experimentales para

obtener la concentracién de centros y los coeficientes de captura.

Para llevar a cabo esta tarea, es conveniente resumir en primer lugar el estudio
realizado por nuestro grupo de investigacién acerca del comportamiento eléctrico de una
unién pn con centros profundos [Jiménez-Tejada et al.,1992a). En este punto se
analizardn los pasos fundamentales para calcular numéricamente las magnitudes eléctricas
que caracterizan la unién y los centros profundos tanto en condiciones estacionarias como
transitorias. Este cdlculo se realiza mediante la resolucién simultdnea de la ecuacién de

Poisson y de la ecuacién de Shockley, Read y Hall.

A continuacién, se detallard del algoritmo implementado en la simulacién que

reproduce fielmente todas las condiciones experimentales en que fueron obtenidos los
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transitorios experimentales de capacidad. Como niicleo bdsico de este algoritmo se halla

la resolucién numérica del comportamiento transitorio de la unién con centros profundos.

Los resultados obtenidos por nuestro método los compararemos con los obtenidos
mediante las técnicas tradicionales, estimando los errores cometidos por estas tltimas a
causa de la utilizacién de expresiones analiticas aproximadas y suponer los pulsos de
polarizacién ideales. A continuacién, realizaremos un estudio teérico detallado de los
transitorios de captura para uniones fuertemente dopadas, interpretando los efectos
anémalos obtenidos y que después se confirmardn en los transitorios experimentales
medidos con muestras del mismo tipo. Por tltimo, para completar el desarrollo de nuestro
procedimiento, estudiaremos la sensibilidad a la seccidn eficaz de captura y a la

concentracion de centros profundos.

IV.2. SIMULACION NUMERICA.

IV.2.1 Resolucién numérica del comportamiento eléctrico de una unién pn con

centros profundos.

La ecuacién unidimensional de Poisson, en la forma que aparece en los
dispositivos semiconductores no degenerados, no tiene una solucién analitica directa
cuando la concentracién de impurezas dopantes no es uniforme. La solucién numérica y
las aproximaciones analiticas han sido considerada por algunos autores en casos
particulares [Fortini y Munoglu,1986], [Khan,1987], [Yoshii et al.,1987],
[Pimbley,1988], [Jindal y Panayotatos,1988], [Silard y Puta,1991]. En este trabajo se va

a utilizar el método descrito por Jiménez-Tejada y colaboradores aplicable a una unién
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con centros profundos de caricter general [Jiménez—TejadaI et al.,1992a].

Las bases de nuestro procedimiento numérico radican en la resolucién simultdnea
de las ecuaciones de Poisson y de Shockley, Read y Hall, para obtener el potencial $(x,t)
y los factores de ocupacion de los centros profundos [Lépez-Villanueva et al.,1990].
Supongamos una unién pn con un perfil gradual de dopantes poco profundos con una
densidad N(x)=N(x)-N,(x), y dos centros profundos: uno aceptador con concentracién
N1,(x) y otro donador en concentracién N ,(x). Con estas condiciones, y admitiendo que
a la unién se le ha aplicado un escalén de tensién entre valores negativos V' y V, la
evolucién temporal del sistema debe ser descrita por la combinacién de la ecuacién de

Poisson y las expresiones dependientes del tiempo para la densidad neta de carga:

Foxn _ _pxd) %
dx? €,

siendo la densidad de carga, p(x,t):

p(x,t) = q {p(x,0)-n(x,))+N(x)
=Ny )y (6,8 Ny () [1 -/ (x5)]

@

donde p(x,t) y n(x,t) son las distribuciones de huecos y electrones libres respectivamente,
q es el valor absoluto de la carga del electrén, ¢, es la constante dieléctrica del silicio, c,
Y €, son los coeficientes de captura térmica de huecos y electrones, e, y e, son los
coeficientes de emisidn respectivos y donde f;, y f;, son los factores de ocupacién de los

dos niveles profundos que evolucionan en el tiempo de la forma:

of(x,%)
or

= ~(c,n+c pre,re )f(x)+(c n+e), 0

La ecuacién 1 se puede resolver para las zonas P y N utilizando un procedimiento

iterativo de Cowell-Newton con un reticulo variable que se redefine de forma automética
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después de cada iteracién, introduciendo nuevos puntos del reticulo alli donde se
producen variaciones importantes del potencial. Este método resulta ser convergente,
aunque la presencia de centros profundos hace que este proceso sea mds lento, ya que los
factores de ocupacién son modificados después de cada iteracién. Como condiciones de

contorno se imponen la continuidad del campo y del potencial en la unién metalirgica y:

E, E.
d)( — - _1_ V ( = —_! » (4)
w,) 7 y ow,) 7

Por simplicidad se ha tomado como origen de energias el pseudonivel de Fermi
de electrones en la regién N. E; es la energia del nivel de Fermi intrinseco. w, y w,
representan las posiciones de los contactos en las zonas N y P, que se han tomado lo
suficientemente lejos como para que las variaciones de potencial entorno de ellos sean
despreciables.

Asi pues, se tiene:

en la zona P;

p(x) = ne )
cpp(x)+en

cpp(x) te,te,
en la zona N:

p<<n

q¢
KyT

n(x) = ne ()]

_ c,n(x) *e,

P =
¢, n(x) te,te,
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donde n; es la concentracién intrinseca de portadores.

En consecuencia podemos expresar la ecuacién de Poisson sélo en funcién del

potencial:

2
¢ = %’ = f®) ™

Una vez conocido el perfil tedérico de la curva de potencial en la unién, ®(x), para
cada tensién aplicada, podemos deducir de €l cualquier magnitud que nos interese, como
las concentraciones de portadores, los factores de ocupacién de los centros, el campo
eléctrico presente en la unién y en particular la distribucién de la densidad de carga, que

se utiliza para evaluar la carga almacenada en una regién de la unidn:
Q = -[plxnds ©
0

donde p(x,t) se obtiene de la ecuacién (2).

Conocida la carga almacenada, podemos calcular la capacidad en alta frecuencia

de la unién, magnitud que utilizaremos para ser comparada con los resultados

experimentales:

Al efectuar las medidas de capacidad en alta frecuencia, la variacién de potencial
aplicado a la unién se manifestard en variaciones de las concentraciones de portadores
libres, pero no en el factor de ocupacién de los centros profundos. Si designamos por

¢+6P, a la distribucién de potencial, cuando hay una sefial V+46V aplicada, las
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concentraciones de electrones y huecos quedaran:

gbrde
KT
nx) =ne °
(10)
V:8V 480
T K,T
p(x) = ne KTy %

definiendo 8=q/K;T, y suponiendo incrementos despreciables frente al propio valor de

la senal (pequeiia seiial):

n(x) = neP(1+pé¢)

(11)
p(x) = nebVI(1-psd)(1+pdV)
despreciando términos de segundo orden se pueden escribir estas concentraciones:
n(x) = neP¥(1+pé¢)
(12)

p(x) = nePVO[1-p(BV-8¢)]

al estar bajo condiciones de alta frecuencia la poblacién de los centros no varia, con lo

que la ecuacién de Poisson queda:

Lo, 20 -Eo_ 9 pp 8V-80)-n,50] (13)
dt dx? € €,
Si defino:
) (14)
Y= Sy

se puede escribir de la ecuacién (13):
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ay

3 elsB[-(po+no)y+po] (15)

con las condiciones de contorno y(w,)=0, y(w,)=1.

La carga almacenada en cada una de las regiones bajo condiciones dindmicas vale:
Q+3Q = [(py*8p)dx (16)
0
por tanto, la capacidad en alta frecuencia y pequena senal vale:
d n
c-%9. f Balp,(1-y)-ngyldx (L7
av <
que, para la zona N se reduce:

C = - f Bgnyydx. (18)
0

IV.2.2. Algoritmo de simulacién numérica de los transitorios isotermos de capacidad

experimentales durante la captura.

Las condiciones experimentales en que son medidos los transitorios de capacidad
isotermos durante la captura son recogidas en la figura 1. En la parte (a) de dicha figura
se esquematiza la sucesién de pulsos aplicados necesarios para obtener un transitorio de
captura, indicando el instante, M;, en el que se mide la capacidad. En su apartado (b) se

refleja la forma exacta de un pulso de polarizacién aplicado a la unién . Con dicho pulso
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se reduce la zona de carga espacial permitiendo la captura de portadores por parte de los
centros situados en esa regién. En el caso de pulsos de corta duracién (pocas decenas de
nanosegundos), los tiempos de subida, t, y de bajada, t;, son comparables a los de la zona
plana, t;. Obviamente, la capacidad no sé mide justo después de la aplicacién del pulso,
ya que los equipos de deteccién no pueden medirla en intervalos tan cortos de tiempo.
Precisamente para tener en cuenta ese tiempo de respuesta de los aparatos se simula la
emision durante el tiempo de medida, t,. Una vez que se mide la capacidad se aplica un

nuevo pulso de captura.

>
Vg +UF t
Vot °
Rl M, M5 M3 Mn—2 My 1 Mn

l¢e—t—ple—1t{—>le—t —>|e— tm —>|
Ve+ U

- - Pulso experimental
— Pulso simulado

Vi M

b T
\ Medidas /
(b)

Pulso de captura
i+ 1

Figura 1.- (a) Secuencia de N pulsos de polarizacion para captura entre las tensiones
inversas Vy y Vp+U. La capacidad se mide en los puntos M,. (b) Forma de uno de esos
pulsos de captura (trazo discontinuo) y su aproximacién numérica (trazo continuo).
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La simulacién del proceso experimental consiste en aplicar el andlisis numérico
desarrollado en el apartado anterior en cada instante de la secuencia de pulsos mostrada
en la figura 1(a). En primer lugar se calculan las magnitudes eléctricas estacionarias de
la unién a la tensién inversa de polarizacién, Vg, y a la temperatura de la experiencia.
A continuacién, y mediante la discretizacién del pulso de polarizacién, como muestra la
figura 1(b), se van calculando esas mismas magnitudes en cada uno de esos intervalos,
hasta completar el pulso. En la simulacion se introducen los mismos tiempos
caracteristicos del pulso aplicado a la unién en la parte experimental. Terminado el pulso
se sigue calculando la evolucién de las distintas magnitudes eléctricas, para tener en
cuenta la posible emisién durante el periodo t,. Una vez alcanzado el instante M; se
evalia la capacidad en alta frecuencia de acuerdo con la ecuacién 18 justo en el mismo
punto en el que se tomd la medida experimental. Repitiendo este proceso para tantos
pulsos como se le aplicaron a la muestra obtenemos nuestro transitorio numérico de

capacidad a temperatura constante.

Para una mejor comprension de este procedimiento numérico, debemos prestar
atencion a las magnitudes claves para la simulacién de las condiciones transitorias de la
unién. Estas magnitudes son los factores de ocupacién de los niveles profundos. Por
tanto, es esencial reflejar fielmente la evolucién temporal de dichos factores, que

numéricamente vienen dados, en la regién N de la unién:

¢, n(x,t) N c n(x,t)

) = _—
f,(x ) c n(x,t)+e, (19)

{/,(x,t— Ap)-

c, n(x,t)+e,
2 e-(c”n(x,t)+en)At
donde At es el intervalo de tiempo tomado en la discretizacién de la ecuacién diferencial

3).

Como se observa en la ecuacién 19, f; depende de su valor en un instante At
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anterior y de la concentracién de electrones libres n en el instante t. Tomando At lo
suficientemente corto, se pueden utilizar los valores de n en t-At para su evaluacién. Con
esta condicién y obtenido el valor de fr, se lleva a la ecuacién de Poisson para su

resolucién numérica. A partir de ella de nuevo se calculan n, p y ®.

El criterio de eleccién de At depende de la zona del pulso simulada. Asi, fue
necesario imponer un reticulo temporal mucho mds fino al simular el pulso de captura,
llegando incluso a subdividir cada intervalo en que se discretizaron los tiempos de subida
y bajada con respecto al incremento de tiempo tomado cuando no hay pulso y se

reproduce la emisién durante el tiempo de respuesta de los aparatos, t,.

Esta simulacién tiene como datos de entrada conocidos:

- los coeficientes de emisién de los centros,

- los perfiles de las impurezas poco profundas,

- la forma exacta de los pulsos de polarizacién ,

- las condiciones para la discretizacién temporal y

- las velocidades térmicas de equilibrio de electrones y huecos.

Para estos ultimas magnitudes hemos utilizado los datos de Green [Green,1990],
que proporcionan , en el silicio, una velocidad térmica para los electrones en funcién de

la temperatura, v,

1
vl = 2.06x107 | < (20)
300 s
mientras que para los huecos, v,
1
vE = 1.68x107—= |2 <% @1
300 s ‘

En adelante, salvo que se indique lo contrario, usaremos estas expresiones para calcular
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las velocidades térmicas.

Perfil Inicial de c‘:icémros N(x)

Reticulo inicial Valot: thicia] Datos iniciales

Condiciones Coef. Emisién

de contorno Na(x) Nd(x)
Forma pulsos

Resolucién numérica Ec. Poisson
y Ec. S-R-H en condiciones

transitorias.
Cilculo C(t) t=t+ 8t
V=V 3V
A

t : duracién transitori

Comparacién
C(t) experimental y numérica

Figura 2.- Diagrama de flujo del algoritmo de cdlculo de la seccion eficaz de captura y de
la concentracion de centros en una union pn con centros profundos.
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Como pardmetros libres que variardn para ajustar los transitorios numéricos con
los obtenidos experimentalmente quedan:
- las secciones eficaces de captura térmica de los niveles profundos y

- las concentraciones de dichos centros.

En la figura 2 se muestra el diagrama de flujo del algoritmo utilizado en la
simulacién. Inicialmente se introducen unos valores de la concentracidn de centros y de
la seccién eficaz de captura asi como el resto de pardmetros tecnoldgicos y fisicos de la
muestra. Se calcula el transitorio de capacidad durante la captura simulando el tren de
pulsos aplicado experimentalmente de la manera anteriormente detallada. A continuacién,
se compara este transitorio numérico con el medido en el laboratorio, repitiéndose el
proceso, variando los valores de los pardmetros de ajuste N; y o, si la diferencia entre
los transitorios es mayor que una cierta tolerancia. El proceso de ajuste se realiza
mediante minimos cuadrados. Los valores exactos de esos pardmetros serdn aquellos que

proporcionen el mejor ajuste entre los transitorios numéricos y experimentales.

IV.3. COMPARACION CON LA TECNICA TRADICIONAL DE
CORTOCIRCUITO DE LA UNION.

Una vez presentado nuestro procedimiento combinado numérico-experimental el
siguiente paso a dar es comprobar las ventajas que tiene sobre los métodos experimentales

tradicionales utilizados hasta ahora.

En este apartado vamos a analizar las ventajas de nuestro método desde tres puntos
de vista. En primer lugar compararemos los resultados obtenidos al aplicar el tratamiento

analitico de la técnica experimental del cortocircuito en la unién, a transitorios obtenidos
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numéricamente y con valores conocidos de concentraciones de centros y de las secciones
eficaces de captura. En estos casos todas las condiciones experimentales se supondrdn
ideales con lo que nuestro objetivo serd comprobar la cuantia del error cometido en los
resultados al utilizar las expresiones analiticas aproximadas mds cominmente utilizadas.
En un siguiente apartado, veremos como influye el hecho de suponer o no pulsos abruptos
desde el punto de vista numérico y el consiguiente error al aplicar las técnicas
tradicionales. Por iltimo, analizaremos numéricamente la influencia de la concentracién
relativa de impurezas profundas/impurezas poco profundas y el perfil de éstas iltimas en

los transitorios de captura.

IV.3.1. Error por las expresiones analiticas aproximadas.

Analicemos el siguiente caso: una unién p*n abrupta con un nivel aceptador
situado a 0.22 eV del fondo de la banda de conduccidn cuya seccién eficaz es conocida.
La concentracién de donadores poco profundos en la regién N serd de 6.67x10" cm™.
Con estas condiciones obtendremos numéricamente transitorios de capacidad aplicando
una serie de pulsos como los detallados en la figura 1(a). Para cuantificar sélo el error
introducido por las aproximaciones realizadas en las expresiones analiticas supondremos
pulsos perfectamente abruptos, es decir, t =t,=0 s. Igualmente, para que no interfiera el

proceso de emision, se considerard t =0s.

A partir del transitorio simulado de forma numérica de la unién con una
concentracién de centros profundos N; y una seccién eficaz de captura de electrones
conocidos, se pretende calcular el valor de dicha seccidn eficaz utilizando el tratamiento
analitico tradicional de la técnica del cortocircuito. La comparacién entre este y el valor
inicialmente introducido en la simulacién nos permitird calcular el error introducido por

esta técnica.
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Dado un transitorio numérico de captura con N+ 1 puntos, y donde consideraremos

que la captura se ha completado casi por completo,representaremos graficamente:

F(nAf) = ‘.‘[ Cz(nA t) "CZ(NAI')] (22)
C%(nAv)

con n=0,1,2,...,N y siendo At la anchura del pulso de polarizacién aplicado. De la
pendiente de esa grafica extraemos la seccién eficaz de captura de electrones para el nivel
aceptador bajo estudio, segin se describi6 en el capitulo anterior. Este valor de la seccién
eficaz de captura se comparard con el inicialmente introducido en la simulacién. Todo
este tratamiento se hard para transitorios con distintas concentraciones relativas de centros
profundos y para varios valores de la seccién eficaz de captura. Los pulsos aplicados

serdn entre -50 V y -40 V, tensiones elevadas para evitar también los efectos de bordes.

~6.20 7

i

—6.30 1

Ny/ND=O. 1 5
o,=10""em?

£=9.5 %

~6.40 3
~6.50 ;

~6.60 ;

In(C*(t)—C?(Nt) /C*(t))

—6.7o-§

BB B

Figura 3.- Ajuste de la seccion eficaz de captura segin el método tradicional en un
transitorio numérico con baja concentracion de centros sometido a pulsos de 80 ns,
indicando el error relativo cometido.

En las figuras 3, 4 y 5, se muestran los transitorios obtenidos por simulacién junto

con las curvas de ajuste segiin el tratamiento previamente indicado, para un valor de la
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seccién eficaz de captura de electrones para el nivel aceptador,s,,=10"'® cm?, para
concentraciones relativas de impurezas profundas N;{/N,=0.15, 0.5 y 0.95,

respectivamente.

-4.10
- 3 NT/ND=_1065 2
o _4205 0,=10 "cm
b E =100 %
@) 3
N —4.30
& ] .
| E N
S -4.501
© ]
= 4601

Sy £ I S —

0 4 8

Figura 4.- Ajuste de ia seccion eficaz de caprura segin el méiodo tradicional en un
transitorio numérico para una uniéon mds dopada.

~1.00
N7/Np=0.95_
S CE AN 0,= 10" Pcm?
& ] e=747 %
i —1.10f
Z 1151
T -1.201
5 —1.251
€ 5
~1.30
T Y- A .
0 4 8

t (us)

Figura 5.- Ajuste de la seccion eficaz de captura segin el método tradicional en un
transitorio numérico para una muestra casi compensada.
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0 T e

00 02 04 06 08 1.0
Nr/Np

Figura 6.- Error relativo en la obtencion de la seccion eficaz de captura térmica por el
método tradicional en funcion de la concentracion relativa de centros.

En la figura 6, se representa el error relativo cometido al aplicar el tratamiento
analitico tradicional frente a la _concentracién relativa de impurezas profundas. Como se
puede observar, los resultados empeoran notablemente al aumentar la concentracién
relativa de centros. Con lo que este método, como ya se preveia, no permite obtener
valores fiables las secciones eficaces de captura con muestras con concentracién relativa

de centros mayor de 0.2.

Andlogamente, en las figuras 3, 7 y 8 se muestran los ajustes manteniendo fijo
N;/N, a 0.15 y variando la seccién eficaz de electrones : g, = 107¢, 10" y 10" cm?,

respectivamente.
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-5.00 3
3 NT/ND=_105152
0,=10 “cm
£e=33.8 %

~5.50 3
~6.00 §
—6.50 3

~7.00 3

In(C*(1)=C*(Nt) /C2(1))

~7.50 3

—8.00 I e :
0 4 8

Figura 7.- Ajuste de la seccion eficaz de captura térmica por el método tradicional en
transitorios numéricos con baja concentracion de centros y o,=10" cm’ , indicando el
error relativo. Los pulsos simulados fueron de 60 ns.

En la figura 9 se recopila el error relativo frente al valor de la seccién
eficaz de captura. Podemos concluir a la vista de las figuras que frente a este pardmetro
el error cometido no es tan grande, aunque imposibilita la obtencién precisa de

resultados, sobre todo para centros con captura rapida.

En las figuras se ha ido acortando la duracién del pulso conforme aumentibamos
el valor de la seccién eficaz, para simular las condiciones O6ptimas de medida
experimental, sin embargo el llenado de los centros con mayor ¢ ha sido mucho mds
rdpido. Este hecho explica el crecimiento del error con ¢ mostrado en la figura 9.
Teniendo en cuenta que al producirse el llenado el factor de ocupacion crece, con lo que
la condicién f;N; < <N, es aplicable al inicio del transitorio, para los transitorios rapidos
el comportamiento de la capacidad se aleja antes de la relacién ideal dada por la ecuacién
32 del capitulo anterior. En la figura 9 se ha calculado el error ajustando todo el
transitorio. La forma usual de evitarlo en cierta medida es calcular ¢ con los primeros

puntos de los transitorios.
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—-4.00 .
— 3 NT/ND=_1O4152
- ] =10 "cm
”\J ~5.00 ] £=83.1 %
s ]
z
© —6.00 1
Il 3
S -7.00]
C ]
- 1
~8.00 . S
0 4 8

t (us)

Figura 8.- Ajuste de la seccion eficaz de captura térmica por el método tradicional en
transitorios numéricos con baja concentracion de centros y 9,=10" em?, indicando el error
relativo. Los pulsos simulados fueron de 32 ns.

100 -
80 1
. 607 s
K i 4
] e
w 407
20 1
01 —— e ————
10 °7"° 107" 10~
on(cm?)

Figura 9.- Error relativo cometido en la obtencion de la seccion eficaz de captura en
Juncion del valor de la propia magnitud.

Como conclusién podemos decir que para cometer errores pequefios es interesante
utilizar muestras poco dopadas, sin embargo, el problema de medir transitorios de

capacidad con muestras muy poco dopadas es la poca amplitud de los transitorios lo que
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proporciona poca sensibilidad al valor de la seccién eficaz de captura. Ademds si la
seccién eficaz de captura es grande, la captura es répida, y se hacen necesarios pulsos de

polarizacién muy estrechos para obtener un transitorio del que obtener informacidn.

IV.3.2. Error al despreciar la forma del pulso de captura.

Otro aspecto importante a tener en cuenta a la hora de obtener resultados precisos
es la forma exacta del pulso de polarizacién aplicado a la unién. Como se ha mencionado,
en ciertas circunstancias, los tiempos de subida y bajada pueden llegar a ser comparables
con los de la zona plana. Hasta ahora, no hay mencién sobre este tema en trabajos que
hayan usado estas técnicas experimentales. Ademds en todo el desarrollo analitico que
trata los datos experimentales no hay forma de introducir estas condiciones de medida,

con lo que se han supuesto todos los pulsos perfectamente abruptos.

Para, de alguna forma, medir el error que se puede introducir al despreciar los
tiempos de subida y bajada con pulsos estrechos, se han simulado transitorios de
capacidad con pulsos abruptos y con pulsos con tiempos de subida y bajada apreciables.

Las caracteristicas de la simulacién (muestra analizada) son como en el apartado anterior.

Dado un -pulso con unos tiempos de subida y bajada distintos de cero se ha
obtenido su aproximacién abrupta o ideal ampliando la zona plana en una cantidad igual

a la media de la suma de los tiempos de subida y bajada. Este promedio se muestra en

la figura 10.

El proceso de estimacién del error por esta causa es el siguiente: se obtiene

numéricamente un transitorio de capacidad introduciendo un valor conocido de o,
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simulando un pulso con tiempos de subida y bajada distintos de cero. A continuacién, se
simulan transitorios introduciendo el pulso aproximado de la forma relatada en el parrafo
anterior. Se deja ¢ como pardmetro que permitird el ajuste de este transitorio con el
obtenido anteriormente, es decir con el pulso no ideal. El error se obtiene comparando
el valor de o que permite el mejor ajuste con el transitorio calculado sin aproximaciones.
Realizado esto para varias formas de pulsos se obtuvo que el error cometido no es
despreciable, como se indica en la figura 11. Ademds, en todos los casos simulados, se
observé que los valores de las secciones eficaces de captura obtenidos a partir de los
pulsos aproximados era siempre menor que el que le correspondia en la simulacién con
el pulso real. Esta tendencia de subestimar o por no introducir los tiempos de bajada y
subida permitird explicar, en el capitulo posterior, algunas desviaciones de resultados

experimentales presentes en la literatura.

tensién

........... _Pulso aproximado
— Pulsoreal

Figura 10.- Aproximacion promediada de los pulsos reales de polarizacion simulados en
nuestro procedimiento numérico.

En la figura 11 se representa el error relativo en la seccién eficaz en funcién de
la relacién entre la suma de los tiempos de subida y bajada y el tiempo de la zona plana,

(t.+t)/t;. Como se aprecia el error relativo crece rdpidamente en cuanto los pulsos dejan
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de ser abruptos.

50
403

—~ 301
R

N’

w 204

10
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00 02 04 06 08 1.0

(tr+tf)/tﬂ

Figura 11.- Error relativo cometido en la seccién eficaz de captura al suponer pulsos
abruptos simulando la captura en una muestra poco dopada y con 1,=80 ns.

1V.3.3. Influencia de la concentracién relativa de impurezas profundas/bdsicas.

Ya hemos mencionado la existencia de dificultades experimentales para obtener
valores precisos de las secciones eficaces de captura térmica y la concentracién de centros
en las regiones de la unién donde se produce la captura. A estos inconvenientes
intrinsecos de las técnicas de medida tradicionales se suman los surgidos de los
pardmetros tecnoldgicos de la muestra bajo estudio, y mds concretamente de la relacién
entre la concentracién de impurezas poco profundas y la de centros profundos a lo largo
de la muestra. Debido a las fuertes aproximaciones realizadas sobre esta concentracién
relativa en el tratamiento analitico de los resultados experimentales una pequefia

desviacién de los limites impuestos desvirtiia gravemente el resultado final obtenido.
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En los dos apartados anteriores se han analizado errores analiticos o
experimentales que aparecen en una unién p*n abrupta donde la concentracion relativa
de ambos tipos de impurezas es constante a lo largo de la unién. Sin embargo existe un
tipo de unién muy comiin, sobre todo cuando la impurificacién bdsica se ha realizado por
difusién o implantacién iénica, en las cuales aproximar este perfil por uno abrupto puede
llevar también a errores. Se han analizado previamente uniones pn graduales con centros
profundos durante transitorios de emisién y se han encontrado grandes anomalias
[Jiménez-Tejada et al.,1992a]. Es objetivo de este apariado analizar este mismo tipo de
uniones sometidas a un tren de pulsos de captura como el de la figura 1 y analizar las

anomalias que de hecho también se obtienen.

Para ver la influencia que en el cdlculo de ¢ tienen la concentracién de centros y
el perfil de la unién, en este apartado vamos a estudiar numéricamente el comportamiento
eléctrico de una unién no abrupta p*n de silicio impurificada con centros profundos,
sometida a las condiciones experimentales de la captura por el método de cortocircuito.
El perfil gradual se representa por una funcién exponencial, N (1 - e™*), donde N y A
dependen de la region en que se encuentren. En la region N es N = 6.67x10” cm? y
A=10 um. En la regién P, N = 2.07x10" cm® y A=3.1 um. El drea de la unién es 0.02
cm’. La unién presenta dos niveles profundos: uno aceptador, Ep,, localizado a 0.22 eV
por debajo del minimo de la banda de conduccién, y otro donador, Ep,, situado a 0.34

eV por encima del mdximo de la banda de valencia. Ambos niveles con concentracién
Nr(x).

Vamos a examinar los efectos de la concentracién de centros en una unién gradual
en los transitorios de capacidad correspondientes a la captura de mayorftarios. Para
llevarlo a cabo, se han simulado dos uniones con perfiles de dopantes bdsicos iguales pero
con diferentes concentraciones de impurezas profundas, como se muestra en los recuadros

de las figuras 13(b) y 14(b). Fueron simulados pulsos de captura entre -2 Vy -0.2 V a
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una temperatura de 90 K. En el primer caso la concentracién uniforme de centros fue de
N;=10" cm?®, mientras que en el segundo caso, mds dopado, N;y=5.3x10" cm™. Este
caso es de especial interés porque serd el estudiado experimentalmente en el capitulo

siguiente.

IV.3.3.1 Condiciones estiticas.

Es necesario, previamente, analizar el comportamiento eléctrico de estas muestras
para esas dos tensiones de polarizacién en condiciones estdticas. En la figura 12, se
muestran la distribucién de carga neta, el campo eléctrico, las concentraciones de
mayoritarios y los factores de ocupacién de los niveles profundos se muestran para la
muestra mds dopada a -2 y -0.2 V. Se pueden observar algunos fenémenos interesantes

en esta figura que la diferencian de una muestra poco dopada:

a) Una componente de campo eléctrico (puntos M N), lejos de la unidn
metalirgica, que aparece donde se igualan las concentraciones de centros y

dopante bisico.

b) Una inversién de carga en la misma region, separada de la zona de carga
espacial por una regién con carga neta nula (puntos O M), pero con una
concentracién de electrones no despreciable. Esta region juega una papel
fundamental en la interpretacién de los transitorios de capacidad asociados al

proceso de captura de portadores procedentes de la banda, como se demostrard

seguidamente.
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Figura 12.- Distribuciones de la densidad de carga neta, p; campo eléctrico, E, electrones
y huecos, ny p; y los factores de ocupacién, f;, en la unién a -2 'V (trazo continuo)y -0.2
V (trazo discontinuo) a 90 K. La concentracion de impurezas profundas Ny=5.3x10” cm™

Un estudio mdés detallado del comportamiento estdtico de este tipo de uniones ha
sido desarrollado Jiménez-Tejada y Lépez-Villanueva [Jiménez-Tejada et al.,1992a],
[Lépez-Villanueva et al.,1990]. Hemos omitido la representacién grdfica de las

magnitudes eléctricas de la unién poco dopada porque se describen perfectamente por los

modelos cldsicos de uniones pn.
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I1.5.3. Condiciones transitorias.

1 tmn=10 ms
14
10 N
t —_
el T Ny =10"em™>
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ET1 Q x(um) 45
0 | | | |
0 x(um) 25

._ (b)

Figura 13.- (a) Transitorios de capacidad numéricos para diferentes tiempos de medida t,,
para la union menos dopada a 90 K. (b) Evolucion del factor de ocupacion de electrones
del nivel aceptador durante uno de esos transitorios. El recuadro muestra las
concentraciones de impurezas poco profundas, N, y profundas, Ny

Las diferencias en el comportamiento estitico de este tipo de uniones también se
reflejan en los transitorios de captura calculados mediante la aplicacién de la secuencia
de pulsos mostrados en la figura 1. Las figuras 13(a) y 14(a) muestran los transitorios de
capacidad para las uniones poco y fuertemente dopadas respectivamente, a una
temperatura de 90 K. Las simulaciones se han realizado para distintos tiempos de

respuesta de los aparatos (t,, tiempo desde que cesa el pulso hasta que se toma la
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medida).
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Figura 14.- (a) Transitorios de capacidad numéricos para diferentes tiempos de medida 1,
para la unién mds dopada a 90 K. (b) Evolucién del factor de ocupacion de electrones del
nivel aceprador durante uno de esos transitorios. El recuadro muestra las concentraciones
de impurezas poco profundas, Ny, y profundas, Np

El efecto de dicho intervalo de tiempo, t,, puede observarse en estos ejemplos.
Dependiendo del valor de t,, la emisién puede ser o no importante después de cada uno
de los pulsos de polarizacién de la secuencia aplicada. En la muestra poco dopada (figura

13(a)) la emisién es despreciable para t, <10 ms, mientras que cuando este periodo es
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comparable a la inversa del coeficiente de emisién, e, (5.6 s a 90 K), la emisién

empieza a ser importante debido a que se le da tiempo a reemitir.

En la muestra muy dopada el efecto del tiempo t, es mucho mds acusado, cuando,
de acuerdo con la teoria cldsica el comportamiento debia ser similar al de la unién menos
dopada. Por tanto, el argumento de la reemisién no es valido para estudiar las muestras
mds fuertemente dopadas. Incluso para tiempos t, mucho menores que e,”" (t,= 10 ms),
se pueden apreciar los efectos de una fuerte emisién. Tales efectos, llegan incluso a
apantallar el fenémeno de captura, como se muestra al final de los transitorios de
capacidad de la figura 14(a). Parz} tiempos de respuesta mayores (t,=100 ms), el
fenémeno es atin mds pronunciado: el transitorio de capacidad se asemeja mds a uno de

emisién que a uno de captura.

Para una interpretacién rigurosa de estos transitorios de capacidad crecientes, se
ha representado la evolucién de los factores de ocupacién del centro aceptador, E;,, en
la regién n (figuras 13(b) y 14(b)). La influencia en el transitorio de la evolucién de Ep,
es despreciable debido al fuerte dopado bdsico de la regién P. La magnitud f;; ha sido
calculada exactamente en el mismo instante el el que se calculé la capacidad en la
secuencia de pulsos (puntos M; de la figura 1(a) ). Hemos elegido el caso con t,=10 ms,

representando el factor de ocupacién en 4 de esos puntos.

En la unién menos dopada (fig. 13(b)), el factor de ocupacién crece con el tiempo
dentro de la regién de carga espacial, mostrando el proceso de captura de electrones por
parte de este centro. Como se ha visto, en la unién mds dopada, la regién de deplexién
no se limita a una regién alrededor de la unién metalirgica, sino que también se extiende
a una zona mds amplia que incluye la otra componente de campo eléctrico y la zona de
inversién de carga previamente seiialadas en la figura 12. En esa zona también se incluye

una concentracién no despreciable de portadores libres. Este perfil de concentracién de
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electrones no se puede modelar por la tradicional cola de Debye [Pons,1984], [Meijer et
al.,1984], y, por tanto, la evolucién del factor de ocupacién de electrones del nivel

aceptador debe ser analizada cuidadosamente (fig. 14(b)).
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Figura 15.- Evolucion de la densidad de carga neta en la uniéon mds dopada durante el
transitorio de la figura 3 con 1,=10 ms. Las fechas seiialan hacia el final del transitorio
cuya densidad de carga se representa con trazo continuo.

En la zona n, esta evolucién tiene la forma:

f Tl (x,0) = Cnn(x’t) +PT1 (x,t-At) -_CLn(.x__’t)__

c n(x.t)+e, ¢ n(xt)+e, 23)

% e ~(c n(x,0)+e,)At
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Figura 16.- Detalle de la figura 15 donde se destaca la zona n de la union. Se puede

observar en ella la emision en la zona entre 10y 25 um de electrones que se encontraban
ligados a las trampas al inicio del transitorio.

En la unién poco dopada, la concentracién de electrones libres y el factor de
ocupacién son despreciables dentro de la regién de carga espacial. Por tanto durante el

tiempo t,, la evolucién resultante es la de una emisién habitual:

1 1
fn(x,t) = e—+ Tl(x’t—At)-e— | (24)

n n
e -e,At

En este caso, si t,< <e,', no se aprecia emisién. Sin embargo, en la muestra
fuertemente dopada, y en la zona dentro de la regién de deplexién donde la concentracién
de electrones en la banda es importante, el producto ¢,n(x,t) se hace comparable o mayor

que e,, y en consecuencia el exponente de la ecuacién (23) se incrementa.
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Por otro lado, el factor de ocupacién en esta zona es préximo a la unidad, y asi,

la resta entre corchetes de esa ecuacién es positiva, es decir,

frt-At) > _Canle) 25)

c,n(x,n+e,

Con estas dos condiciones, tenemos una emisién muy favorecida en esta regién de la zona

de carga espacial (fig. 14(b)).

En resumen, aparecen dos zonas diferentes dentro de la regién de carga espacial.
En una de ellas, donde domina el proceso de captura, estd localizada en la misma
posicion que eﬁ la unién menos dopada. La otra estd situada donde se ve favorecida la
emision, debido principalmente a la existencia de electrones libres dentro de la regién de
deplexién (por la gradualidad del perfil de impurezas bdsicas), y que estd localizada entre
la regién anterior y el extremo de la regién de deplexién. Se observa un decrecimiento
o crecimiento en el transitorio de capacidad dependiendo de que fenémeno domine

durante la relajacion.

Aunque t,, el tiempo necesario para que responda el dispositivo experimental,
puede minimizarse, es esencial considerar los efectos de este fendmeno de emisién, el
cual, como hemos mostrado, se observa a temperaturas suficientemente bajas para que

se cumpla t, < <e .

Como conclusién podemos explicar la forma de estos transitorios. En cualquier
caso a medida que aumenta t,, aparece un proceso de emisién que es debida, por un lado,
a los portadores capturados durante el pulso positivo de captura dentro de la regién de
deplexién (entre los puntos O y M de la figura 12), y por otro lado, es debida a
portadores que no habian sido capturados durante dicho pulso pero que permanecian
ligados a los centros precisamente en esa region de inversién de carga sefialada

anteriormente (entre los puntos M y N en la figura 12). A la vista de estos dos tiltimos
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casos se comprende que sean portadores no previamente capturados (sino que
permanecian ligados en condiciones estiticas) los responsables de esos tramos crecientes
de los transitorios. Esto se puede observar claramente en las figuras 15 y 16 donde se
muestra la evolucion de la densidad de carga neta durante distintos instantes del proceso
de captura, para la muestra mds dopada y t,=10 ms. En la figura 16 se puede observar
la captura de electrones, es decir disminucién de la carga positiva, en la regién entorno
a los 8 um de la unién. Estas nuevas condiciones durante el transitorio inducen nuevas
formas del potencial en la regién de carga espacial que provocan la emisién de los
portadores inicialmente ligados en la zona entre 12 y 20 um de la unién metalirgica. Esta
emisién estimulada por el nuevo potencial es la responsable de las anomalfas mostradas

en la figura 14.

IV.4. SENSIBILIDAD DE LA TECNICA COMBINADA NUMERICO-
EXPERIMENTAL.

En los apartados anteriores se ha expuesto nuestro procedimiento para la obtencién
precisa tanto de la concentracion de impurezas profundas como de la seccién eficaz de
captura a partir de transitorios experimentales de capacidad. A continuacién, se han
mostrado las ventajas del método al eliminar los errores mds comunes introducidos por
las técnicas tradicionales de obtencidn directa de este pardmetro. El préximo paso a dar

es mostrar como de sensible es nuestro procedimiento en el cdlculo de éstos pardmetros.

La sensibilidad de nuestro método estard intimamente ligada a la sensibilidad que

tienen los transitorios de capacidad ante una variacién de g y la concentracién de centros
N;r.
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En este apartado, simularemos transitorios de capacidad durante la captura para
distintos valores de la concentracién de centros y la seccién eficaz de captura, mostrando
la dependencia de dichos transitorios con estos pardimetros y comprobando la bondad de
nuestro método en un amplio rango de valores de secciones eficaces de captura. Para
estudiar la sensibilidad de nuestro método hemos obtenido transitorios de capacidad en
el caso particular de una muestra con dos centros bipolares. La existencia de mds de un
nivel nos permitird sacar conclusiones generales debido al amplio rango de secciones

eficaces de captura que cubre.

Las simulaciones se han hecho introduciendo los datos de una unién p*n de silicio
con un perfil gradual de dopantes poco profundos. Las caracteristicas de la muestra
simulada son las del apartado anterior tanto en lo relativo a la concentraciéon de impurezas

poco profundas como a los niveles profundos considerados.

IV.4.1. Sensibilidad a la concentracién de impurezas profundas.

A continuacién, se mostrardn transitorios de capacidad simulados para observar
su dependencia con la concentracién de centros profundos. En los métodos tradicionales
la obtencidn de la concentracién de impurezas profundas se realizaba por otros medios
ajenos al de la captura. En nuestro caso, podemos calcular dicha concentracién a la vez
que la seccién eficaz de captura. La ventaja que ofrece nuestro procedimiento es que
elimina una de las causas mds importantes de error en los valores de las secciones
eficaces de captura obtenidos por los medios tradicionales, es decir, la propia imprecisién
en los célculos de dicha concentracién, especialmente cuando se hace préxima a la

impurezas bdsicas.
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La sensibilidad a la concentracién de impurezas profundas se muestra en la figura.
Se simularon transitorios de capacidad a 85 K, la tensién inversa de polarizacién fue
Vz=-50 V, con pulsos positivos de amplitud U=10 V. Los tiempos caracteristicos de los
pulsos simulados fueron t,=0.3 s, t,=30 ns, t,=40 ns y t;=60ns. La concentracién de
dopante profundo varié desde N1=2.4x10" cm™ a 3.0x10" cm™, con valores constantes
de las secciones eficaces de captura de mayoritarios. La seccién eficaz de captura de
electrones del nivel aceptador se mantuvo a g,,=10"* cm?, mientras que la de huecos del

nivel donador o,,=10"¢ cm’.

Como se puede observar en la figura 17, la gran variacién en los transitorios de
capacidad con cambios poco significativos (menores del 20 por ciento) de la
concentracién de impurezas profundas, nos permite admitir que con nuestro

procedimiento se puede obtener dicho pardmetro con gran precision.

1 I | | |
4.9
0 Numero de pulso 20

Figura 17.- Variacion de los transitorios de capacidad numéricos con la concentracion de
impurezas profundas Ny a 85 K, manteniendo fijas los valores de las secciones eficaces ce
captura. Las diferentes curvas indican: (a) Ny=2.4x10" em™; (b) Ny=2.7x107 cm’; (c)
Ny=3.0x10" cm™.
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IV.4.2. Sensibilidad con la seccién eficaz de captura térmica.

Procediendo de forma similar al apartado anterior, se estudié la respuesta de los
transitorios de captura ante cambios en la seccién eficaz de captura. En primer lugar, la
figura 18 muestra la variacién de los transitorios simulados con la seccién eficaz de
captura de electrones del nivel aceptador, g,, a 85 K. Las condiciones de polarizacién y
forma de los pulsos aplicados son iguales al apartado anterior. Ahora se mantuvo fija la
concentracién de impurezas profundas N;=2.7x10" cm?®. La gran variacién de los
transitorios con pequefios cambios de o,, denotan una alta sensibilidad a este pardmetro,

con lo que el valor que se obtenga seria muy preciso.

Finalmente, la variacién de transitorios de capacidad numéricos con el pardmetro
o, (seccién eficaz de captura de huecos para el nivel donador) se muestra en la figura
19. Debido a que analizamos una muestra p*n gradual, debemos acercarnos mds a la
unién metalirgica para que se produzcan cambios significativos en el borde de la regién
de deplexién en la zona P. De esta manera la contribucién de la captura de huecos por
parte del nivel donador serd mensurable con transitorios de capacidad. Por esta razén,
ahora la polarizacion aplicada varia entre Vr=10V y V,-U=0.5 V, manteniendo el resto
de caracteristicas como en el caso anterior. Se han fijado los valores de Nt y 0,.. A pesar
de que el proceso de captura tiene lugar en ambas regiones de la unién, y el hecho de que
la captura en el lado N domina (debido a la diferencia de secciones eficaces de captura
y las concentraciones relativas de :-npurezas en uno y otro lado), se detecta una variacién
apreciable de los transitorios de capacidad con g,,. En este caso la precisién con que se
puede obtener esta magnitud ha descendido respecto al caso anterior. Esto es l6gico por
las dificultades que presenta el estudio de captura en la zona mds dopada. Sin embargo,
la sensibilidad es mucho mayor que en los métodos tradicionales de medida donde para

estudiar estos dos centros completamente se requerian muestras p*n y n*p.
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T=85 K

VR= _50 V

O Numero de pulso 5

Figura 18.- Variacion de los transitorios de capacidad numéricos con la seccion eficaz de
captura térmica de electrones del nivel aceptador, o,,, a 85 K, manteniendo constantes el
resto de pardmetros. Las distintas curvas indican: (a) 0,,=5x10" em?; (b) 6,,=10" cm?’;
y (¢) 0,=15x10" cm?.

Number of pulses

Figura 19.- Variacion de los transitorios de capacidad numéricos con la seccion eficaz de

captura de huecos del centro donador, Opr @ 85 K. Las diferentes curvas indican: (a)
— 716 2. — 16 2. — 1015 2

0,p=10" cm’; (b) 0,p=5x10"° cm®; y (c) 0,p=10" cm’.
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CAPITULO V:
APLICACION AL SISTEMA Si:Pt.

V.1. INTRODUCCION.

En el capitulo anterior hemos desarrollado nuestro procedimiento combinado
numérico-experimental para la medida directa de la seccién eficaz de captura _térmica de
portadores mayoritarios por centros profundos en uniones pn. Asimismo, se ha mostrado
la sensibilidad de dicho método tanto a dichas secciones eficaces como a la concentracién
de centros profundos, analizand: las ventajas frente a las técnicas experimentales
tradicionales. También se ha estudiado numéricamente las anomalias que presentan los

transitorios de capacidad durante la captura en uniones no abruptas fuertemente dopadas.

En este capitulo vamos a mostrar c6mo se utiliza este procedimiento para calcular
las secciones eficaces de captura y la concentracién de centros en un caso concreto y

sobre muestras reales. El objetivo de este capitulo es calcular las secciones eficaces de
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captura térmica de mayoritarios para los niveles profundos que presenta el platino en
silicio. Calcularemos, ademds, los perfiles de dicha impureza a lo largo de la unién en

tres tipos de muestras con concentraciones distintas.

Para realizar esto, primero se detallard el montaje y la técnica experimental usada
para medir los transitorios isotermos de capacidad a tensién constante. A continuacién,
se explicardn las condiciones tecnolégicas que han sufrido las muestras medidas en su
fabricacién, sefialando los perfiles de impurezas bdsicas de las mismas. Por dltimo se
mostrardn los ajustes entre los transitorios de capacidad obtenidos experimentalmente y
los calculados numéricamente, extrayendo los valores de las seccién eficaz de captura de

de portadores mayoritarios y la concentracién de impurezas profundas.

V.2. MONTAJE Y PROCEDIMIENTO EXPERIMENTAL.

La técnica experimental usada es la denominada de cortocircuito de la unién. Para
llevarla a la prictica sobre nuestras muestras se monté el dispositivo experimental

esquematizado en la figura 1.

A la vista de dicha figura, la muestra se introdujo en un criostato enfriado por
nitrégeno liquido al que estd acoplado una bomba para realizar el vacio. La temperatura
del criostato se controlé y midié con el controlador de temperatura OXFORD 3120 con
una precision de + 0.1 K. Dicha temperatura se registra en el computador mediante una
placa de adquisicién de datos DASH 16/F METRABYTE. Como se observa en la figura
1, todo el montaje estd controlado por computador. Este dirige la aplicacién de los pulsos
de polarizacién a través de la placa de adquisicién. La salida de la placa dirige al
generador de pulsos HP 8012 B.
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OSCILOSCOPIO
TEKTRONIX 468

SENAL ALTERNA

AMPLIFICADOR BG&G 181
DE PULSOS MUESTRA
CRIOSTATO l
CONTROLADOR DE
TEMPERATURA ANALIZADOR
OXFORD 3120 LOCK-IN
EG&G 5208

GENERADOR DB l I
PULSOS ﬁ
HP 8012 B PLACA DE ADQUISICION

DASH 16/F METRABYTE

COMPUTADOR

Figura 1.- Esquema del montaje experimental utilizado en la medida de los transitorios de
capacidad isotermos durante la captura.

Debido a la poca tensién de offset y la baja amplitud de los pulsos de salida de
este generador, se hizo necesaria la amplificacién y desplazamiento en tensién de los

pulsos. Esto lo realiza el circuito mostrado en la figura 2.

En este circuito amplificador la resistencia de 50 { se colocé para obtener un buen
acoplo de impedencias con la sonda de entrada al mismo. La capacidad de 27 pF mejora
lIa respuesta en frecuencia del montaje permitiendo el paso de pulsos de muy corta

duracion.

Los pulsos obtenidos se aplican a la muestra, obteniendo su forma directamente
en la pantalla de un osciloscopio TEKTRONIX 468 DIGITAL STORAGE mediante
sondas compensadas TEKTRONIX de alta impedancia.
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60V
1 KQ
| 27 pF
SALIDA | I Vo
GENERADOR ENTRADA
PULSOS MUESTRA
o —/\AN\/— BD 137
40 KQ

50 Q

Figura 2.- Circuito amplificador de los pulsos de polarizacion aplicados a las muestras.

Las variaciones de corriente en la muestra se recogen en el preamplificador EG&G
181 (convertidor I/V) cuya tensién de salida va al analizador LOCK-IN EG&G 5208,
utilizado como capacimetro. La salida del LOCK-IN se registra en el computador
debidamente corregida por el factor de escala calculado durante el calibrado del
analizador.

Para el funcionamiento del LOCK-IN es necesario que a la sefial a medir se 1e
superponga una tensién alterna, con frecuencia igual a la de referencia del analizador.
Mediante un sumador se afnaden a los pulsos de tensién aplicados una pequeiia tensién
alterna de 15 mV r.m.s., para garantizar una medida en pequefa sefial. La tensién de
referencia introducida al LOCK-IN tiene una amplitud de 1V, lo que garantiza una buena
sensibilidad del aparato. La frecuencia de la seiial alterna utilizada es de 100 KHz, lo que
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nos asegura una medida en condiciones de alta frecuencia (w > >e¢_'(T)). Para frecuencias

mayores, el preamplificador introducia un polo que enmascaraba la medida.

La principal ventaja de este montaje experimental es que aplicamos los pulsos
directamente a la muestra, asi como que podemos medirlos directamente sobre ella para
obtener su forma exacta e incorporarla a la simulacién, para reproducir fielmente las

condiciones experimentales en que se obtuvo cada transitorio.

Otro montaje alternativo podia incluir el capacimetro BOONTON 72BD para la
medida directa de la capacidad. Sin embargo no es adecuado debido al tiempo de
respuesta del aparato y a la deformacién que introducia en los pulsos de polarizaci6n al

colocarlo en paralelo a la muestra.

V.3. PROCESO TECNOLOGICO DE FABRICACION DE LAS MUESTRAS.

Las muestras medidas fueron uniones p*nn* fabricadas conjuntamente en FAGOR
y en la Facultad de Ciencias de la Universidad de Valladolid.

Las obleas utilizadas para la preparaciém de los diodos fueron de silicio
impurificado con fésforo con una resistividad de 62.5 Q-cm, correspondiente a una

concentracién de este dopante bésico de 6.67x10" cm.

Sobre este substrato se efectuaron las difusiones laterales p* y, posteriormente, n*
con las impurezas respectivas de boro y fésforo, a una temperatura de unos 1280 °C y
durante un periodo de 20 horas cada una de ellas. Sobre la estructura anterior se procedi6
a difundir platino de acuerdo con la siguiente secuencia:

- Limpieza de la oblea.
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- Deposicién de una emulsién de platino, concretamente Filmtronics 920X, sobre
la cara n* mediante pintado.

- Secado a 300 °C durante 15 minutos.

- Difusi6én de Platino en horno de tubo abierto en atmésfera inerte (N,) a las

temperaturas y tiempos indicados en la Tabla I.

10 "3
10‘5-;
1014‘é Np
10‘3-;

10

Perfil de impurezas (cm™)

10 " e e
—9) 0 20 40

Figura 3.- Petfiles de impurezas donadoras, N,, y aceptadoras, N,, en las uniones p*n
bajo estudio.

En una etapa previa al desarrollo de este trabajo se obtuvo el perfil de impurezas
bésicas de estas muestras [Jiménez-Tejada et al.,1992b]. Dicho perfil se puede modelar
por una funcién exponencial, N (1 - e™*), donde N y A\ dependen de la regién en donde
se encuentren. Si situamos la unién metahirgica en x=0, la concentracién de donadores

lejos de la unién metalirgica en la regién N es N = 6.67x10"® cm® y A=10 um. En la
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regi6n P, N = 2.07x10" cm® y A=3.1 um. El drea de la unién es 0.02 cm?. Este perfil

se muestra en la figura 3.

TABLA 1. Muestras mediadas experimentalmente.

Referencia T (°C) t (minutos)
Pt 609 N*14 850 1+1204+1/2
Pt 606 N*14 860 1+120+1/2
Pt 610 N*14 870 1+120+1/2

En otro trabajo se caracterizaron los niveles creados por el platino presentes en las
muestras mediante espectroscopia de transitorios isotermos de capacidad (CCITS) [Lépez-
Villanueva et al.,1990]. Como resultado de ese estudio se detectaron dos niveles
profundos: uno aceptador, Er,, localizado a 0.22 eV por debajo del minimo de la banda
de conduccién, y otro donador, Er,, situado a 0.34 eV por encima del mdximo de la

banda de valencia. Ambos niveles con concentracién Ny(x).

V.4. RESULTADOS.

Para la obtencién de las secciones eficaces de captura de mayoritarios de los dos
niveles profundos indicados (o,, seccién eficaz de captura de electrones para el nivel
aceptador y g,;, de huecos para el donador), se midieron en el laboratorio transitorios de
capacidad bajo distintas condiciones experimentales: Se tomaron medidas a diferentes
temperaturas, se aplicaron diferentes pulsos de polarizacién variando los valores entre los
que conmutaba la polarizacién como la forma para comprobar que estas dos iltimas

condiciones no influian en el resultado final.
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V.4.1 Obtencién de la seccién eficaz de captura térmica de electrones del nivel

aceptador, o,,.

Debido a que el ajuste entre los transitorios experimentales y numéricos con tres
pardmetros (0,4, 0,p y N1(x)) resulta de gran dificultad se aprovechd la morfologia de la
muestra para separar los ajustes. Asi , g,, y la concentracién de impurezas profundas N
se obtuvo lejos de la unién metalirgica, mediante la aplicacién de altas tensiones inversas
de polarizacién y pulsos de poca amplitud. La razén del cdlculo inicial de N; lejos de la
unién se debe a que es en esa regién donde se produce la captura, y por tanto donde los
procedimientos capacitivos son sensibles a dicha magnitud. La polarizacién fue de este
modo con el objeto de que el borde de la zona de carga espacial no varie
significativamente en el lado p*, y la captura sea casi exclusiva del nivel aceptador en el

lado n.

9:20

Ve==50 V Muestra 606
U=10 VvV T=88 K

C (pF)

5.05

5.00
0 4 8 12 16

Numero de pulsos
Figura 4.- Ajuste entre el transitorio de capacidad experimental (simbolos) y el numérico

(linea) para la muestra 606 con pulsos de polarizacién entre -50 V'y -40 V. La forma de
los pulsos fue la siguiente: 4,=40 ns, t,=60 ns, 1,=75 ns y 1,=0.4 s.
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Para asegurarnos que estamos en las condiciones descritas en el parrafo anterior,
se aplicaron pulsos de 10 V de amplitud a las muestras polarizadas en inverso a -50 V.
Esto se hizo en el rango de temperaturas entre 80 y 93 K. No se pudo ampliar mds el
rango de temperaturas debido a la proximidad del nivel aceptador con la banda de
conduccidn, y aunque en el ajuste se tolera cierta emisién, a temperaturas mayores este
fendmeno enmascara pricticamente la captura imposibilitando un ajuste fiable. En las

figuras 4 , 5 y 6 se muestran algunos de los ajustes realizados para las tres muestras

medidas.

Ve=-50 V Muestra 609
U=10 V T=80 K

5.26 1
5.24

2:22

C (pF)

5.20

5.18 e AL e maasaananana T

Numero de pulsos

Figura 5.- Ajuste entre el transitorio de capacidad experimental (simbolos) y el numérico
(linea) para la muestra 609 con pulsos de polarizacién entre -50 V'y -40 V. La forma de
los pulsos fue la siguiente: t=40 ns, 1,=80 ns, t,=60 ns y 1,,=0.5 s.

El valor obtenido se confirmé en ajustes con transitorios de capacidad
experimentales obtenidos a polarizaciones inversas menores: -40 V, -30 V, -20 V, -10

V y -2V, y distintas amplitudes de pulso combindndolo con la captura en el otro nivel.
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Hemos comprobado que el valor de la seccién eficaz de captura térmica de
electrones para el nivel aceptador, g,,, es independiente de la forma y duracién del pulso,
aunque hay que decir que al ser valor elevado es necesario aplicar pulsos muy estrechos
( del orden de 40 a 80 ns) para obtener transitorios de capacidad experimentales con la
forma adecuada para un buen ajuste. También como cabia esperar, dicho valor resulté

independiente de la concentracién de centros con un error menor del 10 por ciento.

5.00
Ve=-50 V Muestra 610
U=10 V T=85 K
4.90
T
a
~ 4.80
@)
4.70
4.60

Numero de pulsos

Figura 6.- Ajuste entre el transitorio de capacidad experimental (simbolos) y el numérico
(linea) para la muestra 610 con pulsos de polarizacion entre -50 V'y -40 V. La forma de
los pulsos fue la siguiente: ;=40 ns, 1,=60 ns, t,=60 ns y 1,=0.5 s.

El valor de g,, es independiente de la temperatura en el rango entre 80 Ky 93 K,

obteniéndose:

0,4 = (1.05 £ 0.05)x10" cm?.

La posibilidad de que otro par de valores de o,, y N; produjera los mismos ajustes

es inexistente debido a que cada uno de estos pardmetros afecta de manera muy distinta
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al transitorio numérico calculado. La pendiente inicial del transitorio estd afectada
principalmente por o,,, mientras que la amplitud del mismo viene marcada por la
concentraciéon de impurezas profundas, como se pudo observar en el estudio de la
sensibilidad de nuestro procedimiento que se realiz en un apartado anterior. A pesar de
todo, se han simulado transitorios con otras parejas de valores, comprobdndose en todos

ellos la divergencia con los resultados experimentales.

10 "1
1
£
s
10-14__} —_—
<é -
b : S s T s e e
10-15 ------- TrTyrTrrrrr TTrrrrrrorT TTTrrrrroye
60 80 100 120 140

Figura 7.- Valores de la seccion eficaz de capiura de electrones del nivel aceptador del
platino en funcién de la temperatura dados por nuestro trabajo (linea continua) y segiin
otros autores. circulo [Pals,1974], cuadrado [Evwaraye y Sun,1976], linea discontinua
[Brotherton et al. 1979], tridngulo [Christmann et al., 1992].

A modo de resumen en la figura 7 se comparan valores de o,, a distintas
temperaturas obtenidos en este trabajo [Palma et al.,1993] con los de otros autores
[Pals,1974], [Evwaraye y Sun,1976], [Brotherton et al.,1979], [Christmann et al.,1992].

Las posibles razones de las discrepancias en los resultados se analizardn mds adelante.
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V.4.2. Obtencién de la seccion eficaz de captura térmica de huecos del nivel donador
O,p-

En el rango de temperaturas entre 80 K y 130 K hemos obtenido el valor de la
seccion eficaz de captura térmica de huecos para el nivel donador situado a 0.34 eV de
la banda de valencia creado por el platino en el silicio, o,p. Simultineamente a este
cdlculo, se obtiene la concentracién de platino, en las regiones cercanas a la unién en
ambos lados de la unién metalirgica. Al trabajar en zonas préximas a la unién hay que

tener en cuenta las variaciones en ambos lados y, por tanto, la captura de los dos niveles.

Debido a que, en un primer cédlculo, estimamos un valor para o,, muy inferior al
de 0,,, se pueden dividir los transitorios de capacidad en dos partes, la primera rdpida
y otra lenta, y obtener en cada zona una valor de o, y 0,,. La parte inicial rédpida era
mds sensible al alto valor de o0,,, mientras que el tramo final del transitorio lo era a g,,.
Por esa razén los ajustes en los tramos finales de los transitorios nos permiten calcular

o,p de una manera m4s precisa.

Otra dificultad anadida es que para que la captura de huecos por parte del nivel
donador sea significativa en el transitorio de capacidad, se deben aplicar tensiones
inversas muy pequefias a las muestras. Esto implica la influencia de la gradualidad de los
perfiles de impurezas bdsicas en los transitorios, obteniendo transitorios con tramos

ascendentes como se predijo en el estudio tedrico realizado para muestras muy dopadas.

En las figuras 8 y 9 se muestran algunos de los ajustes realizados entre los
transitorios experimentales y simulados para las tres muestras y a bajas temperaturas

(menores de 90 K) para obtener o,
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Muestra 606

-2V
8V

V=
U=1

l
0 Numero de pulsos 25

Figura 8.- Ajustes entre los transitorios de capacidad experimentales (simbolos) y los
numeéricos (lineas) para la muestra 606 con pulsos de polarizacion entre -2 Vy -0.2 V, a
diferentes temperaturas. En el ajuste a T=88 K se puede apreciar el tramo final creciente.
La forma de los pulsos fue la siguiente: 1,=40 ns, 1,=60 ns, 1,=60 ns y 1,=0.5 s.

8.80

Ve=—10 V Muestra 609

U=9.5 Vv T=85 K
8.60

8.40

C (pF)

3.20

8.00

Numero de pulsos

Figura 9.- Ajuste entre el transitorio de capacidad experimental (simbolos) y el numérico
(linea) para la muestra 609 con pulsos de polarizacién entre -10 Vy -0.5 V. La forma de
los pulsos fue la siguiente: 1,=30 ns, t,=60 ns, t,=70 ns y t,=0.5 s.
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En la figura 8 se muestran transitorios medidos y calculados en las muestras con
concentracién intermedia en las que se observan tramos crecientes. El ajuste es posible
incluso en estos casos extremos, y nos permite calcular valores de las secciones eficaces
de captura a esas temperaturas bajo esas condiciones experimentales. Aunque en trabajos
recientes [Pons, 1984] [Meijer et al., 1984] la emision ha sido incluida en el andlisis
numérico de la captura en la cola de Debye, en este caso, aparece una distribucién
diferente de portadores libres dentro de la zona de carga espacial debido a la gradualidad
de los dopantes basicos. Como se ha demostrado en el capitulo anterior, este fenémeno

no se puede explicar desde ese tipo de tratamiento.

A temperaturas en torno a los 125 K también se ajustaron transitorios de capacidad
experimentales para calcular g,,. Como a esas temperaturas la emisién del nivel aceptador
es muy rdpida, una vez transcurrido el tiempo de respuesta de los aparatos, t,, sélo
medimos la variacién por la captura del nivel donador. En las figuras 10 y 11 se muestran
algunos de los ajustes a dichas temperaturas. Los resultados de estos ajustes muestran una

dependencia térmica de o, obteniéndose los valores:

0p = (2.6 + 0.2)x10" cm? a T=80 K
= (2.8 + 0.2)x10™ cm® a T=82-88 K
= (8.5 + 0.2)x10™ cm? a T=125-129 K.

Esta dependencia puede describirse como:

_0.023
KT

2

o,p(D = 6.8x1071% ¢ cm

siendo Kj la constante de Boltzmann en unidades de eV/K y T la temperatura absoluta.
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9.32 Vo= —8 Muestra 606
U =86V T=129 K

(N

=

Q

9.22

Numero de pulsos 14

Figura 10.- Ajuste entre el transitorio de capacidad experimental (simbolos) y el numérico

(linea) para la muestra 606 con pulsos de polarizacion entre -8 Vy -2 V. La forma de los
pulsos fue la siguiente: t,=40 ns, t;=120 ns, 1,=50ns y 1,=0.5 s.

773

[ \/R
U

X

C (pF)

76311

|

Muestra 610
T=125 K

Numero de Pulsos 14

Figura 11.- Ajuste entre el transitorio de capacidad experimental (simbolos) y el numérico

(linea) para la muestra 610 con pulsos de polarizacion entre -8 Vy -2 V. La forma de los
pulsos fue la siguiente: 1,=40 ns, 1,=60 ns, t,=50 ns y t,=0.5 s.

En la figura 12, se representan las dependencias térmicas de o,, de distintos
autores [Pals,1974], [Carceller,1978], [Brotherton et al.,1979], frente a los valores
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obtenidos en este estudio [Palma et al.,1993]. Merece la pena resaltar la gran dispersién
que muestran los distintos resultados, por razones que analizaremos en el apartado de

discusién de los resultados.

10 "3

10 7' .

TpD (C mz)

10 ~'¢ e e SR T

Figura 12.- Dependencia térmica de los valores de la seccion eficaz de captura de huecos
del nivel donador del platino segin nuestro trabajo (linea continua) en comparacion con
la de algunos autores: circulo [Pals,1974], linea punteada [Carceller,1978], linea
discontinua [Brotherton et al. 1979],.

V.4.3. Obtencién del perfil de impurezas profundas.

Como hemos mencionando, simultineamente a la obtencién de las secciones

eficaces de captura de mayoritarios de ambos niveles creados por el platino, se ha ido
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calculando los perfiles de concentracién de las impurezas profundas en las tres muestras.
El método sistemdtico de cdlculo ha sido el siguiente:

- Comenzando con polarizaciones altas se ha calculado la concentracién de centros
lejos de la unién. Para situar de una manera exacta la posicién en la unién a la que
corresponde dicha concentracién, se han calculado las evoluciones de los factores de
ocupacién durante los transitorios y asi delimitar espacialmente el resultado de N
obtenido.

- Este procedimiento se ha repetido con tensiones cada vez menores, con lo que

obtenemos concentraciones en regiones mds cercanas, ¢ incluso de la zona p* de la unién.
- A continuacién el perfil de N(x) se aproximé por una expresién analitica.

En este caso los resultados se ajustaron bien a una funcién exponencial de la

forma:

N(x) = Ae® + C

En la figura 13 se muestra una serie completa de ajustes, haciendo el barrido en

tensiones, para la obtencién del perfil de impurezas profundas de una de las muestras. ,

Los resultados obtenidos se pueden observar en la figura 14. Las muestras 609 y
610 estdn casi compensadas en la regién n, y cerca de la unién metalirgica, la

concentracién de platino supera a la del dopante bdsico.
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Figura 13.- Serie de ajustes entre distintas polarizaciones en la muestra 606.
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Figura 14.- Concentracion de platino para las tres muestras estudiadas, obtenido con
nuestro método, comparado con el perfil de impurezas bdsicas.

V.4.4. Discusién de los resultados: Comparacién con valores de otros autores.

Los valores obtenidos de las secciones eficaces de captura de mayoritarios por los

niveles creados por el platino en el silicio publicados por otros autores se muestran en la
Tabla II.

Como se aprecia en las figuras 7 y 13 y en la Tabla II, existen sustanciales
diferencias entre los valores de las secciones eficaces de captura. Estas diferencias pueden
deberse tanto a las técnicas experimentales usadas como a las expresiones analiticas
aproximadas utilizadas para calcular dichos valores. Entre las posibles causas de esta

disparidad cabe resaltar algunos puntos:

- Para calcular estos valores, la mayoria de los estudios necesitan conocer la

concentracién de impurezas profundas, y, por tanto, un error en esta magnitud produce
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resultados imprecisos. Respecto a este punto, hay que puntualizar que en las medidas
realizadas hasta ahora la concentracion relativa de centros es muy baja lo que implica que
el error cometido no serd muy importante, siempre y cuando no nos acerquemos a la

unioén metalirgica, lo que llevaria a problemas con los perfiles de dopantes bdsicos.

TABLA II. Secciones eficaces de captura térmica medidas para los niveles aceptador y
donador del platino.
000000000000

__——'_’_—T—_—T—__!_—_'__—__—'_—_'
Taa apD
Autor x10% | TXK) | x10® | T X) Muestra | Téc.®
(cm®) (cm®)
Pals, 1974 0.5 100 9.7 135 pn 1
Evwaraye y Sun,1976 | 0.14 { 136 | 0.11 185 | ptamtp | 2
Carceller,1978 8.8 | 77-120 n*p 3
Brotherton et al., 1979 0.7 | 77-135 5 85 p'n 1
8 130 n*p
Kwon et al., 1987 53 34 Schottky 2
Stoffler y Weber,1986 1.0 Schottky 2
Christmann et al., 1992 5 120 pn 2
Nuestros 1.05 | 80-93 2.8 85 p'n
valores 8.5 130

*Técnica;
(2) DLTS.

(1) Cortocircuito de la unién a capacidad constante.

(3) Cortocircuito de la unién a tensién constante.

- Despreciar la captura durante los tiempos de subida y bajada de los pulsos de

polarizacién, también produce un resultado afectado por un error no despreciable. Hemos
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comprobado por simulacién que para el nivel aceptador del platino se minusvalora el
valor de su seccion eficaz. Como hemos mostrado en un apartado anterior, dicho error

puede rondar el 50 por ciento.

- En el caso de muestras casi compensadas, si la regién de captura se aproxima
al punto de cruce entre las concentraciones de impurezas profundas y poco profundas
aparecen los fenémenos de emisién ya explicados. Aqui los errores pueden ser de varios

6rdenes de magnitud.
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CONCLUSIONES

1.- Se ha realizado una revisién de las distintas teorias que pretenden interpretar
el fenémeno de la captura térmica por emisién de fonones por parte de imperfecciones
en una red semiconductora, y que son:

- El proceso de cascada para el caso de impurezas poco profundas cargadas

positivamente en silicio a muy bajas temperaturas.

- El mecanismo de emisién multifonén para transiciones de energia mayores que

la energia de los fonones de la red.

- El modelo de captura en dos etapas como combinacién de los anteriores

mecanismos aplicado a captura en impurezas profundas con carga positiva.
Dicho examen revelé ciertos aspectos donde no hay comin acuerdo, lo que nos condujo

al estudio de este tema mediante la simulacién numérica por el método de Monte Carlo.

2.- Para la simulacién por el método de Monte Carlo del proceso de cascada como
parte integrante de la simulacién del transporte de un electr6n en la banda de conduccién
del silicio se han considerado los estados excitados creados por una impureza culombiana
con energia de ionizacién inferior a la energia térmica como un continuo. Se ha calculado
la modificacién que dichos estados crean en las probabilidades de dispersién ineldsticas

por fonones de la red y en las energias de estos fonones. Nuestro tratamiento se ha
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realizado desde un punto de vista exclusivamente energético que ha permitido evitar los

inconvenientes del tratamiento espacial llevado a cabo en trabajos anteriores.

Como resultado de la aplicacién de este procedimiento para un mimero

suficientemente grande de particulas, se ha obtenido la seccién eficaz de captura térmica

de electrones por impurezas donadoras poco profundas para temperaturas menores de 50

K . Esto se ha realizado a partir del promedio de la velocidad media y del tiempo de

captura de cada portador. Se ha comprobado que los tiempos de captura hasta ahora

definidos no reproducen las medidas experimentales. Esta discrepancia nos ha conducido

a la realizacién de un minucioso estudio estadistico de esta magnitud del que hemos

extraido las siguientes conclusiones:

2.a.- A las temperaturas de estudio, los estados excitados de la impureza de
energia de ionizacién inferior a K;T son los que mds participan en el proceso de

captura en este tipo de centros.

2.b.- La distribucién de tiempos de captura presenta un doble decaimiento
exponencial con constantes de tiempos muy diferentes, incluyendo aportaciones no

tenidas en cuenta en la estadistica de Shockley, Read y Hall.

2.c.- La constante de tiempo asociada al decaimiento rdpido, debido a las
dispersiones con la red, se ha identificado e interpretado como el tiempo de

relajacién de la energia.

2.d.- La constante de tiempo lenta reproduce las dependencias con la temperatura
y concentracién de impurezas ionizadas tipicas de los datos experimentales. Estos
hechos junto con la escala temporal de las medidas de los tiempos de captura nos

ha llevado a identificar esta constante de tiempo con el tiempo de captura
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realmente medido.

3.- Partiendo del formalismo no condoniano de Ridley, dentro de la aproximacién
de bajas temperaturas y acoplamiento débil, se han obtenido expresiones de las
probabilidades de captura por emisién multifonén vélidas para electrones con energia
inferior a 0.3 eV. Para ello se han utilizado modelos generales y simples de los elementos
que participan en este fenémeno, y admitido una interaccién electrén-fon6n no polar en

silicio y polar en GaAs.

4.- Estas probabilidades asi obtenidas se han utilizado para introducir el
mecanismo de captura por emisién de fonones en la simulacién por Monte Carlo. Se han
incluido como un mecanismo mds de dispersién junto con el resto de probabilidades de
dispersi6n ineldsticas por fonones tanto en silicio como en arseniuro de galio. Sobre los
pardmetros cominmente tomados como libres en la expresién de la probabilidad de

captura se han verificado los siguientes modelos e hipdtesis:

4.a.- Para centros profundos en Si se tomé el fonén no polar longitudinal éptico
de energia 63 meV y para el GaAs el fonén polar éptico de 35 meV, valores
tipicos de estos fonones en dichos semiconductores, como los participantes en las

transiciones multifonén.

4.b.- Para el factor de Huang-Rhys, S, se han tomado las estimaciones
experimentales, salvo en aquellos casos donde no se conoce. En estos ltimos

casos nuestro procedimiento ha permitido calcularlo.

4.c.- En cuanto al radio efectivo de la impureza, magnitud que cuantifica el grado
de confinamiento de la 6rbita ligada, se ha demostrado que el valor proporcionado

por el modelo de la funcién delta y del defecto cudntico es adecuado.
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Se ha evitado el principal problema para la implementacién numérica de este
mecanismo por Monte Carlo, es decir, la gran diferencia de tiempos entre la duracién de
un vuelo libre y un evento de captura. La proporcionalidad de la probabilidad incluida
en la simulacién con la concentracién de centros capaces de capturar un portador ha
permitido realizar simulaciones con concentraciones mds altas que las habituales que,

dentro de limitaciones asumibles, no perturban el resultado final.

5.- El buen acuerdo presentado entre las secciones eficaces de captura térmica
experimentales y las calculadas numéricamente para los centros aceptadores neutros del
platino, oro y titanio en silicio, y para los defectos EL2 y EL3 y los creados por el cromo

y el hierro en arseniuro de galio han llevado a las conclusiones:

5.a.- Los valores de los factores de Huang-Rhys calculados estdn muy préximos

a las estimaciones experimentales.

5.b.- Se ha verificado la hipétesis habitual de la independencia de la seccién eficaz
de captura térmica con la temperatura para centros metilicos neutros en silicio con

campos eléctricos aplicados por debajo de 10* V/cm.

5.c.- En los ajustes de la seccién eficaz de captura en funcién del campo eléctrico
también se ha hallado un buen acuerdo con los datos experimentales disponibles
en silicio, lo que permite verificar la expresién de la probabilidad de captura

propuesta para electrones alejados del fondo de la banda de conduccién.

5.d.- Se ha reproducido la dependencia térmica de la seccién eficaz de captura del

defecto EL2 en GaAs sin necesidad de incluir estados excitados.

6.- Se ha comprobado que la aproximacién para bajas temperaturas dada por el
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formalismo de Ridley es vilida para todos los centros analizados, con lo que no ha sido
necesario acudir a expresiones de la probabilidad térmicamente activadas que usualmente

llevan a graves errores en la interpretacién de este fenémeno.

Se ha mostrado la importancia de la simulacién para la interpretacién correcta de
la dependencia térmica de las secciones eficaces de captura de centros en GaAs. La
competencia del mecanismo de captura con el resto de mecanismos de dispersién de la

red se ha revelado como un factor importante en la comprensién de este proceso.

7.- Se han combinado en una misma simulacién los dos mecanismos de captura
antes analizados para implementar el modelo de dos etapas con objeto de interpretar la
captura por parte de centros atractivos profundos en silicio. Nuestro procedimiento
numérico ha evitado las simplificaciones sin justificacién fisica impuestas por el

tratamiento analitico de este modelo, y:

7.a.- Se ha demostrado que es necesario permitir la transicién multifonén desde
cualquier estado libre para reproducir la fuerte dependencia térmica de las medidas
experimentales. Se ha debido modificar la expresién de la probabilidad con el fin

de adaptar el estado inicial a un estado excitado o a uno de la banda.

7.b.- Se ha comprobado mediante el buen ajuste con los datos experimentales de
los centros donadores ionizados del azufre, el selenio y el oro que las transiciones
asistidas por fonones 6pticos juegan un papel esencial en este mecanismo para

temperaturas superiores a 100 K, en contra de la opinién de algunos autores.

7.c.- Se han calculado los factores de Huang-Rhys para estos centros: S=0.15 para

el azufre, S=0.17 para el Se y S=2.3 para el oro.
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7.d.- Se ha mostrado que, en el caso del azufre, las transiciones directas desde la
banda de conduccién al estado fundamental son dominantes por encima de 150 K,
y que el electr6n se mueve habitualmente en la mitad superior de los estados
excitados de la impureza lo que reafirma la hipétesis del continuo de estados para

esa regién de energias.

7.e.- Mediante simulacién se ha comprobado que la captura por parte de estos
centros en presencia de campo eléctrico apreciable es similar a la de los neutros
debido a la contribucién despreciable de los estados excitados tal y como han

sugerido algunos estudios y medidas experimentales.

8.- Se han calculado las relaciones entre el factor de Huang-Rhys y la profundidad
energética del nivel para centros neutros y cargados en silicio y en GaAs. Se han
confirmado gran parte de resultados anteriores sobre este tema. Estas relaciones son de
gran utilidad para la implementacién directa y sencilla del acoplamiento electrén-fonon
que poseen estos centros en la red, y que tiene gran importancia en el estudio de

propiedades térmicas y épticas.del material.

9.- Con el objetivo de la determinacién experimental de la seccién eficaz de
captura térmica se ha realizado un examen critico de las aproximaciones y rangos de

aplicabilidad de las técnicas capacitivas de medida directa de esta magnitud.

10.- Se ha demostrado que en los centros metilicos en silicio que presentan dos
niveles profundos, uno aceptador en la mitad superior de la banda prohibida y otro
donador en la inferior, no es posible asegurar si son dos centros bipolares o uno tripolar
con las técnicas de medida de mayoritarios usualmente utilizadas en el estudio de centros

profundos.
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11.- Se ha desarrollado una técnica propia combinada numérico experimental de
medida precisa de esta magnitud y de los perfiles de concentracién de centros profundos
en uniones pn con mds de un centro de distinto cardcter que ha proporcionado las

siguientes conclusiones:

11.a.- Se han evitado y cuantificado los errores que suponen las aproximaciones
cldsicas de las técnicas tradicionales previamente analizadas tanto por la
concentracion de centros como por despreciar la forma de los pulsos de

polarizacién no abruptos.

11.b.- Se han interpretado transitorios anémalos durante la captura observados
experimentalmente en muestras muy dopadas como un efecto de la gradualidad del

perfil del dopante bdsico.

11.c.- Se ha comprobado la alta sensibilidad de nuestro procedimiento tanto al

valor de la seccidn eficaz como a la de concentracién de centros profundos.

12.- Esta técnica se ha aplicado para obtener las secciones eficaces de captura
térmica de mayoritarios y la concentracién de impurezas profundas en varias muestras
dopadas con platino en el rango de 80 K a 130 K. Como resultado de este estudio se ha
hallado un valor de la seccién eficaz de captura de electrones del centro aceptador
independiente de la temperatura, mientras que la seccién eficaz de huecos del nivel
donador muestra un comportamiento creciente con la misma. Por iltimo, se han
comparado nuestros resultados con los disponibles en la bibliografia encontrando buen

acuerdo con algunas de las medidas mds recientes.
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APENDICE A:

MECANISMOS DE DISPERSION INELASTICOS INTRODUCIDOS EN LA
SIMULACION POR EL METODO DE MONTE CARLO.

A.1. DISPERSION POR FONONES ACUSTICOS INTRAVALLE.

Para tratar la disipacién de energia a través de fonones aciisticos correctamente,
debemos tener en cuenta la energfa del fon6n implicado en el balance energético de la

colisidn:
e(k) = e(B)+hqu (A.1)
donde q es el vector de onda del fonén y u la velocidad del sonido. En la notacién que

sigue el signo superior se refiere a absorcién y el inferior a emisién.

Cuando se consideran todos los detalles de las bandas elipsoidales multivalle y su
no parabolicidad [Jacobini y Reggiani, 1983] resulta una probabilidad de dispersién por

unidad de tiempo como funcién de la energia para absorcién y emision:
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12 32
K. T)’E
P, (¢) = M[Y ©1"? x
22 ntutp
(A.2)
[1+2a€)[F,(x, 2 F (e J1+20 K TTF,(x, ) —Fz(xl,a)]] Absorcion
[(1+2a€)[G,(x, ) -G (x| )]-2a K T(G,(x, ) -G,(x, )]l  Emision
donde v(e) es la relacién de dispersion entre el vector de onda y la energia y
F,(x) = f N (xhx"dx’,
0
F0) = [N &) dx,
’ (A.3)

G = [IN&H+ 11"
0

Gy = [INxh+11x"dx’
0

siendo N la funcidén de distribucién de Bose para los fonones acisticos. Los argumentos

de esas funciones integrales vienen dados por:

- Para absorcién:

i = SRR SaR i Y<l-4a€s (A4)
’ €
xzﬂ = C(a)[ Gs(l +2a€)+1/Y : .Y< 1_4.:z€

s
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es
X, =0 T (A.5)
X, = C(a)[ﬁ+‘/§ (1+2a¢€)] ; Y>1_::x€s
- Para emisién:
x,=0 ; Y>1—:saes (A.6)
A.
X, = C@/y-/e(1+2ae)] ; v> 1-4:xes
siendo
Cle) = K_B]‘-(% a7

con Kj la constante de Boltzmann, T la temperatura absoluta, e la energia del electrén,
my la masa efectiva del mismo, p la densidad mdsica de la red, u la velocidad del sonido
en ella, o el pardmetro de no parabolicidad de la banda de conduccién, E, el potencial

de deformaci6n acistico y ¢, = mgqu®/2.

A.2. DISPERSION POR FONONES ACUSTICOS NO POLARES INTRAVALLE
E INTERVALLE.

Para los modos 6pticos, el hamiltoniano de perturbacién se asume proporcional al
desplazamiento atémico y no a su derivada como en el caso de los acisticos. Ademds la

energia asociada con los fonones 6pticos en las transiciones intravalle puede considerarse
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constante, por esta razén N, se convierte en independiente de q (N;=N,,).

Introduciendo todas las aproximaciones de valles elipsoidales y no parabolicidad
de las bandas la probabilidad de dispersién por fonones épticos (de frecuencia w,,) por

unidad de tiempo es:

DKy?m)? | N,
P,,,,.(e)=—(L ? Ty(esho YIP[1+2a(eshw )] (A.8)
' 22 paw, | Noptl

donde v es la relacién entre la energia y el vector de onda del electron. DK es la

constante de acoplamiento 6ptico.

La expresién para la probabilidad para las transiciones intervalle asistidas por
fonones 6pticos es formalmente idéntica a la obtenida para las transiciones intravalle,
salvo que hay que multiplicarla por el mimero de posibles valles finales equivalentes
segun el tipo de dispersién intervalle considerada, Z,. Por supuesto, se sustituyen las
energias de sus fonones y constantes de acoplamiento, teniendo en cuenta la posible

diferencia de energias del fondo del valle inicial y final.

A.3. DISPERSION POR FONONES POLARES OPTICOS.

En materiales polares, como el GaAs, ademds de las dispersiones por el potencial
de deformacién, existen otras interacciones electrén-fonén debida a la polarizacién
electrostdtica asociada a las vibraciones atémicas. Habitualmente esta interaccion se trata
de dos modos distintos. Por un lado, debido a modos acisticos, cuando la deformacién
del cristal produce un campo piezoeléctrico. Como usualmente este mecanismo se
implementa en la aproximaci6n eldstica y es importante sélo a bajas temperaturas no se

ha incluido en la simulacién. Por otro lado, debido a modos épticos, cuando la
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polarizacién asociada a los dos dtomos vibrando con fases opuestas juega un papel
importante, que ser4 tratado en este epigrafe. En ambos casos la interaccién hamiltoniana

puede escribirse como

H = f p(Nd()dr (A.9)

donde p(r) es la densidad de carga de el electrén y ¢(r) es el potencial electrostdtico
asociado con la polarizacion P(r) del cristal. La naturaleza electrostdtica del mecanismo
es tal que la eficiencia del mecanismo de dispersién decrece al incrementarse la energia

del electrdn, esto es a temperaturas o campos eléctricos aplicados mayores.

Cuando dos dtomos vibran a lo largo del eje polar en un modo longitudinal éptico,
crean un dipolo eléctrico oscilante y, por tanto, un campo eléctrico alterno y un potencial
que puede dispersar a los portadores. La probabilidad total de dispersién por fonones

épticos por unidad de tiempo viene dada por:

eX/m / N
P, ()= “’w(i_i) 1¥2a€ 1 (¢ e

\/E:h Kw Ko Y 1,2(6) Nq +1

(A.10)

donde () = e(l + ae) = #K*/2m, € = € t+hw,, es la energia del electrén después de
la transicién. k., y «, son las constantes dieléctricas del material a frecuencia infinita y

cero respectivamente, y

F(ee) = C“[A |Ym(€)+7m(€/)|+3}, (A.11)
’ ")y (eh)|

con
A=[2(1+2ae)(1 +ae) +a(y(e) +y (NP
B=-2ay ey (N1 +ae)(1rae)vay(@+yeh)] (A2

C=4(1+ae)(1+ae(1+2ae)(1+2ae’).
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APENDICE B:
PARAMETROS FiSICOS DE LA BANDA DE CONDUCCION DE LAS REDES DE

Si Y GaAs INTRODUCIDOS EN LA SIMULACION POR EL METODO DE
MONTE CARLOQ.

En este apartado se muestran los distintos pardmetros fisicos, introducidos en las
simulaciones por Monte Carlo realizadas en este trabajo, que caracterizan el transporte
de electrones en la banda de conduccidn de las redes cristalinas de Silicio y Arseniuro de

Galio. En primer lugar nos ocuparemos de la red de Si y a continuacién de la de GaAs.
B.1. PARAMETROS DE LA BANDA DE CONDUCCION DEL Si.

En la distintas simulaciones por el Método de Monte Carlo para la banda de
conduccién de la red de silicio se ha modelado de la forma siguiente:

- Seis valles en la aproximacién de la masa efectiva y

- no parabolicidad de los valles con un valor del pardmetro = 0.5 eV,

Los mecanismos de dispersién considerados son la dispersién por fonones
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acusticos, fonones Opticos no polares intravalle y fonones Opticos no polares
intervalle.  Los distintos pardmetros fisicos que caracterizan la banda de conduccién
y que forman parte de la ecuaciones para evaluar las distintas probabilidades de dispersién

vienen recogidos en la tabla I que se muestra a continuacién.

TABLA I: Pardmetros para la banda de conduccién del Si [Jacoboni y Reggiani, 1983].

Pardmetro Valor
Densidad (p) 2.329 g/cm?
Velocidad del sonido (u) 6500 m/s
Constante dieléctrica (¢) 11.7 ¢,
Masa efectiva longitudinal (m,) 0.92 m,
Masa efectiva transversal (m,) 0.19 m,
Potencial de deformacién aciistico (E,) 9.0eV
Temperatura equivalente del fonén TA 140 K

Constante de acoplamiento del fonén TA (DK)

Temperatura equivalente del fonén LA

Constante de acoplamiento del fonén LA (DK2)

Temperatura equivalente del fonén LO
Constante de acoplamiento del fon6n LO (DK3)

Fonones responsables de transiciones intervalle
Temperatura equivalente del fonén TA
Constante de acoplamiento

Temperatura equivalente del fonén LA
Constante de acoplamiento

Temperatura equivalente del fonén TO
Constante de acoplamiento

0.5x10% eV/cm

215 K
0.8x10% eV/cm

720 K

11.0x10% eV/cm
220K

0.3x10® eV/cm

550K
2x10% eV/cm

685 K
2x10% eV/cm
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B.2. PARAMETROS DE LA BANDA DE CONDUCCION DEL GaAs.

TABLA II: Pardmetros del material GaAs [Littlejohn et al., 1977].

Parametros de volumen.

Pardmetro Valor
Densidad 5.36 g/em®
Afinidad electrénica 4.07 eV
Energia del fonén LO 35.36 meV
Velocidad del sonido 5240 m/s
Constante dieléctrica éptica 10.92 ¢,
Constante dieléctrica estdtica 12.92 ¢,

Pardmetros dependientes del valle

Valle de la banda de conduccién

Pardmetro I'(000) X(100) L(11)
Potencial de deformacién acistico (eV) 7.0 9.27 9.2
Masa efectiva (m"/m,) 0.063 0.58 0.222
No parabolicidad (eV™) 0.61 0.204 0.461
Ancho de la banda prohibida (eV) 1.439 1.961 1.769
Potencial de deformacién 6ptico (eV/cm) 0 0 3x10®
Energia del fon6n dptico (meV) - - 343
Potencial de deformacidn intervalle (eV/cm)

desde I'(000) 0 10° 10°

desde X(100) 10° 7x10® 5x10®

desde L(111) 10° 5x108 10°
Energia del fonén intervalle (eV)

desde I'(000) 0 0.0299 0.0278

desde X(100) 0.0299 0.0299 0.0293

desde L(111) 0.0278 0.0293 0.0290
Numero de valles equivalentes 1 3 4
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Como se indica en la Tabla II para la modelizacién de la banda de conduccién en
el GaAs se han tomado los tres minimos inferiores cada cual con su degeneracién y

pardmetro de no parabolicidad.
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APENDICE C:
RESOLUCION DE LA EVOLUCION DEL ESTADO DE CARGA DE UN CENTRO

TRIPOLAR.

El sistema de ecuaciones diferenciales que debemos resolver para tal fin es:

£ =1 - f0) - ;0 (C.1)

ot
f;':) - (cMn+epA)f(7)(t) - (eM+cpAp)f7'.(t) (C.2)
(C.3)

+ t)
af;f = (chp+enD)f‘,](t) - (epD+ann)f,'-(t)

junto con los factores de ocupacién en el instante inicial.
Utilizando la ecuacién (C.1) para eliminar el factor de centros neutros en las otras

dos queda un par de ecuaciones diferenciales con dos incégnitas:

of(t
f;:) = (Cpunt €, )(Lf7 (D) ~(C yn+e, e, +C, D) 7(0) (C.4
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(@)
gt = (Cpr +enD)(1 _fT-'(t))—(chp +enD+epDCnDn)f;' (t) (C.S)
Para manejar las ecuaciones mejor definimos los siguientes pardmetros:
@ =C,nte,
Ty = (Coult * ey ¥y ) (C.6)
B =cpp +eyp

_ -1
Ty = (chp +ep tept C.p™

los cuales los consideraremos constantes en el tiempo suponiendo el caso de que la
concentracion de dopante basico sea mucho mayor que la de impurezas profundas.

Por lo tanto, el sistema de ecuaciones a resolver queda:

a_f;(i) = a(1-f30) - @ (C.7)
ot ¥ig

) t

ﬂ = BA-0) - 'ﬁ'(_) (C.8)
ot Th

Este sistema de ecuaciones diferenciales se resuelve de la manera estindar.

Despejamos el factor de ocupacién de electrones de la ecuacién (C.8):

_ 10 [0 (C.9)
) =1 B a  Br,
derivando respecto del tiempo:
IO 1870 1 O (C.10)

ot B or Br, ot
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Introducimos las ecuaciones (C.9) y (C.10) en la ecuacién (C.7). Multiplicando

por B y agrupando términos queda:

G240 R 4 (5
+(1,'A +1:D)

o T (53 B0 =B (s, ) (C.11)

La expresién (C.11) es una ecuacién diferencial ordinaria de 2° orden con
coeficientes constantes. La solucién es la suma de la sclucién de la ecuacién homogénea

mds una solucién particular. La solucién de la ecuacién homogénea es de la forma:
A A
fal® = Cett + e 42

siendo C; constantes de integracién dependientes de las condiciones iniciales, mientras que

A; son las soluciones de la ecuacién caracteristica de la expresién (C.11):
A2+ (o] +tpHA + o'ty -ap = 0 (C.13)

sobre la que volveremos mds adelante.

La solucién particular, dada la forma del término independiente de la ecuacién

diferencial, es una constante. Al introducirla en la ecuacién (C.11) se obtiene:

-1

0 = p—a — % (C.14)

t )l -ap
por tanto la solucidn general de la expresién C.11 serd:

fi®) = Cet v G v pA (C.15)
v tp -ap

Resolvamos ahora la ecuacidén caracteristica, (C.13). El discriminante vale:
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-1

(< + ) - 4s)lcp - ap) (C.16)

si el producto af es despreciable frente al producto de inversas de las constantes de

tiempo:
ey - ap = 1ty (C.17)

cada una de las soluciones A, serd la inversa de cada una de las constantes de tiempo. De
esta manera cada uno de los exponentes sélo depende de los coeficientes de un nivel. En
caso contrario, los exponentes lambdas serdn expresiones complejas en las que se mezclan
los coeficientes de ambos niveles de energia del centro tripolar. Analicemos, por tanto,
el 2° término de la expresién (C.16). Examindndolo detenidamente, observamos que en
el caso en el que las concentraciones de huecos y electrones no sea despreciables a la vez
«f3 no se puede despreciar frente al otro término, ya que contiene el producto ¢ .c,ppn.
En los casos donde una o ambas concentraciones de portadores libres son despreciables
tenemos:

- n=0, p distinto de O:

af = epA(chp+e"D)
CopP(€nu€,0) = CppPeny (C.18)
enD(eM—epA) ~ €,%n

con lo que se verifica la condicién (C.17).

- p=0, n distinto de O:

af = €.p(Crat*e,,)
Cuu€,p€,p) = Coulte,p (C.19)

€,u(€pp=€np) = €4€sp

-n=p=0

@B = e, (C20)
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producto que es despreciable en los niveles que estamos considerando, el donador en la

-mitad inferior de la banda prohibida y el aceptador en la superior.

En todos estos casos se verifica la condicién (C.17), por lo que:

(C.21)

En el caso de una unién pn donde nos podemos encontrar con todos estos casos
estas igualdades se verifican si las condiciones experimentales en que se produce la
evolucién de los distintos factores de ocupacién impiden la entrada de minoritarios en las
regiones bajo estudio. Para conseguir esto basta con no polarizar en directo la unién, es
decir, en condiciones de pulsos de mayoritarios s6lo. A partir de ahora nos quedamos en

los casos en que la si se verifica y por tanto utilizaremos las igualdades (C.21).

Volviendo a la obtencién de los factores de ocupacién, utilizando (C.9), (C.15) y

(C.21) obtengo la solucién para el factor de ocupacién de electrones:

-1 -1 {

que junto con la ocupacién inicial de electrones me permite despejar el valor de la

constante C,:

f0) - at,

-1 -1
Ta o

C, =P (C.23)

con lo que queda el factor de ocupacion de electrones del centro tripolar, en funcién ya

de los coeficientes:
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c  n+e cn+e (Conbe eyt C.24
f;v(t) - nA PA +f7-(0)_ nA PA e G 'PA"“nA cpdp)!( )

cMn+epA+eM+cpAp cMn+epA+eM+cpAp

expresién que es idéntica a la obtenida para un centro bipolar aceptador.

En cuanto al factor de ocupacién de huecos del centro, conocido la condicién

inicial y siguiendo un tratamiento andlogo obtenemos:

Cc pD+e C D+e . . C.2
f;-(t) = plp nD + f;‘(o) _ pr nD e (CPDD-O-C'ID epD"'ann)t( 5)
C,pP*e,p*e,n+C, o C,pP*€,p*€,p+Copht :

expresion idéntica a la de un centro bipolar donador.
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