Vilniaus universitetas
Fizikos fakultetas

Fotonikos ir nanotechnologijy institutas

Lukas Jocionis

ELIPSOMETRINIS BISMIDU OPTINES ANIZOTROPIJOS TYRIMAS

Magistrantiiros studijy baigiamasis darbas

Optoelektronikos medziagy ir technologijy

studijy programa

Studentas Lukas Jocionis
Darbo vadovas dr. Vytas Karpus
Instituto atstovas prof. dr. Vincas TamoSitinas

Vilnius 2020



TURINYS

TVADAS R R 2
TEORINE DALIS ...ttt 4
1. SVIES0S POHATIZACITA. ..........c.ovvevieeicecieieieeees ettt n s s es e sttt ettt st snaees 4
O N T o o 010 [T T 2 Lot - SR 4
1.2, SEOKSO PAIAMELIA .....ceueeiiiiiiiesteie ittt e b e ettt b b b e nnen e 5
130 MUECIEI 10 MALIICOS -teuteitiiittieiiieteesteeste e st ettt ettt e st e et e e st e e ebbeesbe e sbe e sbeesbeesaeesabeabeesbeesbeesbnesnnens 8
L4, JONES O MALIICOS ..iivviiriiie ittt bbb e 11
2. Sviesos sklidimas izotropinémis ir anizotropinémis terPEmiS ..............c.oovveveveeerieeviieeeeiessssesssesesseen, 13
2.1.  Medziagy optiniy SAVYDIY PATAINELTAL ......ueevveririeeriiresee e snesresneenrenneas 13
2.2.  Anizotropinés medziagos ir dielektrinis teNZOTTUS .......coceereriiriiiiiiiie e 15
2.3, L0Zi0 rOdiKIig €lIPSOIAAS ....c.viviiiiiiiiiiiiiieie e 18
3. Spontaninis atomy susitvarkymas III-V puslaidininkiniuose JunginiuoSe ............cccocviirirenenenenennenns 21
3.1 L RYSIG IO MOAELIS ..ttt 23
3.2.  PavirSiaus rekonstrukcijos MOELS .........coviiiiiiiiiiiii e 24
3.3.  Susitvarkymas dél dimery sukuriamo subpavirS$inio JtemMpimo..........cceeveereereenienieeieenee e 24
3.4. Laiptelinis terasy rekonstrukcijos MOAEIIS .........cverviiiriiiiiiieie e 25
3.5.  Spontaninio atominio susitvarkymo pasekmes ...........ccocerieiiiiiiiiiiiieeeeesee e 26
4. Galio arsenidai-DISMITAL. .........ccoiiiiiiiii s 28
EKSPERIMENTINE DALIS ....cocvuiiiiiiitiiisitsicte sttt st bbbt 31
5. MBEOAIKE ... e 31
5.1.  Kintamo kampo spektroskopiné elipSOmetrija.........ccceererriiiiiiiiiiiiiiiieeesee e 31
5.2.  Apibendrintoji ir Mueller‘io matricy €lipSOMELrija.........ccvrveriereeiieniiieiesis et 33
5.3.  Mueller‘io-Jones‘o poliarizaciniy matricy analitiné iNVeTrSija...........cuvvverrirerieereseeneseseesenneas 34
5.4, RC2 ElIPSOMELIAS .. veovvitiitieiieite ettt ettt e s te et e be s e e st e s te e besbeeteesbesbeessesbesaeesbesbaeeesbeeteestesres 36
8. BANAINIAI ..ot 37
6.1,  StruKtGrindai tYTIMAT ..o.evevesieeieiiiieie sttt bttt ab bt 38
6.2.  FOtOlIUMINESCENCIJOS LYTTMA ...vevivieieeieeeiee ettt 40
7. Elipsometriniai matavimai ir ju analizé. ...................ccooooiiiiii 42
7.1.  Elipsometrija pralaidumo GEOMELITJOJE .....c..oviviriiiiriiiierieieeee st 42
7.2.  Elipsometrija atSpindZio SEOMEITJOJE.......ecverrireeiiiriiieriesteeiesieeiee sttt e b e bt sre e sre e 47
PAGRINDINIAI REZULTATAI IR ISVADOS .....oovviiiieeieeieieiese sttt 52
LITERATUROS SARASAS......ooitiieteeteetseteete ettt sttt bbbttt 53
SANTRAUKA ettt bbb s a1t E e bbbt b e b e b oA e e R £ e b e e bt e b e bt b s b e bt e st e b e e bt e bt e bttt et et e e 56
SUMMARY ettt b e b E Rt E R R e R R R R R R Rttt n e r s 57



IVADAS

Vienas i pagrindiniy moksliniy tyrimy tiksly — kurti technologijas, leidZiancias pagerinti zmoniy
gyvenimo kokybe, bei patobulinti jau egzistuojanciy technologijy efektyvuma. Naujos medziagos yra

viena i§ esminiy priemoniy siekiant jgyvendinti §iuos tikslus.

Pastaruoju metu daug démesio susilaukianti puslaidininkiné medziaga galio arsenido bismidas
(GaAsBI) turi placias praktinio taikymo galimybes [1]. Mokslininkus ji domina dél keliy jos ypatumy:
kei¢iant bismuto koncentracija lydinyje galima valdyti draustiniy energijy tarpo energija ypac placioje
srityje (~60-90 meV/%Bi), Zenkliai padidinti sukinio orbitinio suskilimo energija, kas leidzia sumazinti
0Oz¢ rekombinacijos spartg [1]. Taip pat bismidai pasizymi silpna draustiniy energijy tarpo
priklausomybe nuo temperatiiros. Siuo metu jau pademonstruoti GaAsBi pagrindu pagaminti §viestukai
veikiantys artimojoje infraraudonoje spektro srityje, saulés elementai, terahercinés spinduliuotés
detektoriai, spintroniniai prietaisai [2]. Viena i§ daugiausiai susidoméjimo kelian¢iy galimybiy — 1,55
pum bangos ilgio lazerio sukiirimas taikymui telekomunikacijy srityje. Taciau norint pagaminti tokj lazerj,
reikia pasiekti ~10 % bismuto koncentracijg lydinyje, 0 tai padaryti yra nelengva dél sudétingy §ios
medZziagos epitaksinio auginimo ypatumy [3]. Bismutas yra sunkiausias neradioaktyvus V grupés
elementas, todél jo jterpimas j GaAs gardelg yra komplikuotas ir sukelia lokalius jtempimus. Parinkus
netinkamas augimo salygas bismutas iSstumiamas i$ kristalo ir pavir$iuje sudaro lasus bei kitus defektus,

gadinancius epitaksinio sluoksnio kokybe [4].

Nors atominio susitvarkymo reiskinys jprastiniuose Il1-V puslaidininkiniuose junginiuose
zinomas jau seniai, GaAsBi sluoksniuose jis atskleistas tik 2011 m. [2]. Sis efektas yra svarbus, nes daro
jtaka medziagos optinéms ir elektrinéms savybéms. Atliekant fotomoduliuoto pralaidumo matavimus
FTMC Optoelektronikos skyriaus Puslaidininkiy optikos laboratorijoje pastebéta moduliaciniy
pralaidumo spektry priklausomybé nuo zadinancios spinduliuotés poliarizacijos. Tikétina, kad stebéta
poliarizacing anizotropija lemia spontaninis atominis bismidy susitvarkymas, kei¢iantis jy tasking
simetrijos grupe. Detalesniems optinés anizotropijos tyrimams buvo pasitelkta spektroskopiné

elipsometrija.

Siame darbe optinés GaAsBi anizotropijos tyrimui naudojami Mueller‘io matricy,
apibendrintosios bei jprastosios elipsometrijos metodai. Sie matavimai yra pirmieji i§ planuojamos darby
serijos, siekiant nustatyti GaAsBi bei kity bismidy kompleksinés dielektrinés funkcijos tenzoriy

atsizvelgiant | atominio susitvarkymo salygojama anizotropija.



Darbo tikslas:

Nustatyti atominio susitvarkymo jtakg bismidy optinéms savybéms naudojantis spektroskopinés

elipsometrijos metodais.
Darbo uzduotys:

1. [sisavinti Mueller‘io matricy, apibendrintosios bei kintamo kampo spektroskopinés
elipsometrijos metodikas. Atlikti literatliros analiz¢ apie CuPtg tipo atominio susitvarkymo jtaka
iprastiniy I11-V puslaidininkiy optinéms savybéms.

2. Panaudojant Mueller‘io matricy elipsometrijos metodikg jvertinti 1azio rodiklio bei ekstinkcijos
koeficiento priklausomybe nuo poliarizacinés buisenos epitaksiniuose GaAsBi sluoksniuose,
atsirandancig dél savaiminio atomy susitvarkymo.

3. Atliekant elipsometrinio atsako analize sumodeliuoti GaAsBi bandiniy kompleksing dielektring

funkcija, atsizvelgiant | anizotropinius efektus Zemiau GaAs sugerties krasto.

Pateikiamas darbo apraSymas susideda i§ dviejy didesniy daliy.

Pirmoji dalis (8 1 — § 4) yra kompiliacinio pobtidZio. Joje pateikiami svarbiis teoriniai optikos dalykai
— bangy sklidimas aplinkose, poliarizacinés biisenos aprasymo ypatumai, svarbiis elipsometrijoje (§ 1 —
8§ 2), —ir spontaninio atominio CuPt-tipo susitvarkymo ypatumai standartiniuose puslaidininkiniuose I11-

V junginiuose (8 3) ir pristatomi bendri bismidy fizikiniai ypatumai (§ 4).

Antroji dalis — originali. Cia apraSoma atlikty matavimy metodika, bandiniai ir pateikiami tyrimy

rezultatai.



TEORINE DALIS

1. Sviesos poliarizacija
1.1.  sir p poliarizacija

Nuo pavirsiaus atsispindéjusi arba jj praéjusi Sviesa gali poliarizuotis. Priklausomai nuo elektrinio
lauko virpéjimo krypties, iSskiriamos dvi poliarizacijos [5]: skersiné elektriné (S arba TE poliarizacija),
kai magnetinis laukas osciliuoja lygiagreciai kritimo plokstumai, ir skersiné magnetiné (p arba

TM poliarizacija), kai elektrinis laukas virpa lygiagreciai $viesos kritimo plokStumai (1 pav.).

a) s poliarizacija b) p poliarizacija
X X
n, An, n, An,

1 pav. Spindulio 1azis ir atspindys esant skirtingoms poliarizacijoms [5]

Krastinés salygos reikalauja, kad elektrinio ir magnetinio lauky komponentés, lygiagrecios pavirsiui,

medziagy sandiiroje biity lygios. Todél p modai krastinés salygos yra:
B+ B;=B8B,, (D
E cos6; — E; cos 6, = E, cos 0, . (2)
Medziagoje, kurios luzio rodiklis n, galioja sarysis: E = %B , todél galime perrasyti (1) lygti:
ni(E + E) = n.E; . (3)
I$ iy lygciy galime rasti amplitudés atspindzio koeficientg p poliarizacijai:

E; mnycosB; —n;cosb;

= — = ) 4
T n; cos 6; + n; cos 0, )




Analogiskai iSreiskiamas amplitudés pralaidumo koeficientas p poliarizacijai:

E, 2n; cos 0;

P E  nycosB; +n;cosb, )

Krastinés sglygos nagrin¢jant S poliarizacijos Sviesg:
E+E, =E,. (6)
—Bcos6; + B, cos 0, = —B,. cos 6; . (7)
AtspindZio ir pralaidumo koeficientai gaunami taip pat, kaip ir p- poliarizacijos atveju:

E; mn;cos8; —n;cosB,
a=—=

(8)

E n;jcos6; +nycosf,’

E, 2n; cos 6;

* E  n;cos®; +ncosB, ©)

Sios israiskos Zinomos kaip Frenelio lygtys. Taciau Sios formulés néra patogios, nes sunku
nustatyti kokiu kampu lizta spindulys medziagoje. Pasinaudojant Snelijaus désniu ir trigonometrine

tapatybe sin?6 + cos?6 = 1, perrasome:

1 1
ng cos 0; — (ng — sin?0,)? cos 8; — (nZ — sin?6;)2

T T T (10)
ng; cos 0; + (nf; — sin?6;)2 cos 6; + (nZ — sin?6;)2
2n4n, cos 6; 2 cos6;
nZ cos 6; + n;(n? — n?sin?6;)2 cos 0; + (n? — sin?6;)2

ve n o« . _e . .
Siangy = n—t — santykinis liiZio rodiklis.
i

1.2.  Stokso parametrai

Stokso parametrai — tai keturi dydziai, skirti matematiniam optiniy sistemy poliarizacijos

apraSymui. Jie apibréZziami skirtingai poliarizuotos Sviesos intensyvumais bei iSreiskiami formulémis:

So=L+1,, (12.1)
S1=10L—1, (12.2)
Sz = Liase — [4s50, (12.3)



53 :IR_IL' (124)

Cia S, — bendras §viesos intensyvumas, S; — skirtumas tarp §viesos poliarizuotos x kryptimi () bei y
Kryptimi (1) intensyvumy, S, — skirtumas tarp +45° (I,4s0) ir —45° (I_45-) kampais poliarizuotos
Sviesos intensyvumy, S; — skirtumas tarp apskritiminés deSininés (Ig) ir kairinés poliarizacijos §viesos
intensyvumy. Taigi, S- parametrai apraSo skirtumus tarp jvairiy poliarizacijos biiseny. Stokso vektoriai

Jvairioms poliarizacijoms pavaizduoti 1 lenteléje.

1 lentelé. Sviesos poliarizacijy Stokso vektoriy pavyzdziai

Poliarizacijos tipas Stokso vektorius

1
T ) C 1
Tiesiné poliarizacija lygiagreti x aSiai 0
0
1

e . C -1
Tiesiné poliarizacija lygiagreti y aSiai 0
0

_1_
Tiesiné 45° kampu orientuota poliarizacija 1
n

_1_
Desininé apskritiming poliarizacija 8

[ 1
1
Kairiné apskritiminé poliarizacija 8

-1
1

o L —cos 2¥
Eliptiné poliarizacija sin 2W cos A
—sin 2y sinA

1
. " 0
Nepoliarizuota Sviesa 0
0




Stokso parametrai taip pat gali buti iSreiSkiami elektrinio lauko amplitudziy Sandaugomis.

Pasinaudojus formule:
2
I=1,+1,=|E|*+ |E,|" = ExEx + E,E;, (13)

Stokso vektorius iSreiSkiamas taip:

;1 [ ExEi +E,E;
s= |5t o| BB EE (14)
S,| = | E<E; +E,E;

Ssl i(ELE) — By ED)]
Pasinaudoj¢ kompleksiniy skai¢iy savybémis, galime perrasyti S, ir S5 iSraiskas:
S, = EE; + EyE; = 2Re(E,E;) = 2Re(E,E;) = 2ExoEyg cosA , (15.1)
S; = —2Im(E E;) = 2 Im(EyE;) = —2EEyosinA , (15.2)
C¢ia A= 6, — 6,, — faziy skirtumas tarp skirtingy elektrinio lauko komponenciy.

Poliarizacija taip pat gali biiti atvaizduojama skirtingose koordinaciy sistemose. Elipsometrijoje

dazniausiai naudojama (y, A) koordinaciy sistema (2 pav.).

tan¥=E /E,

2 pav. Eliptinés poliarizacijos atvaizdavimas (¥, A) koordinaciy sistemoje
IS 2 pav. matyti, kad:

Exo =siny; E,q = cosy (16)



Ga Exo + Ejy = 1. Tuomet jstaCius Siuos dydzius j (13-15) lygtis bei pasinaudojus dvigubo kampo

formulémis gauname:

S; = sin?y — cos? P = —cos 2y = —N, (17.1)
S, = 2siny cosypcosA =sin2ip cosA = C, (17.2)
S3 = —2sinycosysinA = —sin 2y sinA = =S, (17.3)

gia N,C,S elipsometrijoje naudojami zyméjimai. Sioje koordinadiy sistemoje S, = 1, todél Stokso

vektorius vadinamas normuotu.

Kiekvienam Stokso vektoriui privalo galioti lygybé: S& > SZ + Sz + S2. Poliarizacijos laipsnis
P gali buti iSreiSkiamas kaip $ios nelygybés desinés pusés santykis su kairigja:
\SE+ 52+ S2

B = S . (18)

Visiskai poliarizuotos $viesos atveju Sis rodiklis lygus vienetui, o nepoliarizuotos — nuliui, bet koks
tarpinis variantas atitinka dalinai poliarizuota $viesa. Tai ir yra vienas pagrindiniy Stokso vektoriaus
pranasumy: juo galima apraSyti ne tik pilnai poliarizuota, bet ir dalinai poliarizuotg Sviesg. Stokso
vektorius yra tiesiogiai susijes su eksperimentiSkai matuojamais intensyvumais, todél daznai naudojamas
praktikoje [6]. Nors G. Stoke‘sas sukiiré $j poliarizacijos atvaizdavimo modelj dar XIX a., taciau
matematinis metodas jomis manipuliuoti sukurtas tik po pusés amziaus, ir tai padaré¢ H. Mueller‘is. Nuo
to laiko jis tapo neatsicjama eksperimentinés optikos dalimi, ypatingai placiai pritaikant jj

elipsometrijoje.

1.3. Mueller’io matricos

Mueller’io matrica yra 4x4 dydzio matrica, turinti 16 komponenciy bei susiejanti krintancios ir
pragjusios Sviesos Stokso vektorius, spinduliuotei sgveikaujant su optine terpe. Matematiné Mueller’io

matricos iSraiska:

So So Moy Moy Mo, Mys][So
S1 = |51 My My; My, Miz| Sy
=M = , 19
Ss S, My, My, My, Mys)||S, (19)
S3 S3 My M3y Ms; Ms33]1S3



Cia Stokso parametrai Su apostrofais atitinka medziagg praéjusios spinduliuotés poliarizacijas, o
parametrai be apostrofo kritusios spinduliuotés poliarizacijg. Jeigu tiriama nedepoliarizuojanti sistema,

Mueller‘io matricos komponentés isreiskiamos per pralaidumo (atspindzio) koeficientus:

My, =%(|tpp|2+ el + Jespl” + [6ns] ) (20.1)
e (AT T N (20.2)
Moz = Re(tpptsy + tistps), (20.3)

Moz = Im(typtsp + tistps), (20.4)

Mio =5 (Itppl” = It + [t = ") (20.5)
My =5 (Il + Il = [t = 1tsl"). (20.6)
My, = Re(typtsy — tistps), (20.7)

Myz = Im(typtey — tistys), (20.8)

Mo = Re(typtys + tistsp), (20.9)

Moy = Im(tppths + tistsy), (20.10)

M, = Re(typtis + thstsp), (20.11)

Mas = Im(tpptis — thstsp)s (20.12)

Msy = —Im(typtys + tistsy), (20.13)

Msy = —Im(typtys — tistsp), (20.14)

Msy = —Im(typtis + tystsy), (20.15)

Mss = Re(tpptis — thstsp)- (20.16)

Jeigu Sviesa sklinda per m skai¢iy poliarizuojanciy elementy, visos sistemos Mueller’io matricai

galioja atskiry optiniy elementy matricy sandaugos taisyklé:



Sl == Mm "'M2M15 .

Pasinaudojus anksCiau aprasytais N,C,S parametrais, Mueller‘io matricg izotropiniams

bandiniams galime uzraSyti pavidalu:

1 -—N 0 0
M=o ¢ s @1
0 0o -S ¢C
Y asis 7,251

y °

y x' asis

/
a .
. » X asis

0

3 pav. Koordinaciy transformacijos schema

Elipsometriniuose matavimuose optiniai komponentai daznai biina orientuoti tam tikru kampu x
ir y asiy atzvilgiu. Norint supaprastinti skai¢iavimus, x ir y koordinaciy sistema pasukama taip, kad ji
sutapty su optiniy komponenty koordinatémis (3 pav.). Koordinaciy pasukimo operacija per Mueller’io
matricg iSreiSkiama taip:

0 0

cos2a sin2a
—sin2a cos2a

0 0

R, = , (22)

S OO K
oo O

¢ia a — kampas tarp Dekarto koordinaciy sistemy. Teigiamas kampas reiskia pasukimg pries$ laikrodZio
rodykle (zitirint spindulio sklidimo kryptimi), o neigiamas — prieSingai. Norint uZraSyti pasukto optinio

elemento Mueller’io matrica, naudojama formuleé:
M, = R(—a)MR(a), (23)
¢ia M, — a kampu pasukto elemento Mueller’io matrica.

Ivairiy optiniy elementy Mueller‘io matricos pateikiamos 2 lenteléje.
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2 lentelé. Optiniy komponenty Jones‘o ir Mueller‘io matricy pavyzdziai

Optinis elementas Jones‘o matrica Mueller‘io matrica
. . 1 1 0 O
Horizontalus tiesinis [1 0] 1/ 11 0 0
poliarizatorius 0 0 2 8 8 8 8
1 -1 0 0
. L L . 0 0 1/ (-1 1 0 O
Vertikalus tiesinis poliarizatorius [O 1 /2 0 0 0 0
0O 0 0O
. .. . 1 0 1 O
Tiesinis poliarizatorius 1/ [1 1 1/ 00 0 O
orientuotas +45° 211 1 2 (1) 8 é g
o 1 10 0 O
Ketvir¢io bangos ilgio plokstelé, pin/a [1 0] 01 0 0
greitoji asis horizontali 0 i 8 8 01 (1)
e e 1 0 0 -1
Apskritiminis deSininis 1/ [1 l] 1/ 00 0 0
poliarizatorius 2l-i 1 2 2 8 8 2

1.4. Jones‘o matricos

Kitas metodas, daznai naudojamas matematiSkai aprasant poliarizacijos blisena, — Jones‘o
matrica. Jo privalumas prie$ tai minétas Mueller‘io matricas yra galimybé apraSyti koherentinius
spindulius nepametant informacijos apie jy faz¢. Taciau pagrindinis trikumas — aprasomos tik pilnai
poliarizuotos bangos. Jones‘o vektorius apibiidinamas elektrinio lauko vektoriais svyruojanciais X ir y
Kryptimis:

IExoei(wt—qz+6x)

. E, e
— gl(wt-K2) IEeri 5yl _ (24)
y0

Bendruoju atveju eksponentinis narys prie§ matricg nerasomas. Kadangi optiniuose matavimuose,
jskaitant elipsometrija, mus domina tik santykinis amplitudés arba fazés pokytis, Jones‘o vektoriai

uzraSomi normuoti. Tokiu atveju tiesinés poliarizacijos Jones‘o vektoriai iSreiSkiami taip:

11



Etiesiné,x = [(1)]; Etiesiné,y = [(1)]: Ei4s0 = [ﬂ . (25)

Apskritiminés poliarizacijos iSraiska:

Ep = %[ﬂ Ey, = %[_11] . (26)

Kaip ir Mueller‘io matricy atveju svarbi operacija — koordinac¢iy pasukimas. Jones‘o matricos operatorius
atitinkantis §j veiksma:

cosa Sin a] . (27)

Ro =] %
—SIina Ccosa

Ivairiy optiniy komponenty Jones‘o matricos pavaizduotos 2 lentel¢je.

Visas Jones‘o matricas galima transformuoti j Mueller‘io matricas, tafiau tokiu atveju
prarandama informacija apie faze tarp skirtingy poliarizacijy. Bet ne visy optiniy komponenty Mueller‘io
matricas galima transformuoti j Jones‘o matricas. Pagrindinis reikalavimas — tokie optiniai komponentai
privalo nekeisti spinduliuotés poliarizacijos laipsnio, t.y. buiti nedepoliarizuojantys. Galiojant tokiai

salygai Mueller‘io matrica vadinama Mueller‘io-Jones‘o matrica.

Anizotropinio bandinio Jones‘o matrica uzraSoma tokiu pavidalu:

_ Moo Tps
]ani - [rsp rss] , (28)

¢ia Ty, o5 ps,sp — KOmpleksiniai Frenelio atspindZio koeficientai skirtingoms poliarizacijoms. Tokia 2x2
Jones’o kompleksiné matrica gali biiti transformuojama j 4x4 realig Mueller’io matricg pasinaudojus

Sia formule:

M=T(®J)HT™, (29)
1 0 0 1

¢iaT = (1) (1) (1) _01 , @ - Kroneckerio matricy sandauga (angl. Kronecker product). Tik septyni
0 —i i 0

1§ 16 Mueller‘io-Jones‘o matricos elementy yra nepriklausomi. Kaip ir Mueller‘io matricos, Sis
matematinis metodas yra daznai taikomas elipsometrijoje ir pasinaudojant juo galima

1Smatuoti/apskaiciuoti jvairius fizikinius medziagy parametrus.
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2. Sviesos sklidimas izotropinémis ir anizotropinémis terpémis
2.1. Medziagy optiniy savybiy parametrai

Sviesos sklidimo izotropine terpe apra§ymas pradedamas nuo Maksvelo lyggiy:

VD = 0isor, (30.1)
Vxﬁz—@, (30.2)
at
V-B =0, (30.3)
oD

V X H) = ]_Iaid +]_>i§or + (304)

ot’
&ia D — elektriné indukcija, E — elektrinis lauko stipris, B — magnetiné indukcija, H — magnetinio lauko

stipris. Optinés medziagy savybés apraSomos Siomis lygtimis:

ﬁ = EOXe,rE' (31)
M = Xm,rﬁ' (32)
]_;aid = 4‘7'[800'7-E, (33)

¢ia Yo, Ir Xm, yra elektrinés bei magnetinés jutos realios dalys, o, — laidumo realioji dalis, M -
Jmagnetéjimas, P — elektring poliarizacija. Vietoje jautriy gali biiti naudojami ir kiti dydZiai, pavyzdZiui,
dielektriné ir magnetiné skvarbos: &, =1 + y,, bei u, =1+ yp, Sie parametrai susieja i§orinius

laukus su laukais esanciais medZziagoje:

i

D= £0&rE, (34)
B = popH. (35)

Siame darbe nagrinéjama puslaidininkiné neferomagnetiné medziaga, todél Xmr =0, . = 1. Taigi,
padare prielaidg, kad nagrinéjamoje sistemoje néra iSoriniy kriiviy ir sroviy, jstatome (31)-(33) israiskas

1 Maksvelo lygtis bei perrasome jas:

V-E=0, (36.1)
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VXE = ——, 36.2
™ (36.2)
V-B=0, (36.3)
VxE—&aE+Mmf (36.4)
2ot cz '

(36.4) lygtis jstatoma j (36.2) ir gaunama bangos lygtis elektriniam laukui:

S & 0%E 4no, OF
S cZot? 0 ¢ ot

2

(37)

Sios lygties sprendinys yra skersinés ploki¢iosios bangos, apibiidinan¢ios §viesos sklidimg terpéje,

kurios savybes apraso du dydziai: €, ir g,. Lygties sprendiniai, iSreik$ti kompleksine harmonine forma:
E(#,6) = Egexpli(§ - 7 — wt)], (38)

¢ia g — kompleksinis banginis vektorius, kuris yra statmenas elektrinio lauko amplitudés vektoriui EO ir
kurio modulis apibréziamas formule:
2

o o) - @)

Cia jvedamas dar vienas svarbus medziaga apibiidinantis dydis — kompleksinis laZio rodiklis N:

N=n+ik = [sr +1i (47;6r>], (40)

.....

Pasinaudojant $iais medziagos parametrais, bangos lygties sprendinys (38) gali buti perraSomas:
S = WKZ _wnz
E(r,t) = Eyexp ( . ) exp [L (T - wt)] . (41)

UzraSant §j sprendinj taikoma prielaida, kad banginis vektorius ¢ yra lygiagretus z aSiai, o elektrinis

laukas svyruoja x-y plokstumoje. Tuomet spinduliuotés intensyvumas isreiS$kiamas tokia formule:

En &,V 20WKZ
1@=%§%m%-6) (42)

¢ia v, = c/n, t.y. fazinis bangos greitis. IS Buger‘io-Lambert‘o sugerties désnio Zinoma, kad

1(z) = Iy exp(—az), (43)
14



Todél

2wk 4Ank

0a=—=—, 44
C 1 (44)
¢ia a — sugerties koeficientas.

Be kompleksinio luzio rodiklio, medziagos makroskopinéms optinéms savybéms apibudinti

daznai naudojama kompleksiné dielektriné funkcija &, kuri yra apibréziama formule:

4no.
e=N?=¢g +i a)r' (45)

Dielektrinés funkcijos reali ir menama dalys yra susietos su realia ir menama kompleksinio ltzio rodiklio
dalimis sary$iais
& =& =n?—K? (46.1)

4mo,
((:2 -

= 2nk. (46.2)
w

Eksperimentiskai kompleksinis luzio rodiklis N kietuosiuose kiinuose gali biiti nustatomas
pasinaudojant (41)-(43) formulémis bei matuojant intensyvumo pokytj ir faziy poslinkj tarp atraminés ir
bandinj pragjusios spinduliuotés. Taciau tokiu budu didziausia nustatoma sugerties koeficiento verte
siekty a ~ 10% cm™!, bandiniams kuriy storis d ~ 0,1 cm [7]. Todél medZiagy optiniy savybiy nustatymui

placioje spektrinéje srityje dazniausiai pasitelkiama spektroskopiné elipsometrija (Zr. 5 poskyrj).

2.2.  Anizotropinés medZiagos ir dielektrinis tenzorius

Praeitame skyriuje buvo nagrinéjamos izotropinés medziagos, kuriy savybés nepriklauso nuo
veikimo krypties. Taciau egzistuoja daug optiSkai anizotropiniy medziagiy, kuriy dielektrin¢ funkcija
priklauso nuo $viesos sklidimo krypties. Spinduliuotei sklindant tokia terpe gali pasireiksti tokie efektai
kaip tiesinis arba apskritiminis dvilazis ir dichroizmas. Tiesinio dviliizio efektas pasireiSkia tuomet, kai
dvi bangos su identiskais banginiais vektoriais ¢, taiau su statmenomis viena kitai tiesinémis
poliariazacijomis, sklinda anizotropine terpe. Tuomet jos jaucia skirtingus lazio rodiklius n, ir n, ir dél
Sios priezasties skiriasi bangy faziniai greiéiai s; ir s,. Apskritiminio dviltizio atveju efektas identiskas,
tik bangos poliarizuotos ne tiesiSkai, o apskritimiskai ir 1azio rodikliai skiriasi kairinei ir deSininei

poliarizacijoms. Sis reiSkinys dazniausiai stebimas medziagose, kuriose vyrauja spiralinés
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mikrostruktiros. Kartu su Siuo efektu gali pasireiksti ir dichroizmas, t.y. skirtumas tarp ekstinkcijos

koeficienty K ir k,, atitinkanc¢iy skirtingy poliarizacijy komponentes.

Kompleksiniai lazio rodikliai anizotropinése terpése gali buti iSreiSkiami rinkiniais (Nx, N,, Nz),
atitinkanGiais optines konstantas x, Y ir z kryptimis. Cia N, = n, — ik,, N, =n, —iky,,N, = n, — ik,.
Koordinaciy sistemos aSys pasirenkamos taip, kad n, <n, <n,. Taikant Siuos Zymejimus,
anizotropinés medZiagos gali biti iSskiriamos j du tipus: vienaSes (n, = n, # n,) irdviaSes (n, # n, #
n,). 4 pav. vaizduojama kaip Sviesa sklinda vienase (a) ir dviaSe (b) anizotropine terpe. Svarbu atkreipti
démes;, kad anizotropinése medziagose $viesos sklidimo greitis priklauso nuo elektrinio lauko osciliacijy
krypties arba kitaip tariant nuo $viesos poliarizacijos. Pavyzdziui, Sviesai sklindant x kryptimi, banga,
poliarizuota lygiagre€iai y kryp¢iai, sklis grei¢iu s = c¢/n,,, 0 z poliarizacijos bangos sklidimo greitis
s = ¢/n,. Tai jau anks¢iau minétas dviltazio reikinys. 4 pav. (a) viena$¢je medziagoje Sviesai sklindant
z kryptimi jos sklidimo greitis nepriklauso nuo elektrinio lauko osciliacijos krypties, tod¢l z asis yra
vadinama optine asimi. Spindulys, kurio poliarizacija yra statmena optinei asiai vadinamas paprastuoju
(angl. ordinary), o jeigu poliarizacija lygiagreti optinei asiai — nepaprastuoju (angl. extraordinary). Tuo
tarpu dviaSiuose kristaluose egzistuoja dvi optinés asys, kurios bendru atveju nesutampa su

kristalografinémis kryptimis.

(a) vienasis (n=n,<n)

y

4 pav. Sviesos sklidimas (a) vienase ir (b) dviase terpe. Paveiksle c atitinka §viesos greitj vakuume, o s

— §viesos greit] anizotropin¢je medziagoje
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Skaliariné dielektriné funkcija, izotropiniuose kuinuose aprasoma (55) lygtimi, anizotropinése

aplinkose virsta antrojo rango tenzoriumi:

Di = 305rijEj

€r11
& = &ij = | &r21

&r31

&r12
Er22

&r13
Er23 |.
€r32  &r33

(47)

(48)

(49)

Terpés, kuri nesugeria spinduliuotes, dielektrinis tenzorius yra simetrinis, t.y. &-; = &j;, todél jmanoma

parinkti tokig koordinaciy sistema, kad $i matrica buty diagonali, o koordinaciy aSys (xyz) atitikty

dielektrinio tenzoriaus pagrindines asis. Ortorombiniuose arba auksStesnés simetrijos klasés kristaluose

pagrindinés dielektrinio tenzoriaus asys sutampa su kristalo simetrijos asimis, tod¢l zinant tokio kristalo

orientacija, zinoma ir dielektriniy aSiy orientacija. Kita vertus, triklininés simetrijos kristaluose

dielektrinio tenzoriaus asys nesutampa su kristalo simetrijos asimi, todél net ir Zinant kristalo orientacija,

dielektrinio tenzoriaus orientacija néra zinoma. Todél norint ji aprasyti, butina zinoti SeSis dydzius

&j, (L,j = 1,2,3) bei koordinaCiy sistemos orientacijg. Platesné informacija apie nepriklausomy

parametry skaiciy, kuris yra reikalingas norint aprasyti dielektrinj tenzoriy skirtingy simetrijos klasiy

kristaluose, pateikiamas 3- ioje lenteléje.

3 lentele. Kristaly simetrijos klasés ir nuo jy priklausancios savybés

Luzio rodiklio

Kristalo tipas,

. . . . Para- elipsoido pagrindiniy | Dielektrinis
Simetrijos klasés ir taSkinés grupés metry . - .
AV formair asiy tenzorius
skaicius ; - . ..
orientacija orientacija
Elipsoidas, Dviasis,
d e AT pagrindiniy optinés asies
Triklininé (1,1) 6 asiy kryptys | orientacija
nezinomos nezinoma g 0 0
Elipsoidas, 0 & 0
viena asis | y, Dviasis, 0 0 &
Monoklininé (2,m, 2/m) 4 kitos L y, bet | optiné asis |l
Kryptys arba Ly
nezinomos
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Elipsoidas, Dviasis,

S o & 0 0
Ortorombiné (2mm, 222, mmm) 3 lgagrmdmes optiné asis | 0 ¢ O
aSys sutampa | xy,xz arba 0 0
sux,y,z vz &z
. Vienasis
o m 5 Sferoidas, ]
Trigoniné (3, 3,3m, 32,3m) 2 unikali asis || z optlneZ asis ||
~ Tetragoniné 5 Sferoidas, o\iilzgiséliss, I 866 80 8
(4,3, 4/m, 4mm, 42m, 422, 4 /mmm) unikali asis || z | °P g o o .
VA
.. . Vienasis,
Heksagoniné 5 Sferoidas, optiné asis |
(6,6,6/m,6m2, 622, 6mm, 6,/mmm) unikali agis | z | °P g
_ e 0 O
Kubiné (23, m3, 43m, 432, m3m) 1 Sfera Izotropinis 0 £ O
0 0 ¢

2.3. LuZio rodikliy elipsoidas

Sviesos sklidimui anizotropine terpe aprasyti daznai yra naudojamas lizio rodiklio elipsoidas. I§

elektromagnetinés teorijos zinoma, kad elektrinio lauko energijas tankis iSreiskiamas formule

1 -—
Up =5 ED. (50)
Pasinaudojant lygtimi E = D /(&,¢,") perrasome:
1 . 1 (D? D? D?
U, = DD =—2+2X+2). 51
E 2&0&r 2¢ (ex & & (51)

Pazyméjus x = D, /\/2¢0Ug, ¥y =D,/ 280U,z = D,/ 2&oUg iSvedama trimacio elipsoido lygtis
xyz koordinatése

xZ yZ ZZ

—+—+—=1. (52)
& & &

Sio elipsoido pusasiai atitinka dielektrines funkcijas xyz kryptimis, kurios vadinamos pagrindinémis

aSimis. Sis elipsoidas taip pat yra vadinamas luZio rodiklio elipsoidu ir yra naudojamas sistemiSkam
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Sviesos sklidimo anizotropine terpe apraSymui. DydZiai &, &, &, it n,, n,, n, atitinkamai vadinami

pagrindinémis dielektrinémis konstantomis ir pagrindiniais liizio rodikliais.

5 pav. vaizduojami izotropiniy, vienasiy ir dviaSiy anizotropiniy medziagy luzio rodiklio
elipsoidai. Kadangi izotropiniy medziagy liizio rodikliai nepriklauso nuo spinduliuotés krypties, tokios
medziagos luzio rodiklio elipsoidas yra tiesiog sfera. VienaSiy anizotropiniy medziagy luzio rodiklio
elipsoidas kartu yra ir sferoidas, nes du jo pusasiai yra identiski. Todél Sio elipsoido skersinis pjiuvis xy

plokstumoje yra apskritimas. O dviasiy anizotropiniy medziagy Visi elipsoido pusasiai yra skirtingi.

(a) izotropinis n,=n, =n, (b) vienasis n,=n, <n, (c) dviasis n,<n, <n,

5 pav. Luzio rodiklio elipsoidai: (a) izotropin¢je medZziagoje, (b) viena$¢je anizotropinéje medziagoje,

(c) dviaséje anizotropinéje medziagoje

Iki Siol aptarti atvejai apsiribojo sglygomis, kai pagrindinés elipsoido optinés asys sutampa su
kristalofizikinés xyz koordinaciy sistemos aSimis. Taciau pasitaiko atvejy, kai sutapatinti $iy aSiy néra
galimybés, todel norint rasti pagrindines optines konstantas reikia atlikti matemating koordinaciy
transformacijg. Taigi, tam, kad koordinaciy sistema bity pakei¢iama i§ (x,y,z) (koordinaciy aSys
nesutampa su elipsoido orientacija) i (a, 5,y) (koordinacdiy asys atitinkancios elipsoido orientacija),
naudojamasi trimis Euler‘io kampais (®g, 0, Y). @ kampas atitinka xy plok§tumos pasukimg aplink
z a§}, koordinatés transformuojamos i§ (x,y,z) i (x',y’,z") sistemg 6 pav. (). 65 kampas kei¢ia
koordinaciy sistemg i8 (x',y’,z") i (a,b,c), pasukant sistemg aplink x’ a§j 6 pav. (b). Ir treCiasis
pasukimas vyksta aplink ¢ asj — koordinaciy sistema pakeic¢iama i$ (a, b,c) | (a,fB,y) 6 pav. (C).

Matematiskai koordinaciy pasukimo operatorius A iSreiSkiamas matricy sandauga:
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cos®r sind; 0
—sin®; cos®; O0].
0 0 1

A=|—sinyg cosypy 0||0 cosbg sinbg

0 0 1110 —sinfg cosOg

cosyg sinyy 011 0 0
s, o

“®) ofr)
e 7 7
C —% N
2\
X X
(a) Sukimas aplink z asj (b) Sukimas aplink x' asj (c) Sukimas aplink ¢ asj

6 pav. Koordinaciy sistemos keitimas naudojant Euler‘io kampus

Taciau elipsometrijoje matavimai yra apibrézti (x, y, z) sistemoje. Tad modeliuojant atsaka naudojamos
(a, B,v) koordinatés, kurios naudojant Euler‘io kampus transformuojamos j (x,y, z) (7 pav.) ir tuomet
tarpusavyje lyginami eksperimentiniai ir modeliavimo rezultatai. Todél reikalinga atvirkstiné matrica
prie§ tai minétam operatoriui, B = A~1. Kadangi tenzoriaus Q pasukimas naudojantis operatoriumi M
iSreiSkiamas formule MQM™1, dielektrinis tenzorius pasirinktinai orientuotoje (x,y,z) koordinaciy

sistemoje iSreiskiamas:

Exx Exy Exz & 0 0
(gyx Eyy 8y2> =B|{ 0 & 0 |pY, (54)
0 0 ¢

&€ &€ &€
zx zy zz y

Cia €4, €3, &, pagrindinés dielektrinés konstantos (a, ,y) sistemoje. Jeigu visi Euler‘io kampai biity

lygus nuliui, tuomet e, = &4, &,y = &3, &5, = &.

z Y

7 pav. Transformacija tarp (x, y, z) ir (a, 8, y) koordinaciy sistemy
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3. Spontaninis atomy susitvarkymas I11-V puslaidininkiniuose junginiuose

Spontaninis atominis susitvarkymas puslaidininkiniuose junginiuose buvo atskleistas epitaksiskai
tam tikromis sglygomis auginant trinarius I11-V grupés elementy junginius [8]. Vienas i$ daZniausiai
aptinkamy atominio susitvarkymo rasiy trinariuose A1xBxC arba AB1.xCx puslaidininkiy junginiuose —
CuPts tipo susitvarkymas. ISskirtiné §io susitvarkymo savybé — A ir B (B ir C) grupés elementy
issidéstymas praturtintomis plokS$tumomis, atitinkan¢ioms [111] (vadinama B.) arba [111] (B-) kryptis
(8 pav.).

8 pav. CuPtg tipo susitvarkymas A1xBxC 111-V grupés junginyje [8]

CuPts tipo susitvarkymas atrastas XX a. 9 deSimtmetyje, kuomet tiriant Gay 5Ing 5P junginius
pastebéta, kad Sios medziagos pagrindu pagaminto lazerinio diodo emisijos energija kambario
temperatiiroje sumazéjo iki 1,85 eV, vietoj jprastines 1,91-1,92 eV vertés [9, 10]. Sis efektas tuomet
jvardintas kaip draustiniy energijy tarpo anomalija. Iki tol buvo manoma, kad III-V grupés
puslaidininkiniy junginiy atomai atsitiktinai i§sidésto pavirSiaus centruotose kubinése (fcc) subgardelése
ir tokios medziagos draustiniy energijy tarpas priklauso tik nuo junginio sastato (x) [8]. Atlikus
i8samesnius tyrimus paaiSkéjo, kad Gag sIng 5P struktiira sudaryta i§ supergardelés susidedancios 1§ In ir
Ga praturtinty plokstumy atitinkanciy [111] arba [111] kryptis [11]. Jvestas svarbus parametras —
susitvarkymo laipsnis 7, nuo kurio priklauso junginio savybés [11, 12]. Susitvarkymo laipsnis
apskaiCiuojamas kaip V (arba Ill) grupés elementy koncentracijy skirtumas tarp gretimy plokstumy
CuPtg supergardeléje [13]. Vienas i§ pirmyjy darby, pademonstravusiy susitvarkymo laipsnio jtaka

draustiniy energijos juosty tarpui, buvo Suzuki 1988 m. straipsnis [12]. Skirtingomis saglygomis MOCVD
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metodu uzauginty dviejy Gagslng 5P bandiniy fotoliuminescencijos energijos vertés skyrési 54 meV.
Nors fotoliuminescencijos energijos ne visada galima tapatinti su draustiniy energijy tarpu, kiti
matavimai parodé¢, kad E; pokytis yra nulemtas ne junginiy koncentracijos, faziy atsiskyrimo ar

rekombinacijos, o CuPts tipo i§sidéstymo [12].

Tiek teoriniai, tiek eksperimentiniai skaiciavimai rodo atvirksting priklausomybe tarp draustiniy
energijy tarpo ir tvarkos parametro [8]. 9 pav. iliustruoja CuPtg iSsidéstymo poveikj draustiniy energijy

tarpui.

nenusitvarkes A, B.C

Energija
N
Coaienio X slenis ; [ slénis BZ
Crsienic : L Slé_niS
E itvarkes jungi E,.
g(nesu5| varkes junginys) Eg (CuPE) E”,1 Eoz x . :
) L Banginis vektorius
< < >
Vviréus A(_ 100:\: L ’
E‘50 ' Sunkiosios skylés
/\SO Lengvosios sky\e§

9 pav. Juostiné diagrama ir energijos lygmeny schema nesusitvarkiusiame bei susitvarkiusiame

CuPts tipo tvarka junginyje [8]

Desinéje pus¢je pateikta nesusitvarkiusio junginio juostiné diagrama. Jvykus CuPtg tipo susitvarkymui,
[111] kryptimi atsiranda dvigubo periodiskumo kristalinis laukas ir gardelés konstanta $ia kryptimi
padvigubéja. Tai lemia, kad Brillouin‘o zonos L taskas yra redukuojamas j I" taska. Dél laidumo juostose
esanciy elektrony tarpusavio stimos Cr-sienio Yra pastumiama Zzemyn, o CL- sienio aukStyn. D¢l tos pacios
gardelés konstantos padvigubéjimo priezasties, CuPtg tipo susitvarkymas Ac dydzio energijos tarpu
i§skiria valentinés juostos virSaus lengvyjy ir sunkiyjy skyliy iSsigimima. Kitaip Sis reiSkinys dar
vadinamas kristalinio lauko suskilimu. Taip pat iSauga ir sukinio orbitinio suskilimo energija. Sie efektai

ir lemia draustiniy energijy tarpo maz¢jima jvykus CuPtg tipo susitvarkymui.

Kitas efektas, salygojamas lengvyjy ir sunkiyjy skyliy juosty atsiskyrimo, yra optiné anizotropija.
9 pav. Eg; ir Eg, raidémis energijos lygmeny schemoje pazyméti optiniai Suoliai tampa selektyvis
poliarizacijai. Kadangi CuPtgs susitvarkiusiuose Il1-V grupés trinariuose junginiuose taskiné kubiné

simetrija keiciasi j trigoning Cs,, junginys tampa optiskai vienaSiu [14]. Ir tai lemia anizotropijos
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atsiradimg III-V grupés trinariuose susitvarkiusiuose junginiuose. Dielektrinio tenzoriaus nepaprastoyji
adis nukreipta lygiagrediai susitvarkymo [111] krypéiai, kuri pavir§iaus normalés atvzilgiu palinkusi

kampu 6 = arccos(l/\/g) ~54,7°[13, 14].

CuPt susitvarkymas buvo stebétas beveik visuose trinariuose Il1-V grupiy junginiuose, kai
skiriasi medziagg sudaran¢iy atomy matmenys [8]. Taciau $is efektas nebiidingas AlGaAs junginiams,
nes Al ir Ga atomai yra beveik identisko dydzio. Tai reiskia, kad atomy matmeny skirtumai yra svarbus
faktorius savaiminiam atomy iSsidéstymui [15]. Taip pat tai, kad atomams i$sidéstant CuPt tipo tvarka
stebimas susitvarkymas lygiagretus tik dvejoms kryptims indikuoja, kad susitvarkymg lemia padéklo
pavir$ius ant kurio auginamas epitaksinis sluoksnis. Jeigu $j efekta lemty tik auginamy sluoksniy atomy
tarpusavio sgveika, susitvarkymas biity matomas visomis 4 kryptimis, atitinkan¢iomis {111}
plokstumas, su vienodomis tikimybémis. Dar vienas svarbus aspektas — CuPts tipo susitvarkymas
stebétas tik junginiuose uzaugintuose ant (001) pavirSiaus (arba artimo jam) orientuoto Kristalinio
padéklo. Net ir vienodomis sglygomis auginant bandinius, ant (111) ir (110) plokStuma orientuoty
padékly uzaugintuose sluoksniuose atominio susitvarkymo nebuvo [16]. Taigi, galima daryti i§vada, kad
CuPt susitvarkymas yra priklausomas nuo atomy matmeny skirtumo ir padéklo pavirsiaus, ant kurio jie

yra auginami. Toliau trumpai pristatomas atominio CuPt susitvarkymo modelis.

3.1.  ,RySiy ilgio* modelis

Yra zinoma, kad trinariuose III-V junginiuose, pavyzdziui, GalnAs, ry$iy ilgiai, kampai tarp Ga
ir As bei tarp In bei As iSlieka labai artimi jy vertéms binariuose junginiuose [17]. Dél Sios priezasties
pasiiilyta teorija, kad III grupés elementai susigrupuoja (001) pavirSiuje taip, kad sumazinty jtempimus
atsirandancius dél skirtingy atomy dydziy ir skirtingy rys$iy ilgiy [15]. Norman‘as ir Suzuki iskélé idéja,
kad IIT grupés atomai iSsidésto (001) pavirSiuje taip, kad biity minimizuojama jtempimo energija,
atsirandanti dél skirtingy atomy dydziy ir rys$iy ilgiy [8]. Tuomet trecios grupés elementai sudaro rysius
su penktos grupés elementais iSsidésciusiais (001) pavirSiuje bei toliau augdami suformuoja III grupés
elementy granding [111] kryptimi. Teoriniai skai¢iavimai parodé, kad biitent toks i§sidéstymas uzima
maZiausia energijos bilseng bei sumaZina Zemiau esanciy V grupés elementy jtempimg [001] ir [111]
kryptimis (10 pav.) [18]. Taciau $i teorija netiko paaiskinti susitvarkymui trinariuose junginiuose, kuriuos
sudaro vienas trecios ir du penktos grupés elementai, pavyzdziui GaAsSb. Taikant jg Siuose junginiuose

turéjo buti stebimas tik CuPta tipo susitvarkymas, tac¢iau buvo aptiktas tik CuPts tipas.
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[111] [001][111]

- Ga [110]

10 pav. Atomy issidéstymo InosGaosP sluoksnyje schema, vaizduojanti susitvarkyma (110)
plokstumoje [19]

3.2.  PavirSiaus rekonstrukcijos modelis

PavirSiaus rekonstrukcijos modelis placiai taikomas aiSkinant CuPtg tipo atominj susitvarkyma,
auginant sluoksnius epitaksiniu biidu. Rysiy ilgio teorija rémési prielaida, kad padéklo pavirSius yra
nerekonstruotas ir V grupés elementais uzsibaigiantis (001) I11-V junginio pavirSius sudarytas i§ atomy
turinéiy po du laisvuosius rysius (angl. dangling bonds), orientuotus pagal [110] kryptj. Taciau toks
pavirSius gali sumazinti savo energija persitvarkydamas taip, kad du V grupés elementai tarpusavyje
sudaryty rysius ir tapty dimerais, taip pavirSiuje palikdami tik vieng laisvajj ry$j. Analogiska dimerizacija
galima ir III grupés elementais uZsibaigian¢iu pavirSiumi, tik dimery rysiai $iuo atveju orientuojasi pagal
[110] kryptj. Priklausomai nuo puslaidininkinio junginio, pavir§iaus orientacijos, pavirSiaus
temperatiiros, pavirs$iy sudaran¢iy V/III grupiy elementy santykio galimi skirtingi atomy 1$sidéstymai,

kurie atitinka jvairius pavirSiaus rekonstrukcijos modelius.

3.3.  Susitvarkymas dél dimery sukuriamo subpavirSinio itempimo

1987 m. Murgatroyd iSkele id¢ja, kad CuPtg iSsidéstymas yra salygojamas biitent pavirSiaus
rekonstrukcijos ir dél dimerizacijos atsirandanéiy subpavirSiniy jtempimy [20]. Remiantis CuPt
susitvarkymo SiGe lydiniuose, Norman‘as ir Mahajan‘as $ig teorija pritaiké III-V junginiams [8].

Pirmiausia daroma prielaida, kad sluoksnis auginamas ant V grupés elementu praturtinto pavirsiaus, ir
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kad Sie atomai rekonstruojasi taip, kad sumazinty pavirSing energija ir sudaryty dimerus. PavirSiaus
dimerizacija tuomet sukuria sub-pavirsinius jtempimus 11 pav. pazymétus T ir C raidémis, atitinkanciu
suspaudima ir iStempima tre¢iame ir ketvirtame sluoksniuose [21]. Siame modelyje egzistuoja

susitarimas pirmajj pavirsinj sluoksnj zyméti 1, antrajj 2 ir t.t.

O 1 sluoksnis, As [T1 0]
O Ga [001] © 3 sluoksnis, As
110 O 2 sluoksnis, Ga [110]
O As [ ] © 4 sluoksnis, Ga

11 pav. Rekonstruoto arsenu uzsibaigian¢io (001) GaAs projekcijos a) i§ Sono b) i$ virSaus [8]

Ant tokio padéklo auginant trinarius III-V junginius didesni atomai bus linke nusésti tose kolonose,
kuriose trecioje ir ketvirtoje eiléje esantys atomai yra iStempiami (pazymeéta T raide), o maZesni atomai
nusés tose kolonose, kuriose ketvirtoje eiléje esantys atomai patiria suspaudimg (C raid¢). Toks augimo
mechanizmas ant rekonstruoto GaAs pavirSiaus sukurs lengvesniy ir sunkesniy atomy plokStumas

i$sidésciusias pagal [110] kryptj, biidingas CuPtg tipo susitvarkymui.

3.4.  Laiptelinis terasy rekonstrukcijos modelis

Véliau Murgatroyd teorija buvo papildyta laipteliy ant rekonstruoto pavirSiaus modeliu,
paaiskinanciu domeny orientuoty tik viena kryptimi atsiradimg. Suzuki sukurtas modelis vadinamas
laipteliniu terasy rekonstrukcijos modeliu (STR). 12 pav. vaizduojamas tokio modelio pavyzdys GaAsSb
atveju. Norint uzauginti junginj, kuriame atomai biity orientuoti tik [110] Kryptimi reikia naudoti GaAs
padékla Siek tiek nupjauta (angl. offcut) ta pacia kryptimi. Tai lemia tokj iSsidéstyma, koks yra
pavaizduotas 12 (a) pav. Daroma prielaida, kad kiekvienas penktos grupés elementas $alia turi gretima
V grupés atoma, su kuriuo gali sudaryti dimera. Si konfigiracija paremta skai¢iavimais, kad toks
i§sidéstymas lemia maziausig pavirSiaus energija. Situacija, kai ant pavirSiaus nuséda dar vienas
monosluoksnis iliustruojama 12 (b) pav. Dél praeitame paragrafe minéty priezasciy, mazesni As atomai
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nusés ] tas kolonas, kuriose pavirSius yra suspaustas, o didesni Sb atomai nusés ] tarpus tarp dimery.
Kiekviena nusédusi penktos grupés elementy pora susigrupuoja taip, kad sudaryty dimera ir tuo paciu
rekonstruoja subpavirSiuje esancius skirtingy dydziy penktos grupés atomus. Naujai nuséd¢ dimerai yra
pasislinke [110] kryptimi vienu sluoksniu Zemiau buvusiy dimery atzvilgiu. Toks mechanizmas ir lemia
CUPtg tipo As ir Sb issidéstyma (111) plokstumoje.

@-Ga

in  o-as [001)
. @-Sb 1110

s @— Surface anions
.

12 pav. Laiptelinis terasy rekonstrukcijos modelis GaAsSb puslaidininkyje [22]

Jeigu vienos terasos ilgis néra pakankamas tam, kad joje tilpty lyginis skai¢ius V grupés atomy,
ne visi jie galés sudaryti dimerus. Tai lems defekty, vadinamy antifazinémis ribomis (angl. anti-phase
boundaries), atsiradimg (13 pav.). Ankstesni modeliai negaléjo paaiskinti $iy defekty atsiradimo

aplinkybiy.

B+

B+

13 pav. Antifaziniy riby defektas [8]

3.5.  Spontaninio atominio susitvarkymo pasekmés

Spontaninis atominis susitvarkymas kei¢ia elektronine puslaidininkiy sandarg, tuo paciu daro
jtaka jy optoelektroninéms savybéms. 2019 metais Nechay publikavo straipsnj, kuriame aptariama
dvejopo luzio rodiklio aktyviajame VECSEL (angl. Vertical External Cavity Surface Emitting Laser)

struktiiros sluoksnyje jtaka lazerio charakteristikai [23]. Siame darbe buvo tirtas MBE (angl. Molecular
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Beam Epitaxy) metodu uzaugintas optiskai kaupinamas AlGalnP ir AlIGaAs kvantiniy Suliniy lazeris,
veikiantis 740-770 nm srityje. Esant aukstai kaupinimo galiai pastebéta besikeicianti lazerinio spindulio
forma, todél buvo istirta lazerio spinduliuotés i§¢jimo galios priklausomybé nuo kaupinimo galios esant
dviem skirtingoms poliarizatoriaus orientacijoms (14 pav.). Kaip matyti i§ Sios priklausomybés,
egzistuoja dvi skirtingy poliarizacijy modos, kuriy atsiradimo priezastis yra atomininis susitvarkymas

AlGalnP dengianciajame sluoksnyje [23].

350 Ll Ll LJ LJ LJ L) T 1
b —O— Fundamental polarization mode

300 } —o— Orthogonal polarization mode -
g SiC heat
~Ef 250 spreader
3
£200 o !
> / O-O\o
2 150 |
= o
- \3/"
2100 J
o I
}_

50 J

0 1 2 3 4 5 6 7 8
Pump power (W)

14 pav. Pro skirtingai orientuotus poliarizacinius filtrus pra¢jusios lazerinés spinduliuotés i§¢jimo

galios priklausomybé nuo kaupinimo galios [23]
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4. Galio arsenidai-bismidai.

Paskutinj desimtmet;j trinariai II1I-V junginiai, turintys bismuto, yra platau tyrimy fronto centre
dél perspektyviy savybiy artimojoje ir viduringje infraraudonoje (IR) spektro dalyje. Bismuto jterpimas
1 GaAs gardele zenkliai sumazina draustiniy energijy tarpa (jvairiuose straipsniuose pateikiama 60-90
meV/% Bi draustiniy energijy tarpo kitimo parametro vertés) [1]. Taip pat didéja ir sukinio orbitos
suskilimas, dél kurio galima pasiekti situacija, kai draustiniy energijy tarpas tampa mazesnis uz sukinio
orbitinj suskilimg. Tai leidzia sumazinti sugert}, saglygota optiniy Suoliy tarp valentinés juostos lygmeny,
bei Auger rekombinacijos sparta [24]. Sie du procesai jvardinami kaip darantys didZiausia jtaka
artimojoje ir viduringje IR spektro dalyje veikianciy prietaisy efektyvumui. D¢l to naudojant bismidus
galima sukurti efektyvesnius bei temperattriSskai stabilesnius Sviesos $altinius. Taciau tam reikalinga

pasiekti ~10% bismuto koncentracija lydinyje.

Literatiroje bismutas daznai apibiidinamas kaip kaprizinga medziaga. Dél dideliy matmeny
bismuto atomui pakeisti arseno atomga kristalinéje gardeléje yra energetiS$kai neparanku — sluoksniali
jtempiami [25]. Auginant GaAsBi junginius metalorganiniu nusodinimu i§ gary fazés (MOVPE),
auksciausia pasiekiama bismuto koncentracija lydinyje nevirSija 10%. Molekuliniy pluosteliy epitaksija
(MBE) yra tinkamesnis metodas $iy dariniy auginimui, kadangi galima realizuoti zemesnes auginimo
temperattiras. Rekordiné verté yra 22%, taciau didelis defekty kiekis riboja tokio sluoksnio optinés

savybes [26].

Priklausomai nuo nustatomo bismuto srauto ir auginimo temperatiiros i$skiriami trys augimo
rezimai [27]. Temperatirai virSijus 400°C bismutas kaupiasi pavirSiuje ir néra jterpiamas ] kristaling
gardele. Kai temperatiira sieckia 330-400°C, padidéja pavirSiuje adsorbavusio bismuto migracijos kelias,
dél to dalis bismuto jsiterpia j gardele, o kita dalis deadsorbuojasi. Tokiomis sglygomis uzauginami
lygaus pavirSiaus ir geros optinés kokybés sluoksniai. Taciau jeigu bismuto srautas nustatomas per
didelis, pavirSiumi migruojantys bismuto atomai segreguojasi ir sudaro bismuto laSus pavirSiuje bei
defektus kristalo tiiryje; o tai daro didele jtaka elektroninéms ir optinéms medZziagos savybéms. Trecias
rezimas — temperatiiros sritis tarp 200-330°C. Siomis salygomis bismuto jsiterpimas j gardele tiesiskai
priklauso nuo bismuto srauto ir nebepriklauso nuo temperatiros. Tokioje temperatiiroje pasiekiama
didziausia bismuto koncentracija lydiniuose — iki 20%. Problema auginant bismidus Siame rezime—
sluoksniy atsiskyrimas. Tokioje zemoje temperatiiroje augdami sluoksniai, vietoje homogenisko trinario

junginio, sudaro binarius Kklasterius.

28



Pirmg kartg atominis susitvarkymas GaAsBi lydiniuose buvo stebétas 2011 metais [2]. CuPts
tipo susitvarkyma bismiduose lemia vykstanti (2 x 1) pavirSiaus rekonstrukcija, dél kurios pavirSiuje
susidaro V grupés atomy dimerai. Siy dimery orientacija [110] kryptimi gali paaiskinti ir santykinai
didelj bismuto atomy tirpuma, lyginant su kitais V grupés elementais. Didéjant bismuto koncentracijai
lydinyje mazéja susitvarkymo laipsnis, kol galiausiai atomai nebesidésto CuPtg tipo tvarka. Tai galéty
paaiskinti ir faziy atsiskyrimo reiskinj Siuose junginiuose. GaAsBi ypatingas ir tuo, jog atominis
susitvarkymas Siose medZiagose stebimas esant mazoms (iki 10%) bismuto koncentracijoms lydinyje
[2]. Kai standartiniuose A1-xBxC ar AB1.xCx puslaidininkiuose atominis susitvarkymas yra stebimas esant
»suderintiniam® sgstatui, x & 50%. D¢l atominio susitvarkymo bismiduose pasireiskiantys elektroninés

strukttiros efektai iki Siol néra detaliai tirti nei eksperimentiskai, nei teoriskai.

GaAsBi junginiy optinés ir elektroninés savybés dazniausiai tiriamos pasitelkiant
fotoliuminescencijos, fotomoduliuoto atspindzio (pralaidumo), elipsometrijos metodikas [1].
Fotoliuminescencijos matavimai atliekami nustatant draustiniy energijy tarpo pokycius. I§ 15 pav.
matyti, kad didinant bismuto koncentracijg junginiuose, fotoliuminescencijos juosta zenkliai slenkasi j

mazesniy energijy pusg [28].
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15 pav. Fotoliuminescencijos spektry ir jy parametry priklausomybé nuo bismuto kiekio
GaAsi.- xBix lydinyje [28]

Taciau juosty intensyvumas ir plotis pusés aukstyje (FWHM) taip pat priklauso nuo bismuto kiekio.
Bismuto koncentracijai didéjant iki ~5%, fotoliuminescencijos intensyvumas isauga dvejomis eilémis,
FWHM matoma ta pati tendencija — plotis didéja nuo 40 nm iki 140 nm. Tokia priklausomybé aiskinama
tuo, kad didé¢jantis bismuto kiekis padidino skyliy, esanciy ties valentinés juostos krastu, lokalizacijg bei
sumazino nespindulinés rekombinacijos centry skaiciy. Toliau augant koncentracijai pradeda dominuoti

bismuto sukelti defektai ir intensyvumas mazéja. Esant x = 10,4% pasiekiama PL energijos verté
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atitinkanti 1,52 um bangos ilgj, bet fotoliuminescencijos intensyvumas tuomet paprastai yra mazas. I8
atlikty fotoatspindzio matavimy iSskiriami Suoliai i§ laidumo j lengvyjy ir sunkiyjy skyliy juostas (zr.
16 pav.). Atlikti fotoatspindZzio temperattrinés priklausomybés matavimai, i§ kuriy matyti, kad didéjant
bismuto kiekiui, draustiniy energijy tarpas tampa maziau jautrus temperattrai [29]. Taciau $is klausimas
mokslinéje literatiiroje vis dar iSlieka diskutuotinas, nes yra tyrimy [30], kurie nerodo temperatiirinés

energijy tarpo stabilizacijos.
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16 pav. Fotomoduliuoto atspindzio spektrai esant skirtingoms bismuto koncentracijoms bandinyje [31]

Atlikti GaAsBi sugerties spektry matavimai rodo, kad $i medziaga yra tiesiatarpé, taciau didéjant
bismuto kiekiui medziagoje didéja ir sugertis Zemiau draustiniy energijy tarpo [32]. Numanoma

priezastis — bismuto sukuriamos lokalizuotos biisenos.

Literatiroje yra zinomi keli darbai, Kkuriuose pasitelkiant spektroskopinés elipsometrijos
metodika buvo nustatoma GaAs,_,Bi, kompleksiné dielektriné funkcija esant skirtingoms bismuto
koncentracijoms [24, 33, 34, 35]. Naujausiame i§ jy [35] buvo tirti bandiniai, kuriuose bismuto
koncentracija kito nuo 1% iki 17%. Taciau nei viename i$ elipsometriniy tyrimy, interpretuojant

duomenis, nebuvo atsizvelgiama j galimg bismidy optine anizotropija, salygota atominio susitvarkymo.

30



EKSPERIMENTINE DALIS

5. Metodika

5.1. Kintamo kampo spektroskopiné elipsometrija

Elipsometrija — optiné metodika, placiai naudojama plonasluoksniy ir jprastiniy tariniy bandiniy
elektroninés sandaros tyrimams, daugiasluoksniy struktiry charakterizavimui naudojant Sviesos
poliarizacijos analize¢ [36]. Bendruoju atveju bandinj apsvieciant tiesinés poliarizacijos spinduliuote (y =
45°), nuo jo atsispindi elipsinés poliarizacijos spinduliuoté (17 pav.). Elipsometrijoje matuojamos du
parametrai: Y ir A, kurie isreiskia p ir s poliarizacijos amplitudziy santykj bei faziy skirtumg. Dydziai ¥

ir A apibréziami kompleksiniu atspindzio koeficientu:

_ o~ To _ (Erp\ /(Ers\ _ Erp

p =tanWexp(id) = " = (E_lp>/<E_lS> =— (55)
Paskutinis supaprastinimas galimas tuomet, kai E;, = E;;, ty. kai bandinys veikiamas tiesinés
45° poliarizacijos spinduliuote. AnalogiSkos lygtys galioja matavimus atliekant ir pralaidumo
geometrijoje. IS Frenelio lygciy (10) Zinome, kad medziagos atspindzio koeficientai priklauso nuo
medziagos liizio rodiklio ir ekstinkcijos koeficiento, todél idealaus bandinio atveju i§ W vertés tiesiogiai
galima nustatyti medziagos lazio rodiklj, o i§ A — ekstinkcijos koeficientg. Taciau atliekant realius
matavimus reikia jskaityti ir pasalinius efektus: bandinio pavirSiaus ir storio netolygumus, atspindzius

nuo bandinio galinés sienelés, aparatiiros paklaidas ir kt.

Bandinys (n, k)

17 pav. Elipsometrijos matavimo principas

Kadangi elipsometrija matuoja dviejy ver¢iy santyk]j, tai yra ypatingai tiksli metodika, jos rezultatai

atsikartoja atliekant daug matavimy ir jai nereikalingas atraminio signalo matavimas [36]. Tikslumas
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matuojant zinomy optiniy konstanty medziagy storius siekia atominiy sluoksniy dydzius [37]. Kitas
Siuolaikinés spektroskopinés elipsometrijos pranasumas — plataus spektro Sviesos Saltinis, leidziantis tirti
optinius parametrus nuo ultravioletinés iki artimosios infraraudonosios spektro dalies (200 — 1700 nm).
Kartu naudojant CCD detektoriy signalui registruoti, matavimai atliekami sekundés daliy intervale ir

visoje spektro srityje vienu metu.

18 pav. pavaizduota viena i§ spektroskopinés elipsometrijos konfigtracijy — PSCrA. Kiekviena
raidé atitinka optinj komponentg ir jo eile spinduliuotés kelyje: P — poliarizatorius, skirtas §viesos $altinio
spinduliuotés poliarizavimui, S — bandinys, C — kompensatorius, naudojamas papildomam faziy
skirtumui tarp poliarizacijy jvedimui, o tai leidZia atskirti kairing apskritiming poliarizacija nuo deSininés
ir vienu matavimu registruoti visus stokso parametrus S,_;, A — analizatorius, skirtas atsispindéjusios
Sviesos poliarizacijos konversijai atgal j tiesing. Apatinis indeksas R nurodo kuris optinis elementas
sukamas matavimo metu. Si konfigiiracija leidzia tirti ne vien tik izotropinius bandinius. Tuo paéiu metu
atlieckami ir apibendrintosios elipsometrijos bei Mueller‘io matricy elipsometrijos matavimai, skirti

anizotropiniy medziagy charakterizavimui atlikti.

;%3 Polarizatorius Analizatorius \ \

/ / Kompensa:f:\rius O

Bandinys

18 pav. Principiné elipsometrijos matavimo schema atspindZio geometrijoje
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5.2.  Apibendrintoji ir Mueller‘io matricy elipsometrija

Apibendrintoji elipsometrija dazniausiai pasitelkiama tiriant anizotropines medziagas.

Anizotropiniy bandiniy Jones‘o matrica:

_ [tor tsp]
t]—[tps ol (56)

Cia ty, — Frenelio pralaidumo koeficientai, x — j bandinj krintan¢ios spinduliuotés poliarizacija,
y — matuojama poliarizacija. Izotropiniams bandiniams tg, ir t,s nariai lyglis nuliui [6]. Todél

apibendrintosios elipsometrijos metodikai reikia atlikti matavimus esant trims poliarizacijy santykiams:

t

Ppp = PP — tan Wy etlrp (57.1)
SS
tps iA

Pps =7 = tan Wy, e'"rs, (57.2)
PP
tsp iA

Pp =1 _ = tan W, e'"sp . (57.3)

SS
Pasinaudoje¢ Siomis lygtimis galime perraSyti Jones‘o matrica:

ppp psp

PpsPpp 1 ]° (58)

t) = tss

Taigi, lyginant su standartine elipsometrija, kintamyjy skaicius iSauga nuo 2 (W ir A) iKi 6 (Wp,, Wps, Wsp,

Apps Dps, Agp). Jei susiesime matuojamg ir krintantj Jones’o vektorius per Jones’o matricg t;, galime

pp’ Bps’

uzrasyti:
Etp = tppEip + tspEis, (59.1)
Ets = tpsEip + tssEis . (59.2)
Padaling S$ias lygtis viena i§ kitos gauname:

Eop _ topXi T tsp

) (59.3)
Ets tsti + tss

Clay; = iﬂ Pakeite Frenelio koeficientus pagal (34) lygtis, gauname:
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pSp
+ —_
Por T 7,

=— A (60)
1+ ppppps)(i

p

Elipsometru galima iSmatuoti p esant duotam y;, todél matuojami trys dydziai: p;, kai y; = x1; p2, kai
Xi = X2. P3, Kai y; = x3 ir tuomet sprendziama trijy lyg€iy sistema su trimis nezinomaisiais i$ kurios ir
randame py,,,, pps ir psp. Jei bandinys izotropinis, visi trys matavimy rezultatai bus identiski. Sis metodas
tinkamas tik tuomet, kai tiriami nedepoliarizuojantys (t.y. nekei¢iantys poliarizacijos laipsnio) bandiniai.
Sudétingesniy bandiniy analizei naudojama Mueller‘io matricy elipsometrija. Jos privalumas — tikslesni
matavimai bei galimybé tirti bandinius kei¢ian¢ius §viesos poliarizacijos laipsnj. Matavimai atliekami
apSvieCiant bandinj skirtingos poliarizacijos $viesa bei matuojant ji praéjusios spinduliuotés Stokso
vektoriy. Zinant kritusj Stokso vektoriy galima nustatyti bandinio Mueller‘io matrica. Sasaja su

anizotropinio bandinio Jones‘o matrica iSreiSkiama (20) formulémis [6].

5.3. Mueller‘io-Jones‘o poliarizaciniy matricy analitiné inversija

Svarbu ne tik eksperimentiskai nustatyti Muellerio matricas, taciau ir i§ jy nustatyti tiriamy
medZziagy optinius parametrus. Tam naudojamas Arteagos sukurtas analitinés inversijos metodas [38].
Kai medziagai yra budinga tik amplitudes anizotropija, Sis uzdavinys yra trivialus, taciau, kai kartu

egzistuoja ir amplitudés ir fazés anizotropija, situacija tampa sudétingesné.

ISmatuota Mueller‘io matrica yra paverciama j Jones‘o matricg polinéje formoje (dél skai¢iavimy

patogumo):

J= Joo jOl] — 21900 100 rOlei(G)m—@oo) 1)
10 J11 r10€i©107000) 1 oi(011-800) | -

Lygtys Siems parametrams suskaiciuoti:

To0 = [(Moo + mo1 + My +my1)/2]Y2, (62.1)
ro1 = [(Mgo — Moy + myg —my1)/2]Y2, (62.2)
119 = [(Mgo + Moy — Myg —my4)/2]"/2, (62.3)
111 = [(Mgo — Moy — myg +my,)/2]Y2, (62.4)

Moy + My — i(My3 + mMy3)

ei(@01-090) — )
[(Mgo + my0)? — (Mg + my;)?]Y/2

(62.5)
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My + My + i(Mge + M3q)

ei(©10-090) — , (62.6)
[(moo +mp1)? — (Mg + my)2] /2

£i(011-6800) — My + Maz + i(M35 + My3) (62.7)

[(mgo +my1)? — (Mg +mgy)2]H/2" '
Optiniai medziagy parametrai Jones‘o matricoje aprasomos tokia forma:

T iL T (C—il) T
cos— ——sinm ————sin=

] =eix/2 2 T 2 T 2 (63)

(C+il) T T LT ’
T SlI'l2 COS2 TSln2

¢ia T=+vVI2+L2+C%x=2(Mn—-ik),L =LB—iLD,L' = LB’ —iLD’ ir C = CB — iCD. Taip galima
nustatyti Siuos optinius efektus: LD — tiesinj dichroizma, LB — tiesinj dviluzj, LD — tiesinj dichroizma
45° kampu, LB* — tiesinj dviltizj 45° kampu, CD — apskritiminj dichroizma, CB- apskritiminj dviltazj.

Visi sie dydziai gali buti apskaiciuojami i§ gautos Jones‘o matricos pasinaudojant formulémis:

LB = R[iQ(rgp — 111€"©117%00))] (64.1)

LB’ = R[iQ(ry,e(©017000) 4 1, ;£i(®10=000) )] | (64.2)
CB = R[Q(rp1€:©017000) — 1, 1 1(010=000)) ]| (64.3)
LD = —3[iQ(rgp — r11€4©117000))] (64.4)

LD' = —3[iQ(rp1€:(©017000) 4 1, 1(O10=000) )] (64.5)
CD = —3[Q(rp1€!®017000) — 1, 1£i(O10=000))] | (64.6)

Sia Q0 =TK/[2sin(T/2)], T = 2cos™*[K(ryo — 111€'®117900)) /2], K = [rory,€1(O117000) —

v

— oo 11-1/2 . o - -
To1T10€ (017000 ei(®10=000) |~ o R ir I zymi atitinkamai, realiaja ir menama kompleksinio skaiciaus

dalis.

Sis metodas tiesiogiai gali biiti taikomas tik nedepoliarizuojan¢ioms Mueller‘io matricoms, todél svarbu

nustatyti poliarizacijos faktoriy £3:

JEim3) = m,
b= V3myg .

(65)
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Kai = 1, $viesa visisSkai poliarizuota, kai § = 0 — nepoliarizuota. Jeigu 8 # 1, reikia atlikti matricos
dekompozicija, tam, kad i§ depoliarizuojan¢ios matricos biity gaunamas nedepoliarizuojantis jos

atitikmuo.

54. RC2 elipsometras

Siame darbe elipsometriniai atspindzio ir pralaidumo matavimai buvo atlikti RC2 (J.A. Woolam
Co., Inc.) elipsometru su dvigubu besisukan¢iu kompensatoriumi (19 pav.). Sios konfigiracijos
privalumas — galimybé tiesiogiai matuoti visus Mueller‘io matricos komponentus bei bandinio
depoliarizacijos laipsnj. Elipsometro naudojamas S$viesos Saltinis — deuterio arkinio iSlydZio lempa,
emituojanti 193 — 1690 nm srityje. Toks platus emisijos spektras yra didelis prietaiso pranasumas,
kadangi galima tirti reiskinius tiek ultravioletinéje, tiek artimoje infraraudonyjy dazniy srityje. Signalui
detektuoti naudojami Si ir InGaAs CCD detektoriai. Eksperimento metu spinduliuotés kritimo kampas j
bandinj gali buti kei¢iamas nuo 0° iki 70° (pralaidumo geometrijoje). Bandinys prie padékliuko
pritraukiamas vakuuminiu siurbliuku. Elipsometro valdymui naudojamos originalus programinis paketas
CompleteEASE (J.A. Woolam Co., Inc.). Jame vidutiné kvadratiné paklaida, MSE, vienas i§ pagrindiniy

dydziy, apraSanciy teorinio modelio sutapimg su eksperimentu, iSreiSkiama formule:

NE —NG Cz. — Co N> /Sg. — Sc\°
MSEycs = Z —L—t) ¢ (—) + (—) , 66
NGS T 13— m [ .001 .001 .001 (66)

¢ia n — tasky skaicius spektre, m — aproksimuojamy parametry skaicius, N = cos 2W, C = sin 2W¥ cosA,

S = sin 2W¥ sin A [39]. Kuriant optinj modelj optinés konstantos kei¢iamos siekiant pasiekti kuo mazesnj

MSE rodiklj.

19 pav. J.A. Woolam RC 2 elipsometras
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6. Bandiniai

Darbe tirti GaAsBi bandiniai su skirtingomis Bi atominémis santykinémis koncentracijomis buvo
uzauginti FTMC Optoelektronikos skyriuje, Optoelektronikos technologijy laboratorijoje, molekuliniy
pluosteliy epitaksijos (MBE) metodu. Darbe detaliau pristatysime rezultatus, gautus keturiems S1-S4
bandiniams, kuriy parametrai pateikiami 4 lentel¢je. Bandiniai S1 ir S4 buvo isauginti ant standartinio
GaAs (001) orientacijos padéklo, o S2 ir S3 — ant, atitinkamai, 2° ir 6° pasvirusiy (001) plok§tumos
atzvilgiu, ,,nupjauty” (angl. offcut) padékly. Padéklai buvo padengti GaAs buferiniu sluoksniu, o ant jo

auginami pasirinkto storio epitaksiniai GaAsBi sluoksniai.

4 lentele. Bandiniy fizikiniai parametrai

o ) Storis (nm) )
Bandinio numeris Padéklas o Bi (%) Eg(eV)
(XRD matavimai)
S1 GaAs (001) 840 7,65 0,91
S2 GaAs (001) 2° 186 5,0 1,06
S3 GaAs (001) 6° 180 4,5 1,09
S4 GaAs (001) 485 3,4 1,15

Atominio susitvarkymo tyrimams svarbu zinoti kristalografiniy Krypéiy orientacijas, kurios

schematiSkai pateikiamos 20 pav.

1110]

[170] [110]

Vaizdas iS virSaus Vaizdas iS Sono

5

 [001] [171]

20 pav. Bandiniy kristalografiniy asiy orientacijos schema. (Punktyriné linija rodo $viesos Kritimo

plok§tumos orientacijg elipsometriniy matavimy atspindzio geometrijoje atveju)
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6.1. Struktiiriniai tyrimai

Greta optiniy elipsometriniy tyrimy, Optoelektronikos skyriuje buvo atlikti kompleksiniai bandiniy
charakterizavimo ir atominés struktiiros tyrimai. Bandinio S1 pavirSiaus mikrofotografija, gauta

skenuojanciu elektroniniu mikroskopu (SEM), pateikiama 21 pav.

HV mag curr  mode  det ) pm
KV 4.2 mm sooe3.2 - SEETD vy FTMC Vilnius

21 pav. GaAsBi pavirSiaus SEM mikrofotografija

PavirSiuje matomi atsitiktinai i$sibarste lasai, kuriy skersmuo svyruoja ~1-2 um intervale. Siekiant
i$siaiskinti $iy lasy atoming sudétj, buvo atlikti Rentgeno spinduliy energijos dispersiniai (EDX)
matavimai. Jie atskleidé, kad pavirSiuje susidarantys lasai susideda i$ galio ir bismuto (22 pav.). Bandinio
perSvieCiamosios elektroninés mikroskopijos (STEM) matavimy rezultatai pateikiami 23 pav.
Nuotraukoje pavirSiuje matomas GaBi laSas. Po laSu matoma tamsesné zona, kuri gali atitikti sritis,
praturtintas bismutu. Tokie GaBi lasai pavirSiuje susidaro esant per dideliam Ga kiekiui arba esant As
trikumui augimo metu [4]. IS aukstos rezoliucijos HRTEM nuotrauky spresti apie atominj susitvarkyma
(111) ir (111) kryptimis yra sudétinga dél mazos bismuto koncentracijos, tac¢iau galime aiskiai matyti
tvarkingg kristaling GaAsBi sluoksnio sandarg (24 pav.), o CuPt-tipo atominis susitvarkymas yra

atskleidziamas atlieckant HAADF atvaizdo Fourier transformacija (zr. [40]).

6 pm

22 pav. Bismidy pavirSiuje susidaranéiy lasy atominé sudétis, nustatyta EDX metodu
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23 pav. GaAsBi skersinio pjuvio STEM mikrofotografija

24 pav. GaAsBi (110) ir (110) pavirsiy HRTEM nuotraukos

Atlikti Rentgeno spinduliy difrakcijos (XRD) matavimai patvirtina kristaling atoming bismidy
sluoksniy struktiirg. Reflekso (004) difraktogramos [25(a) pav.] rodo iSreikStas bismido smailes ir

interferencines osciliacijas, liudijancias auk$tg bismidy kristalinés gardelés struktirinj tobuluma.
Difrakciniai %(111) ir %(111) refleksai [25(b) pav.], kurie yra negalimi cinko blizgu¢io struktiiros

kristaluose, akivaizdziai liudija CuPt B_ ir B, tipo atominj susitvarkyma tirtuose bismidy bandiniuose.

Epitaksiniuose bismidy sluoksniuose, iSaugintuose ant pasvirusiy (nupjauty) GaAs (001) padékly — S2 ir
S3 bandiniuose, — buvo stebimas tik %(111) XRD refleksas. Siuose bandiniuose dominavo Bi atomy

susitvarkymas (111) plokstumose.
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— 4 GaAsBi GaAs (b) “®

Intensyvumas, sant.vnt.
Intensyvumas, cps

65.0

65.5
20, deg

66.0

66.5 67.0

64.0 64.5

25 pav. XRD difraktogramos: (a) (004) refleksai ir (b) ,,draustiniai‘ %{111} refleksai

Bismidy bandiniy atvirkstinés gardelés skenavimo (RSM) XRD matavimai parodé [40], kad
dauguma bandiniy (S2—S4) yra pilnai epitaksisSkai jtempti dél Zenklaus gardeliy konstanty skirtumo tarp
GaAsBi ir GaAs padéklo. Bandinys S1 buvo dalinai jtemptas (jo gardelés relaksacijos laipsnis buvo

artimas 50 % laipsniy).

6.2.  Fotoliuminescencijos tyrimai

Bandiniy poliarizuotos fotoliuminescencijos (PL) spektrai buvo iSmatuoti kambario ir skysto
azoto (80 K) temperatiiroje, zadinant liuminescencija 532 nm lazeriu ir registruojant ja isilgai bandinio
paviriaus normalés ([001] kryptimi) esant E || [110]ir E || [110] poliarizacijoms (naudojant Glan-
Taylor prizmg).

Kadangi atominis CuPt susitvarkymas keicia kubing cinko blizgucio simetrijg j trigoning, jis
salygoja valentinés juostos vadinamajj ,.kristalinj* suskilimg A.. Esant kristalinio lauko suskilimo A,
vertei didesnei uz terming energija kT, fotoliuminescencijoje turi dominuoti Eg ; optiniai Suoliai (zr. 9
pav.) j virSuting suskilusios valentinés juostos Saka. Tokie Suoliai gali vykti tik esant §viesos E-vektoriui
statmenam atominio susitvarkymo asiai [111] B_ (arba [111] asiai B, ). Esant E || [110] poliarizacijai,
elektrinio lauko vektorius yra statmenas susitvarkymo asiai, o, esant E || [110], jo projekcija j (111)
plok$tuma yra cos ® = 1/+/3 (2r. § 3). Todél poliarizuotos PL intensyvumy santykis teoriskai turi bati
R = Ij110)/I170) = 3. Kaip matyti i§ 26 pav., kuriame pateikiami poliarizuotos fotoliuminescencijos

spektrai, eksperimentiSkai yra stebima akivaizdi poliarizaciné anizotropija ir bandiniy R- parametras yra
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mazdaug 1.7 skysto azoto temperatiiroje (2.1 — kambario temperatiiroje), t.y. artimas teorinei R = 3

vertei.

Aptariant $iuos rezultatus svarbu turéti omenyje, kad teoriné R = 3 verté yra galima tik suderintos
gardelés konstantos epitaksiniuose sluoksniuose. Bismidy gardelés konstanta zenkliai skiriasi nuo GaAs
padéklo, ir juose susidaro epitaksiniai jtempimai. Epitaksinis bismido sluoksnio jtempimas taip pat
salygoja valentinés juostos suskilimg A,, kuris, esant x = 0.05 bismuto koncentracijai, yra mazdaug
A, = 45 meV.

Kadangi epitaksinis jtempimas (nesant atominio susitvarkymo) daro kubinj cinko blizgucio
Kristalg vienaSiu su optine aSimi orientuota iSilgai sluoksnio pavir§iaus normalés [001], poliarizaciné
fotoliuminescencijos (matuojamos i$ilgai [001]) priklausomybé yra galima tik esant kristaliniam, CuPt

susitvarkymo sglygotam, suskilimui, palyginamam ar didesniam uz epitaksinj, A, = A,.

Tai leidzia daryti i§vada, kad kristalinis, atominio susitvarkymo salygotas, suskilimas bismiduose

yra 50 meV eilés.

£
=3
£
[1]
w
2
[}
E
=
=
=
w
c
@
E
10| S2
\
0.5 /'_\“-\%\
A
\
0.0 LT L

i L n 1
08 09 10 11 12 13 14
Energija, eV

26 pav. Bandiniy fotoliumenscencijos (T = 80 K) spektrai esant [110] (raudona kreivé)

ir [110] (juoda kreivé) poliarizacijoms
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7. Elipsometriniai matavimai ir ju analizé.
7.1.  Elipsometrija pralaidumo geometrijoje

Dideles kristalinio, CuPt-tipo atominio susitvarkymo sglygoto, valentinés juostos suskilimo Ac

vertes bismiduose patvirtina spektroskopinés elipsometrijos matavimai atlikti pralaidumo geometrijoje.

0.6

T T 0.6 T T T v v T v T v
I s1 E— 0°,°E I [110] A s2 /0% E|[[110]
— ——90°, E || [110] —— 90°, E || [110]

TN\ | AN
o \ o T

2 .
0 \\ 0.2
0.1 \\ 0.1
0.0 — : : : : : : 0.0 — : : : : : :
0.7 0.8 0.9 1.0 11 1.2 13 14 0.7 0.8 0.9 1.0 11 1.2 1.3 14
Energija, eV Energija, eV
0.6 — . . . —_— B B e B S
R e L — s4 T O%EN[IO |
——90°, E || [110] ——90°, E || [110]

L h N\
- o \\\ - o) \

. I \\

0.1 0.1
0.0 ()0 ISP [PPSR SRR EFSEPI EPSPRP ——
0.7 0.8 0.9 1.0 11 1.2 13 1.4 0.7 0.8 0.9 1.0 1.1 1.2 1.3 1.4
Energija, eV Energija, eV

27 pav. Bismidy poliarizuoto pralaidumo spektrai

Bismidy pralaidumo spektrai, esant statmenam Sviesos kritimui j bandinius ir esant skirtingoms
poliarizacijoms E || [110] ir E || [110], buvo i$matuoti 0.7—1.4 eV spektrinéje srityje RC2 elipsometru.
Rezultatai pateikiami 27 pav. Kaip matyti, E || [110] poliarizacijos pralaidumas pradeda gesti esant
mazesnéms fotono energijoms, nei E || [110] poliarizacijos pralaidumas. Esant E || [110], pralaidumo
kritimo spektrinés padétys akivaizdziai koreliuoja su draustiniy energijy tarpais, nustatytais iS

fotoliuminescencijos tyrimy (4 lentelé). Tai jtikina, kad optinius ypatumus, atitinkanéius E || [110] ir
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E || [110] poliarizacijas, lemia optiniai $uoliai i$ suskilusios valentinés juostos, atitinkamai, vir§utings ir
apatinés Saky. Suskilimo verte galima grubiai jvertinti i$ optinio tankio, In(1/T), spektriniy kreiviy. Tokie
jvertinimai rodo 50 meV eilés suskilimy vertes, koreliuojancias su jvertinimais gautais i§ PL spektry

analizés.

Kristalinio suskilimo jvertinimai bismiduose, ~ 50 meV, koreliuoja ir su jo vertémis 20—-40 meV,
stebimomis jprastiniuose puslaidininkiniuose junginiuose, GaixInxP [41]. Taciau jprastiniuose
puslaidininkiniuose junginiuose spontaninis CuPt-tipo atominis susitvarkymas yra stebimas esant
suderintinéms, X = 0.5, jy sastato vertéms. Kadangi kristalinis suskilimas A¢ teoriSkai yra proporcingas
susitvarkymo parametro kvadratui, Ac ~ n?, 0 maksimali galima n verté yra 2x, bismiduose GaAs;xBiy,
kurivose Bi atomin¢ santykiné koncetracija X=0.05 yra eile maZesné nei jprastiniuose
puslaidininkiniuose lydyniuose, kristalinis suskilimas yra i§ tiesy dviem eilémis didesnis, nes suskilimy

vertes turime lyginti prie ty paéiy X ir n veréiy.

Valentinés juostos suskilimg bismiduose, kaip minéjome § 6.2, lemia ir CuPt atominio
susitvarkymo kristalinis laukas, ir epitaksinis jtempimas. Tai, kad Kirstalinio lauko indélis yra
dominuojantis, jrodo fotoliuminescencijos ir pralaidumo spektry poliarizacinés priklausomybés.
Siekdami papildomy eksperimentiniy jrodymy, atlikome azimutinius elipsometrinius bismidy optinio
atsako matavimus. Apibendrintosios elipsometrijos matavimai pralaidumo geometrijoje buvo atlikti
sukant bandinj aplink jo pavirSiaus normalg, esant statmenam spinduliuotés kritimui j bandinio pavirsiy.
Koordinaéiy keitimo atzvilgiu tai atitinka Euler‘io kampo ¢ keitimg. Tokie matavimui buvo atlikti S1
bandiniui. Bandinys buvo orientuotas taip, kad[110] kryptis biity lygiagreti s poliarizacijos
komponentei. Elipsometriniai spektrai buvo registruojami keic¢iant kampg ¢ zingsniu 15° kol bandinys
buvo pilnai apsuktas aplink savo asj. Paveiksle 28 pateikiama elipsometrinio anizotropijos parametro ¥y
priklausomybé nuo azimutinio kampo. Pateikiamos ¥, vertés atitinka 0.99 eV fotono energija, kadangi
ties Sia energija W, jgyja didZiausig maksimumo vertg. Kaip matyti i§ 28 pav., ¥,s kitimas yra
akivaizdziai periodinis bei simetrinis ir neabejotinai rodo, kad azimuting pralaidumo priklausomybe
lemia CuPt atominio susitvarkymo B. (ar B:) asies [111] (ar [111]) projekcija j bandinio pavir$iaus

plokstuma, kuri sutampa su [110] kristalografine kryptimi.

43



2.0 r #

15

1.0

s deg

WL

28 pav. Elipsometrinio parametro ¥, priklausomybé nuo bandinio orientacijos
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Darbe buvo atlikti ir Mueller‘io matricos elipsometriniai matavimai (zr. § 5.2) pralaidumo

geometrijoje. Bandiniai buvo orientuojami taip, kad p ir s Sviesos poliarizacijos E-vektoriai biity

lygiagretiis, atitinkamai, [110] ir [110] kryptims. Atlikus matavimus, naudojantis (65) formule, buvo

apskai¢iuojami matricy poliarizacijos laipsniai 5. Gautos 8 vertés visoje spektrinéje srityje yra artimos

vienetui, 8 =~ 1, kas liudija, kad tiriami bandiniai yra nedepoliarizuojantys ir patikimai galime naudoti

analitinj inversijos metoda, aprasyta § 5.3. Atlike Mueller‘io matricos inversija, randame tiesiniy lazio

rodikliy ir ekstinkcijos koeficienty skirtumus tarp jy veréiy [110] ir [110] kryptimis. Gauti linijinio

dviliizio ir dichroizmo spektrai pateikiami 29 pav.
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29 pav. Liizio rodikliy ir ekstinkcijos koeficienty skirtumai jy veréiy [110] ir [110] kryptimis atzvilgiu

Visy tirty bandiniy tiesiniy dviliiziy ir dichroizmy spektrai turi ekstremumus siauroje spektrinéje
srityje atitinkancioje optinius Suolius Eo;1 ir Eo_ i$ suskilusios valentinés juostos virSutinés ir apatinés
Saky j laidumo juostg. Tai rodo, kad opting bismidy anizotropija lemia CuPt atominio susitvarkymo
salygotas valentinés juostos suskilimas. Linijinio dichroizmo spektrai didéjant fotono energijai i$ pradZiy
demonstruoja didesnj ekstinkcijos koeficienta [110]-poliarizacijai, nes optiniai $uoliai Eo2 i§ apatinés
valentinés juostos Sakos reikalauja, kad elektrinis vektorius buty lygiagretus CuPt B-susitvarkymo asiai,
ir todél [110]-poliarizacijos atveju Eo optiniai Suoliai yra draustiniai. Didéjant fotono energijai, optiniy
Suoliy Eo 2 kanalas atsidaro [110]-poliarizacijai. Kadangi Eo 1 optiniai $uoliai $iai poliarizacijai yra silpni
(teoriskai, tris kartus silpnesni nei [110]-poliarizacijai), didéjant fotono energijai linijinis dichroizmas

ima mazéti.
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Visuose bandiniuose ekstinkcijos koeficienty skirtumui pasickus maksimalig verte jis véliau
mazéja bei pakeicia Zenklg — sugertis [110]-poliarizacijai tampa didesné. Bandinyje S1 su didZiausiu
bismuto kiekiu, x ~ 0.08, galima matyti papildomg ekstinkcijos koeficienty skirtumo maksimumag, kuris
gali buti susijes su optiniais Suoliais i$ spin-orbitinés atskilusios valentinés juostos Sakos. Tuo tarpu
kituose bandiniuose $iS ypatumas yra spektrinéje srityje, kuri vir$ija GaAs padéklo draustiniy energijy
tarpa, todél pralaidumo geometrijoje jo registruoti nepavyksta. To biity galima iSvengti nuésdinant GaAs
padékla, tadiau tikétina, kad tuomet GaAsBi sluoksnis dél jtempimy relaksacijos pakeis savo atoming

struktiira.

Liizio rodikliy ir ekstinkcijos koeficienty skirtumai [110] ir [110] poliarizacijoms optiniy Suoliy
Eo,1 ir Eop srityje jgyja santykinai dideles vertes, tirtuose bandiniuose varijuojancias 0.01-0.025 intervale.
Tikétina, kad absoliutinés skirtuminés vertés priklauso nuo susitvarkymo parametro 7, t.y. nuo bismuto
koncentracijy skirtumo juo praturtintose ir nuskurdintose kristalografinése atominése plokstumose.
Taciau detalesné analizé reikalauja nepriklausomo eksperimentinio susitvarkymo parametro nustatymo
bandiniy atomings struktiiros tyrimy metodais. I§ principo, tai jmanoma atlikti XRD ar EDX metodais,

taCiau praktiskai tai yra sudétingas ir iki Siol neatliktas uzdavinys.

Kaip matyti i$ 29 pav., nezymus bismidy dviliiZis yra stebimas ir ilgabangéje spektrinéje srityje,
Zemiau optiniy Suoliy Eo,1 ir Eop srities, kurj lemia zemadazné kvazistacionari poliarizacijos anizotropija,
ir kuris anksciau buvo stebétas ir jprastiniuose puslaidininkiuose junginiuose GalnP2 ir AlGalnP; [13,

14].

Siame darbo apraSyme mes pateikiame eksperimentinius spektroskopinés elipsometrijos
rezultatus keturiems pasirinktiems S1-S4 bandiniams. Darbe i§ tiesy buvo atlikti daugelio bismidy
bandiniy, mazdaug dvideSimties, matavimai. Svarbus darbo rezultatas yra tas, kad poliarizacinés
pralaidumo, tiesinio dviliiZio ir linijinio dichroizmo priklausomybés (zr. 27 pav. ir 29 pav.) buvo stebétos
visiems bismidy bandiniams. PraktiS$kai, mums nepavyko surasti GaAsBi bandinio, kuris
nedemonstruoty CuPt-tipo atominio susitvarkymo. Bandiniy MBE auginimo parametrai nebuvo
optimizuojami siekiant indukuoti atominj susitvarkyma bismiduose. Tai leidzia daryti svarbig hipoteting
prielaida, kad spontaninis atominis CuPt-tipo susitvarkymas epitaksiniuose kristaliniuose bismiduose
vyksta visuomet. Tai i§ esmés skiriasi nuo atominio standartiniy III-V puslaidininkiy susitvarkymo.
Pastarasis reikalauja specifiniy MBE auginimo salygy ir yra realizuojamas tik tam tikruose auginimo
temperatiiry ir atominiy pluosteliy srauty santykio intervaluose. Tikétina §io bismidy ypatumo priezastis

yra didelis kovalentiniy GaAs ir GaBi ryS$iy ilgiy kontrastas.
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7.2.  Elipsometrija atspindZio geometrijoje

Elipsometriniai matavimai pralaidumo geometrijoje jgalina kokybiSkai atskleisti atominj
susitvarkyma epitaksiniuose sluoksniuose, taciau neleidzia nustatyti dielektrinés funkcijos tenzoriaus
komponenciy. Pastarasis uzdavinys reikalauja spektroskopiniy elipsometriniy tyrimy atspindZzio
geometrijoje. Tai — sudétingas, gana sunkus uzdavinys dél keleto priezas¢iy. Visy pirma, uzdavinys
reikalauja didelio optiniy paramtery skai¢iaus nustatymo. Esant atominiam CuPt-tipo susitvarkymui ir
epitaksiniam jtempimui, bismidai yra optiskai dviasés sistemos, kuriy dielektrinés funkcijos tenzorius
turi tris pagrindines kompleksines komponentes. Todél i$ eksperimentiniy elipsometriniy spektry turime
nustatyti SeSis optiniy paramatery spektrus. Bandiniuose, kurie yra auginami ant pasvirusiy, ,,nupjauty‘
(001) GaAs padekly, bitina eksperimentiskai nustatyti ir dviaSio elipsoido pagrindiniy aSiy orientacijas.
(Bandinius, augintus ant tikslaus (001) padéklo, sudaro B+ ir B. CuPt-tipo domenai. Tuomet efektinio
dviagio elipsoido pagrindines asis fiksuoja kristalografinés [001], [110] ir [110] kryptys.) Kita
dielektrinés funkcijos tenzoriaus uzdavinio sudétingumo priezastis yra ta, kad elipsometrinis atsakas yra
labai jautrus pavirsinei bandinio biisenai. (Zinoma, kad elipsometrinj atsaka gali jtakoti keliy angstremy
storio pavirSiniai sluoksniai.) Kadangi bismidy bandiniy pavirSius paprastai néra atomiskai ,,Svarus®
(zr. 21 pav. ir 22pav.), analizuojant eksperimentinius elipsometrinius spektrus, bitina jskaityti

(eliminuoti) pavirSing bandiniy biisena.

Todél anizotropiniy optiniy sistemy dielektrinés funkcijos tenzoriaus elipsometrinio nustatymo
uzdavinys paprastai yra sprendziamas iteracijomis (zr., pvz., [24, 42]]). Pirmuoju artiniu, tiriama dvia§é
sistema yra aproksimuoja paprastesne, pvz., optiskai izotropine. Analizuojant elipsometrinius spektrus,
nustatoma efektiné dielektriné funkcija, kuri sekanéiame artinyje yra laikoma esant viena i$ g-tenzoriaus
komponenciy, ir analizé kartojama siekant nustatyti kitas. Po to kitos yra fiksuojamos, tikslinama pirmoji.

Ir tokie iteracijy ciklai yra kartojami, kol pasiekiamas uZsibréZztas tikslumas.

Siame darbe bismidy dielektrinés funkcijos tenzorius buvo nustatytas antrosios iteracijos

tikslumu.

Siekiant eliminuoti interferencinius atspindzius nuo antrosios bandinio (galinés padéklo) sienelés
(kurie skaidrioje srityje stirpiai jtakoja elipsometriniy parametry spektrus), bandiniai buvo paruosti
matavimams paSiurkstinant GaAs padéklo puse. Bandinys buvo priklijuojamas prie stikliuko taip, kad
GaAs padéklas buty iSoréje. Tuomet 30 um Siurkstumo speciali Siurkstinimo plévelé buvo padengiama
distiliuoto vandens sluoksniu ir bandinys atsitiktiniais judesiais, nesudarant specifinés orientacijos réziy,

buvo ,slifuojamas*, kol padéklo pavirsius tapdavo tolygiai matinis. Tuomet stikliukas su bandiniu buvo
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merkiamas j indg su acetonu ir patalpinamas j ultragarsing vandens vonele. Acetonas istirpina klijus, o
ultragarsinés bangos padeda pasalinti ant pavirSiaus susikaupusius klijy liku¢ius. Po to bandinys
nuplaunamas etanoliu, o pastarojo likuciai pasalinami azoto dujy srautu. Toks pirminis bandiniy

paruoSimas buvo atliktas visiems S1-S4 bandiniams.

Elipsometriniai atspindzio matavimai buvo atliekami esant ¢ = 45° azimutiniam kampui (zr.

20 pav.), kai elipsometrinis parametras ¥, jgyja didziausias vertes (Zr. 28 pav.). Matavimai atlikti esant
jvairiems $viesos spindulio kritimo kampams 6aoi, kurie buvo kei¢iami 20°-70° intervale Zingniu 10° ir
70°-80° intervale zingsniu 1°. ISmatavus Siuos 16 elipsometriniy spektry rinkiniy, pirmuoju artéjimu,
laikant bismido sluoksnj optiskai izotropine medZziaga, buvo sprendziamas jos pseudodielektrinés
funkcijos uzdavinys,— e-tenzorius buvo laikomas diagonaliu su vienodomis diagonaliomis
komponentémis eppr(®w). (Bandymai pirmuoju analizés zingsniu nustatyti kelias g-tenzoriaus

komponentes duodavo nevienareikSmius arba nekonverguojancius rezultatus.)

Elipsometriniai spektrai buvo modeliuojami naudojantis CompleteEASE paketo WvlbyWvl
schema, esant fiksuotiems bismidy sluosniy storiams, nustatytiems i§ XRD matavimy. Modeliuojant,
eksperimentiniai spektrai yra diskretizuojami j tam tikrg tasky skai¢iy ir kiekviename taske optinés
konstantos varijuojamos tol, kol pasiekiamas geriausias sutapimas su to tasko elipsometrinémis vertémis.
Modeliuojant yra svarbus pradinis optiniy konstanty pasirinkimas. Pradinés eppr(®) vertés buvo
aproksimuojamos GaAs dielektrine funkcija. Sio modelio trikumas yra tas, kad jis neeliminuoja
eksperimentiniy duomeny triuk§mo, nes modeliuojant vieng taska nejskaitomi greta esantys taskai. Be
to, gaunami rezultatai nevisuomet tenkina Kramers‘o—Kronig‘o sarySius, siejanéius menamg ir realig
kompleksiniy optiniy paramatery dalis. Todél Sio modelio generuotos optinés konstantos buvo
tikslinamos BSpline modeliu, kuris eliminuoja triuk§ma ir generuoja glotnig optiniy parametry dispersija.
Naudojant §ia schema, spektras taip pat yra diskretizuojamas, tik $jkart, modeliuojant spektrg, yra
atsizvelgiama ir j gretimus tagkus. Cia yra svarbus tasky skaigiaus pasirinkimas, nes naudojant per mazai
taSky prarandama informacija apie smulkias spektrines charakteristikas, ta¢iau per didelis tasky kiekis
gali generuoti triuksma. Bspline schemos konvergencija galima pagreitinti nurodant pradines draustiniy
energijy tarpo vertes (gaunamas, pvz., 1§ PL matavimy) ar kitus parametrus, kurie véliau yra programiskai
optimizuojami. Taip, pvz., buvo patikslinti bismidy sluoksniy storiai: S1 — 840 nm, S2 — 194 nm, S3 —
195 nm, S4 — 504 nm (plg. XRD duomenis 4 lentel¢je). Eksperimentiniy ir modeliniy spektry
suderinamumo parametru yra MSE rodiklis (66), ir optinés konstantos programiskai yra varijuojamos

tol, kol pasiekiamas MSE minimumas. Praktikoje, MSE = 20 yra laikoma geru suderinimo parametru.
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Siame darbe mums pavyko pasiekti Zymiai maZesnes MSE vertes: 3.4 (S1), 2.7 (S2), 4.6 (S3) ir 2.3 (S

Suderinimo rezultatus iliustruoja 30 pav.

4).
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30 pav. Elipsometrinio atsako modeliavimo rezultatai

Gauta pseudodielektriné bismidy funkcija yra pateikiama 31 pav. Kaip matyti, bismuto jterpimas

1 puslaidininking gardele didina optiniy Suoliy iSplitimo parametra. Did¢jant santykinei atominei bismuto

koncentracijai, i$plitimo parametras didéja.
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31 pav. Pseudodielektriné GaAsBi bismidy funkcija

Pirmuoju iteracijy artiniu nustatyta pseudodiektriné funkcija eppp(w) Siame darbe sekanciu
artiniu buvo patikslinta i$naudojant Mueller‘io matricy inversijos rezultatus (gautus pralaidumo
geometrijoje, €[14107(w) = eppr(w) £ ;Ae(w), kur Ag(w) randama i§ eksperimentiniy An ir Ak spektry.
Svarbu turéti omenyje, kad taip nustatytos funkcijos gppi0(w) ir g10;(w) néra e-tenzoriaus
komponentés, bet efektinés dielektrinés funkcijos, aprasancios bismidy optinj atsaka statmeno
bandiniams $viesos sklidimo atveju ir esant E || [110] ir E || [110] poliarizacijoms. Efektinés dielektrinés
funkcijos yra pateikiamos 32 pav. Jy nustatymas leidZia patikslinti / nustatyti valentinés juostos suskilima
A, bandiniuose S1-S4 jis, atitinkamai, yra 55 meV, 40 meV, 30 meV ir 60 meV. Sios vertés gerai
koreliuoja su misy ankstesniu grubiu Ac jvertinimu ~ 50 meV, kurj gavome analizuodami

fotoliuminescencijos ir elipsometrinius pralaidumo spektrus.
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32 pav. Efektinés GaAsBi dielektrinés funkcijos, aprasancios bismidy optinj atsaka, esant E || [110] ir
E || [110] poliarizacijoms
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PAGRINDINIAI REZULTATAI IR ISVADOS

1. Darbe detaliai tirti epitaksiniai GaAs1xBix bismido bandiniai, esant X ~ 0.03-0.08 santykinéms
atominéms bismuto koncentracijoms, demonstruoja spontaninj atominj CuPts-tipo susitvarkyma,
kuris buvo atskleistas optiniais spektroskopinés elipsometrijos bei fotoliuminescencijos metodais
ir patvirtintas nepriklausomais difrakciniais XRD matavimais.

2. Naudojantis Mueller‘io matricy elipsometrijos metodais, sukurta paprasta atominio CuPt-tipo
susitvarkymo testavimo schema, jgalinanti efektyviai kokybiskai testuoti CuPt-tipo susitvarkyma
plonuose epitaksiniuose sluoksniuose.

3. Atliktas epitaksiniy kristaliniy bismidy testavimas rodo, kad visi epitaksiniai GaAs1.xBix bismido
bandiniai (turintys struktariskai tvarkingg kristaling sandarg) turi CuPtg-tipo atominj
susitvarkymg. Tai esminis bismidy skirtumas nuo standartiniy puslaidininkiniy III-V lydiniy —
pvz., GaixInxP ar GaAs1xShx,— kuriuose atominis susitvarkymas yra pasiekiamas tik prie tam
tikry specifiniy epitaksinio auginimo salygy.

4. Atominis susitvarkymas epitaksiniuose bismiduose lemia opting poliarizacing jy anizotropija net
ir statmeno bandinio pavirSiui Sviesos sklidimo atveju. Pagrindiné fizikiné optinés anizotropijos
prieZastis — atominio susitvarkymo salygotas valentinés juostos suskilimas. Suskilimo A¢ verté
yra 50 meV eilés, esant X ~ 0.05 bismuto koncetracijai. Gautas suskilimo jvertinimas bismiduose
yra keliomis eilémis didesnis nei tikétinos Ac vertés standartiniuose I1I-V puslaidininkiniuose

lydiniuose esant atitinkamam, x =~ 0.05, jy sastatui.

Darbe gauty rezultaty pagrindu ruoSiama publikacija [40].
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ELIPSOMETRINIS BISMIDU OPTINES ANIZOTROPIJOS TYRIMAS

Lukas Joc¢ionis

SANTRAUKA

GaAsBI bismidas yra placiai mokslinéje literatiiroje nagrinéjama puslaidininkiné medziaga. Platy
jos tyrimy frontg lemia galimybé valdyti bismidy draustiniy energijy tarpa palyginti nezZymiai keiCiant
bismuto koncentracijg, tuo paciu perspektyvos naudoti bismidus kuriant telekomunikacijy srities
lazerius, saulés elementus, Kitus IR optoelektronikos prietaisus. Pastaruoju metu atlikti bismidy atominés
stuktiiros tyrimai atskleidé bismuto atomy savaiminj CuPts-tipo susitvarkyma. Sio darbo tikslas —
nustatyti atominio susitvarkymo jtaka bismidy optiniam atsakui naudojantis spektroskopinés
elipsometrijos metodais.

Darbe detaliai tirti epitaksiniai GaAsi-xBix bismido bandiniai, esant x = 0.03—0.08 santykinéms Bi
koncentracijoms, akivaizdziai demonstruoja spontaninj atominj CuPtg-tipo susitvarkyma, kuris darbe
atskleistas optiniais spektroskopinés elipsometrijos ir fotoliuminescencijos metodais, bei patvirtintas
nepriklausomais difrakciniais XRD matavimais. Atominis susitvarkymas epitaksiniuose bismiduose

lemia opting poliarizacing jy anizotropijg net ir statmeno bandinio pavirSiui Sviesos sklidimo atveju.

Pagrindiné fizikiné optinés anizotropijos priezastis — atominio susitvarkymo salygotas valentinés
juostos suskilimas Ac. Jo verté bismiduose yra 50 meV eilés, esant X ~ 0.05 bismuto koncetracijai. Gautas
bismidy juostinio suskilimo jvertinimas yra keliomis eilémis didesnis nei tikétinos Ac vertés
standartiniuose I11-V puslaidininkiniuose lydiniuose — pvz., GaixInxP ar GaAsixSbx,— esant

atitinkamam, x ~ 0.05, jy sastatui.

Sukurta Mueller‘io matricy elipsometrijos metodika, jgalinanti efektyviai kokybiSkai testuoti atominj
CuPt-tipo susitvarkyma plonuose epitaksiniuose sluoksniuose. Atliktas epitaksiniy kristaliniy bismidy
testavimas rodo, kad visi epitaksiniai GaAs1xBix bismido bandiniai (turintys struktiiriSkai tvarkinga
kristaling sandarg) turi CuPts-tipo atominj susitvarkyma. Tai esminis bismidy skirtumas nuo standartiniy
puslaidininkiniy III-V lydiniy, kuriuose atominis susitvarkymas yra pasiekiamas tik prie tam tikry

specifiniy epitaksinio auginimo salygy.
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ELLIPSOMETRIC STUDY OF OPTICAL ANISOTROPY OF BISMIDES

Lukas Joc¢ionis

SUMMARY

The GaAsBi bismides presently are widely studied semiconductor alloys, due to their perspective
potential applications in engineering of telecommunication-wavelength-range lasers, multi-junction solar
cells, and other IR optoelectronic devices. Recently, atomic structure investigations of bismides revealed
the spontaneous CuPts-type atomic ordering. The goal of the present work is to determine the influence

of the atomic ordering on bismide optical properties using the spectroscopic ellipsometry techniques.

The MBE-grown epitaxial GaAsixBix bismide samples with x ~ 0.03-0.08 relative Bi concentrations
were investigated. The CuPts-type atomic ordering induces optical polarization anisotropy of the
epitaxial samples even at normal (to the sample surface) light propagation. The anisotropy was revealed
by ellipsometric measurements of transmission, linear birefringence, and dichroism spectra, as well as
confirmed by polarized photoluminescence measurements. The main physical reason of the anisotropy
is the atomic-ordering induced valence band splitting Ac. The splitting in bismides was estimated to be
of about 50 meV at the x ~ 0.05 Bi concentrations. The bismide splitting essentially, by two orders of
magnitude, exceeds that expected in the conventional 111-V semiconductor alloys — namely, GaixInxP or

GaAs1.xShy, — at the corresponding atomic compositions, x ~ 0.05.

The Mueller-matrix based ellipsometric measurement scheme is suggested, which allows for an
effective direct test of a manifestation of CuPt-type atomic ordering in thin epitaxial layers. The testing,
carried out on numerous bismide samples, shows that all bismide epitaxial layers, which have structurally
qualitative crystalline lattice, manifest the CuPt ordering. This is a distinctive feature of bismides as
compared to the conventional I111-V semiconductor alloys, in which the ordering can be induced only by

specific epitaxial-growth conditions.
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