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WPROWADZENIE

Po raz pierwszy material z modulacjg skladu chemicznego zostal
wytworzony syntetycznie przez DuMonda 1 Youtha [1,2].

Otrzymana przez nich heterostruktura skladajaca si¢ z
naprzemiennych warstw miedzi 1 ztota okazata si¢ nietrwala 1 szybko ulegta
degradacji wskutek dyfuzji, co wykluczyto jej praktyczne zastosowanie.

Dopiero w latach siedemdziesiatych udato si¢ otrzyma¢ modulowane
struktury potprzewodnikowe metodq epitaksji z fazy gazowe) (Essaki et al.
1970 [3]), wiazka molekularna (Cho, 1970 [4]), na tyle trwale, ze mozna
byto uzy¢ ich do konstrukeji urzadzen takich jak lasery czy obwody scalone.

Od tego tez czasu datuje si¢ powazne zainteresowanie badaniami
strukturalnymi tyvch matenatow. Do tego celu uzywa si¢ réznych technik
badawczych takich jak: dyfrakcja promieni rentgenowskich, transmisyjna
mikroskopia elektronowa, wsteczne rozpraszanie Rutherforda, elektronowa
spektroskopia Augera. Wsrdd tych technik najszybsza, najskuteczniejsza 1
nieniszczacg okazata si¢ wysokorozdzielcza dyfraktometria rentgenowska.
Stosujac te technik¢ w przypadku heterostruktur otrzymuje si¢ na tyle
skomplikowane profile dyfrakcyjne, ze ich bezposrednia ocena jest
niemozliwa. W takich przypadkach konieczne jest poréwnanie wynikdéw
eksperymentalnych z obliczonym profilem dyfrakcyjnym aby otrzymac
informacje na temat sktadu chemicznego, napr¢zen czy ksztaltu ziacza
mi¢dzy warstwami.

Aby obliczy¢ rentgenowski profil dyfrakcyjny dla krysztatow z
modulacja skladu chemicznego stosowano zaréwno Kkinematyczng jak 1
dynamiczna teori¢ dyfrakcji promient X. Pierwsze prace dotyczace tego

problemu w oparciu o teori¢ kinematyczna zostaly przedstawione przez

(9]



DeFontaine[5] (cho¢ jego praca dotyczyta gtdwnie rozpadu spinodalnego w
stopach), Segmullera 1 Blakesleego [6], Segmullera et al. [7], Fleminga et
al. [8], Kervarec et al. [9] 1 innych. Teona kinematyczna jest pojeciowo
prosta 1 stosunkowo ltatwo daje si¢, na jej podstawie, zrealizowaé program
komputerowy obliczajacy rentgenowski profil dyfrakcyjny. Ograniczenie
stosowania tej teorii polega na tym, ze dla grubosci krysztatow
porownywalnych lub wigkszych od dtugosci ekstynkcyjnej obliczone na je;
podstawie profile dyfrakcyjne znaczaco odbiegaja od wynikéw
eksperymentalnych.

Roéwnolegle rozwijata si¢ teoria dynamiczna dyfrakc)i opisujaca profil
dvfrakcyjny pochodzacy od dopasowanych lub prawie dopasowanych
sieciowo heterostruktur (Vardanyan et al. [10], Halliwell et al. [11],
Segmuller et al. [12] Fewster 1 Curling [13] 1 inni). Teoria dynamiczna daje
mozliwos¢ obliczenia poprawnego profilu dyfrakcyjnego dla  grubosci
porownywalnych 1 przekraczajacych dhugos¢ ekstynkcyjna. Jednak, ze
wzgledu na dwufalowe przyblizenie, jakie czyni sie na ogdt w réwnaniach
dynamicznych, rozwiazanie jest poprawne tylko w waskim przedziale
katowym, wokot rozpatrywanego refleksu  braggowskiego. Przy
uwzglednieniu wigkszej liczby fal w krysztale obliczenia stajg si¢ bardzo
skomplikowane 1 dhugotrwate. Dla grubosci warstwy mniejszej niz jeden
mikrometr obydwie teorie daja praktycznie te same wyniki.

Poniewaz potprzewodnikowe modulowanie krysztaty sa wytwarzane
tak, ze powyzszy warunek jest spetmiony, to wygodniejsza 1 szybsza
metoda wyznaczenia profilu  dyfrakcyjnego, na podstawie sktadu
chemicznego, jest metoda oparta na teori kinematyczne).

Prezentowane dotychczas prace bazujace na zalozeniach teorii

kinematycznej opieraja si¢ jednak na bardzo uproszczonvch modelach



geometrycznych opisujacych profil modulacji skltadu chemicznego o
ksztahtach takich jak: prostokat, trapez, co stanowi powazne ograniczenie
ogolnosci, gdy bada si¢ strukture ztacza pomigdzy warstwami.

Motywacja do powstania niniejszej pracy byto uruchomienie w ITME
urzadzenia MOCVD 1 rozpoczgcie produkcji warstw epitaksjalnych 1
struktur modulowanych zwiazkéw A™BY . W zwiazku z tym pojawil sie
problem charakteryzacji tych struktur, a w szczegolnosci okreslenie sktadu
chemicznego 1 ksztattu zlacza pomigcdzy warstwami w krysztatach
modulowanych. Zadanie to wykonuje zesp6t w ktorym autor uczestniczy,
pracujacy pod kierunkiem mgr inz. Jerzego Sassa. Wykonanie tego zadania
stato sie mozliwe dzigki temu, ze dokonano modyfikacji goniometru Gur-8
przeznaczonego do dyfraktometrit proszkowej na goniometr, ktéry mozna
byvio uzy¢ do dyfraktometrii wysokorozdzielczej i tym sposobem, bardzo
niskim kosztem, zbudowano wysokorozdzielczy dyfraktometr rentgenowski
konieczny w badaniach tego typu.

Celem pracy jest opracowanie metody szybkiego okreslania profilu
sktadu chemicznego krysztatow z modulacja sktadu. Autor podjal sig¢ tego
zadania ze wzgledu na wieloletnie doswiadczenie w charakteryzowaniu:
warstw epitaksjalnych [14], struktur modulowanych w stopach [15 - 18] i
modulowanych polprzewodnikowych warstw epitaksjalnych [19 - 23].

W rozdziale pierwszym przedstawiono ogolna charaktervstyke
struktur modulowanych. Zdefiniowano takie pojecia jak: fale modulaci:
sktadu chemicznego, odlegtosci miedzyplaszczyznowych 1 plaszczyz-
nowego czynnika rozpraszania, porzadek chemiczny i strukturalny,
koherencje 1 zwiazane z tym zagadnienia naprezen, a takze dyfuzje

miedzywarstwowa.



Rozdziat drugi zawiera teorig¢ kinematyczna dyfrakcji promieni X w
krysztalach z modulacja sktadu chemicznego. Wyprowadzono wzory na
amplitude  rozpraszania zaréwno w  przypadku jedno jak 1
dwuwymiarowego otoczenia wybranego refleksu siect odwrotne;.
Wprowadzono uogoélnienie dla przypadku zdezorientowanego podloza.
Zanalizowano  podstawowe  wlasciwosci  rentgenowskiego  profilu
dyfrakcyjnego w zaleznosci od ksztattu fal modulacji sktadu chemicznego.

W rozdziale trzecim opisana jest procedura otrzymywania
potprzewodnikowych modulowanych warstw epitaksjalnych technika
MOCVD 1 sposob pomiaru rentgenowskiego profilu dyfrakcyjnego przy
pomocy wysokorozdzielcze) dyfraktometrii rentgenowskiej. Omodwione sg
rozne, mozliwe uklady pomiarowe, przedstawiony uktad na ktorym
wykonano pomiar 1 zamieszczone profile dyfrakcyjne wybranych prébek.

Rozdziat  czwarty zawiera opis procedur numerycznych
pozwalajacych obliczy¢ rentgenowski profil dyfrakcyjny przy zatozeniu, ze
sktad chemiczny jest zadany przez dwie niezalezne fale modulacji, co
umozliwia badanie zarowno trd) jak 1 czterosktadnikowych krysztaldw
modulowanych. Program komputerowy jest tak skonstruowany, ze mozna
modyfikowac sklad chemiczny kazdej ptaszczyzny atomowej, uwzgledniaé
wplyw naprezen 1 dyfuzji migdzywarstwowe). Przy pomocy analizy
numerycznej pokazano wplyw ksztaltu fal modulacji sktadu chemicznego
na rentgenowski profil dyfrakcyjny. Przedstawiono algorytm poszukiwania
najlepszego dopasowania, oraz przyktadowe oceny sktadu chemicznego dla
wybranych potprzewodnikowych warstw modulowanych 1 przedyskutowano
doktadnos¢ metody.

W ostatnim rozdziale przedstawiono wnioski dotyczace prezento-

wane) metody.



1. OGOLNA CHARAKTERYSTYKA KRYSZTALOW Z
MODULACJA SKLADU CHEMICZNEGO

1.1. Definicja modulacji skladu chemicznego

Krysztat z modulacja sktadu chemicznego mozna zdefiniowa¢ jako
taki w ktorym, sklad chemiczny w pewnym wybranym kierunku
krystalograficznym jest opisany funkcja okresowq z okresem wiekszym od
rozmiarOw komorki elementarne).

Na ogét istnienie modulacji sktadu chemicznego pociaga za soba
modulacje odlegtosci migedzyptaszczyznowych 1 modulacje ptaszczyzno-
wego czynnika struktury plaszczyzn prostopaditych do kierunku modulacji,
przy czym okresy funkcji opisujacych te modulacje sa identyczne. Takie
krysztaty w literaturze sa nazywane Kkrysztalami modulowanymi lub
supersieciami (superlattices), w skrocie SL. Uzywa si¢ takze czg¢sto pojecia
,fall modulacji” w celu podkreslenia okresowego powtarzania si¢
whasnosci. W przypadku krysztalu z modulacjq skiadu chemicznego,
dlugoscia fali modulacji jest jej okres czyli odleglos¢ po ktorej sklad
chemiczny si¢ powtarza, a amplituda fali jest rOwna roznicy pomigdzy
maksymalna 1 srednia koncentracja zmieniajacego si¢ sktadnika.

Podobnie wprowadza si¢ pojecie fali modulacji odleglosci
mi¢dzyptaszczyznowych 1 fali modulacji ptaszczyznowego czynnika
struktury. Czesto wygodnie jest przyjac, ze w krysztale istnieje kilka fal
modulacjt sktadu chemicznego.

Dla 1lustracji takiej sytuacji rozpatrzony zostanie szczegoOlowo
przyktad  monokrysztatu (In,Ga,. As)/(GaAs; Py)n o kierunku wzrostu

[100]. Monokrysztal ten jest zbudowany z naprzemiennie ulozonych jedna



na drugiej warstw o roznym skladzie chemicznym. Jedna z tych warstw
nazywang dalej umownie warstwa pierwsza tworza atomy indu, galu 1
arsenu a druga atomy galu, arsenu i fosforu. Niech plaszczyzng
krystalograficzna, stanowiaca jednoczesnie swobodna powierzchnig
krysztalu bedzie plaszczyzna nalezacg do pierwszej warstwy, obsadzona
przez atomy indu 1 galu. Prawdopodobienstwo wystapienia atomu indu
zamiast atomu galu wynost x (P(In) = x). W tej warstwie co druga
plaszczyzna jest obsadzona przez te atomy, a pomigdzy nimi znajduja si¢
ptaszczyzny obsadzone przez atomy arsenu. Zaldézmy, ze warstwa ta jest
zbudowana z ,n” plaszczyzn. Zbior plaszczyzn tej warstwy oznaczmy
symbolem A, . Ostatnia plaszczyzna w tej warstwie jest plaszczvzna
obsadzona atomami arsenu. Druga warstwe tworzy sekwencja m-plasz-
czyzn roznigcych si¢ od poprzedniej warstwy tym, ze atomy arsenu moga
by¢ zastapione przez atomy fosforu z prawdopodobienstwem p(P) = vy,
natomiast na ptaszczyznach galowych nie wystepuja atomy indu. Zbior
plaszczyzn tej warstwy oznaczony jest: By, . Plaszczyzny A, i B, tworza
warstwe podwojna (biwarstwe) oznaczona symbolem A B.. Przykladowy
monokrysztal jest sekwencja warstw podwojnych (A Bn ) gdzie liczba
naturalna L jest krotno$cig wystepowania warstwy podwojnej. Przytoczony
powyzej przyktad struktury, z modulacja sktadu chemicznego, jest jednym z
wielu mozliwych, ale oddaje istotng ceche tego typu materiatow, jaka jest
powtarzalno$¢ sktadu chemicznego w wybranym kierunku krystalo-
graficznym. Jest on jednak wyidealizowany i pomija wiele istotnych
elementow, ktore moga wystapi¢ w strukturze realnej, takich jak migdzy
innymi: problem granic pomi¢dzy warstwami, porzadek chemiczny i

strukturalny, dyfuzja materiatu, czy zmieniajaca si¢ dtugos¢ fali modulaci.



1.2. Uogolniona komorka elementarna

Interesujaca cecha krysztatdw modulowanych jest mozliwos¢
wprowadzenia do ich opisu pojecia uogolnionej komorki elementarne;.
Uogolniona komodrke elementamna definiuje sie podobnie do zwyklej
komorki elementarnej jako najmniejszy powtarzalny strukturalnie obszar
krysztalu. Termin uogolniona wynika z faktu, ze powtarzalno$¢ jest tylko
statystyczna, co wida¢ najlepiej na powyzszym przykladzie. W tym
wypadku wymiary komodrki uogolnionej w plaszczyznie prostopadiej; do
kierunku [100] sa praktycznie identyczne jak w przypadku komoérki GaAs,
natomiast wymiar w kierunku [100] pokrywa si¢ z diugoscia fali modulacji i
moze by¢ wielokrotnie wigkszy.

Rozmieszczenie atomow w poszczegdlnych uogolnionych komor-
kach nie musi si¢ pokrywaé, w powyzszym przykltadzie atomy indu i fosforu
lokuja sie¢ przypadkowo, statystycznie jednak liczba atomow danego typu w
kazdej komorce jest taka sama.

Pojecie uogdlnionej komorki elementarnej jest bardzo wygodne
przy interpretacji rentgenowskiego widma dyfrakcyjnego pochodzacego
od krysztalu modulowanego, poniewaz pozwala traktowaé refleksy
satelitarne jako refleksy braggowskie pochodzace od plaszczyzn takiej

rozciagte) komorki.

1.3. Porzadek chemiczny, strukturalny i koherencja

Dyskutujac chemicznie modulowane materialty bardzo wygodnie jest

postugiwac si¢ pojeciami porzadku chemicznego i1 porzadku strukturalnego



[24]. Znaczenie tych poje¢ najlepiej wida¢ na przykiadach gdy jeden typ
porzadku jest prawie doskonaty, podczas gdy drugi praktycznie nie istnieje.
Na przyktad, chemicznie modulowany materiat moze by¢ wykonany w taki
sposob, ze sklada si¢ z naprzemiennych amorficznych blokéw kazdego
materiatu tak, ze granice pomi¢dzy poszczegolnymi warstwami sg ostre. W
takim materiale porzadek chemiczny bedzie bardzo dobry, natomiast
materiat bedzie strukturalnie nieuporzadkowany, poniewaz kazda warstwa
jest amorficzna.

Przeciwnie, matenal zbudowany z wzajemnie rozpuszczalnych
dwoch sktadnikow moze by¢ wyhodowany jako doskonaly krysztat, ale ze
wzgledu na interdyfuzje modulacja skfadu chemicznego moze by¢ opisana
fala sinusoidalna, ktorej amplituda jest mniejsza od jednosci. Materiat
bedzie uporzadkowany w sensie krystalograficznym tak, ze srednia sie¢ jest
zdefiniowana , ale porzadek chemiczny jest bardzo niewielki.

Innym bardzo wygodnym pojeciem, czgsto wystepujacym w kontekscie
struktur modulowanych jest pojecie koherencjt [24]. Koherencja, porzadek
chemiczny 1 strukturalny charakteryzuja fale¢ modulacji sktadu chemicznego,
przy czym porzadek chemiczny jest miara ksztattu i amplitudy tej fali,
podczas gdy koherencja jest miarg regularnosci fali w calym materiale
modulowanym (zar6wno lateralnie, jak 1 w kierunku wzrostu). Na przyklad,
sktad chemiczny w matenale modulowanym moze by¢ opisany fala
sinusoidalng w ktérej udziat sktadnikow zmienia si¢ pomiedzy 49% a 50%
w sposob regulamy w calym materiale. Taki materiat ma niski porzadek
chemiczny, ale koherencja b¢dzie catkowita. Przeciwnie, fala skiadu moze
bv¢ falg prostokatna, w ktore) sktad zmienia sie bardzo szybko od 100%
jednego sktadnika do 100% drugiego, a dlugos¢ fali modulacji moze sie

zmienia¢ jako rezultat fluktuacji podczas procesu wzrostu. W rezultacie

10



material jest zupelie uporzadkowany chemicznie ale koherencja niepema.
W praktyce otrzymuje si¢ syntetyczne materialy modulowane w ktorych
porzadek chemiczny jest na ogol dobry, natomiast porzadek strukturalny
przebiega caly zakres swoich mozliwosci. Dlatego tez materiaty tego typu
klasyfikuje sie na podstawie stopnia strukturalnego uporzadkowania.

Omowienie porzadku strukturalnego dobrze jest zacza¢ od prezentacji
ewolucji porzadku jednowymiarowego. Na poczatku mamy okresowo
zmieniajace si¢ amorficzne bloki dwoch matenatow. W miare jak zwigksza
si¢ porzadek jeden a nastgpnie obydwa materiaty staja sie polikrystaliczne.
Mowi sie o jednowymiarowym porzadku strukturalnym w materiale jezeli
pozycja 1 przecigtny skiad kazdej biwarstwy wzdhiz kierunku wzrostu jest
zdefiniowana przez wektor translacji 1 dtugos¢ fali modulac;i.

Przejscie od porzadku jednowymiarowego do tréjwymiarowego
wiaze si¢ z koherencja 1 najlepiej mozna to zrozumie¢ rozpatrujac
dopasowanie si¢ poszczegolnych warstw. Jezeli roznica migdzy
parametrami sieciowymi dwoch materialow jest wystarczajaco mata, wtedy
warstwy poszczegolnych materialdw moga by¢ dopasowane do siebie Scisle
przez wprowadzenie naprezen koherentnych w  kazdej warstwie
Koherentna struktura jest tworzona przez poddanie jednego materiatu
sciskaniu a drugiego rozcigganiu . Niekoherentne zlacze jest rezultatem
uwolnienia czgsci tych naprezen przez dyslokacje. Kiedy liczba dyslokacji
zwigksza si¢, az wszystkie naprezenia sa zrelaksowane 1 zlacze jest w pehni
niekoherentne, wtedy obsenwowane jest przejscie fazowe. W tej sytuacji w
okolicy ztacza (w interfejsie) trudno jest wyrozni¢ ptaszczyzny atomowe w
sensie krystalograficznym 1 porzadek strukturalny praktycznie nie istnigje.
Jest to przykiad przejscia od struktury wspotmierne) do niewspdimieme;

(commensurate-incommensurate CI-transition).

11



1.4. Struktura wspolmierna i niewspolmierna

Strukture nazywamy wspoimierna jesh dhugosé fali modulacji mozna
wyrazi¢ jako catkowita wielokrotnos¢ odlegtosci pomigdzy plaszczyznami
atomowymi w warstwie "a" 1 warstwie "b" |, w przeciwnym wypadku
okresla si¢ ja jako niewspdimierna [25, 26]. W przypadku syntetycznych
struktur wielowarstwowych (multilayers) [24] przejscie od struktury
wspoOtmiernej do niewspolmiemmej (CI - przejécie) zachodzi poniewaz
rOwnowaga mi¢dzy energia naprezen koherentnych i1 energia dyslokacji
zmienta st¢ w funkcji dlugosci fali modulacji. Energia naprezen
koherentnych na jednostke objgtosci jest stala, podczas gdy energia
dvslokacji zmniejsza sie wraz ze wzrostem dhugosci fali. Krytyczna dtugosé
fali A [27, 28] po przekroczeniu ktorej zachodzi przejscie, bedzie zalezala
od roznicy stalych sieci 1 wlasnosci elastycznych materiatu, na przykiad dla

Cu,Nb,, A~ 10A, a dla (GaAs), (GaAsys Pos )m Ac~250A.

1.5. Modele zlgcz pomig¢dzy warstwami

Uktad atomow w zlaczu pomigdzy warstwami zalezy od stopnia
koherencji miedzywarstwowe) [29]. W przypadku potaczenia koherentnego
plaszczyzny atomowe prostopadie do zlacza sa ciagle, cho¢ moga by¢
zdeformowane. Ta deformacj¢ opisuje si¢ wprowadzajac pojgcie wirtualnej
dyslokacji krawedziowe) , ktorej modut wektor Burgersa jest dany wzorem:

|bs| = a, - b,
gdzie ay 1 by - sg stalymi sieci w przylegajacych warstwach. Istnienie
tvch dyslokacji pociaga za soba powstanie dtugozasiegowych naprezen o

duzej wartosci. W miar¢ przybywania plaszczyzn atomowych naprezenia



rosna, az do powstania rzeczywistych dyslokacji krawedziowych, ktore
uwalniajg cz¢$¢ naprezen, powodujac jednoczesnie, ze cze$é plaszczyzn
prostopadlych do zlacz staje si¢ nieciagta, a wirtualne dyslokacje zaczynaja
sig grupowa¢ wokol dyslokacji rzeczywistych. Przy dalszym wzroscie
grubosci  warstw, proces postepuje 1 liczba dyslokacji rzeczywistych
zwieksza si¢ az do uwolnienia wszystkich naprezen tak, ze zlacze staje si¢
catkowicie niekoherentne. Sa dwa modele tego stanu: pierwszy w ktérym
zaklada si¢, ze wszystkie plaszczyzny prostopadle do zlacza staja si¢
nieciagte w sposob podobny jak to ma miejsce w przypadku bigdu utozenia
1 model drugi, w ktérym plaszczyzny traktowane sa podobnie jak kreski
noniusza: co ktéras ptaszczyzna prostopadta pozostaje ciagta. Drugi model
umozliwia  konstruowanie  uwogdlnionych  komorek  elementarnych
stowarzyszonych ze ztaczami, ktorych wymiary wielokrotnie przewyzszaja
rozmiary komorek elementarnych w jednej badz drugiej warstwie. Stala
siect tych komorek jest rowna odleglosci migdzy ciaglymi ptaszczyznami

prostopadtymi do ztacza.

1.6. Dyfuzja miegdzywarstwowa

Ostatnim omawianym czynnikiem majacym bardzo duzy wphyw na
ksztatt fali modulacji sktadu chemicznego jest dyfuzja miedzywarstwowa.
W supersieciach zostala ona zaobserwowana po raz pierwszy przez
DuwMonda 1 Youtza [1,2], omi tez stworzyli pierwszy model interdyfuzji
oparty na prostym réwnaniu dyfuzji. Okazato si¢ jednak, ze jest on
niezgodny z faktami eksperymentalnymi 1 zostat zastapiony przez

zmodyfikowany model [30] opracowany przez Hillerta. Pokazal on, ze



lokalna energia swobodna zwiazana z gradientem koncentracji jest

proporcjonalna do jego kwadratu, co prowadzi do rownania dyfuzji postaci:

de ¢ 2 D 5

e D 2 h 2] k 4

L Ox? G Mt LD
dc’

gdzie:

D - wspotczynnik dyfuzji

¢ - koncentracja

f, - lokalna energia swobodna

K - wspolczynnik gradientu energii.

Réwnanie to jest stuszne tylko przy zatozeniu, ze wspoélczynniki k i1 fy

sa niezalezne od koncentracji, co jest spelnione wtedy, gdy supersiec jest
prawie jednorodna. Szczegolnie interesujacym rozwiazaniem tego rdwnania

jest rozwiazanie postaci:

g ( 2
c -6, = exp\-Dﬂ2L1+ 2;’3 jt

0

cos(fx) 1.2)

gdzie:

Co - srednia koncentracja

t - czas

B = 2n/A - liczba falowa fali koncentrac)i sktadu chemicznego.

Prezentowana powyze) fala koncentracji moze mie¢ malejaca lub rosnaca
z czasem amplitude w zaleznosci od znaku wspotczynnika wzmocnienia

R = -D(1+2kp*/f,)B* = -D;p°.
Roéwnanie 1.2) opisuje ewolucje w czasie prostej harmonicznej fali

koncentracji. W supersieci kazda periodyczna zmiana koncentracji moze

by¢ opisana jako suma takich fal. Korzys$cia wynikajaca ze stosowania
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liniowego réownania dyfuzji 1) jest, ze suma fal postaci 2) jest takze jego
rozwigzaniem, a jednoczesnie kazda fala moze byc¢ traktowana oddzielnie.
Ujemna strona tego modelu jest to, ze stosuje si¢ on tylko do modulacji
sktadu o malej amplitudzie 1 najlepsze wyniki daje dla dwusktadnikowe]
supersiect. Biorac pod uwage oddzialywanie tylko najblizszych sasiadow,
obliczone wartosci wspotczynnikéw k 1 &*fy/dc’, dla regulamego roztworu
stalego [31], sa nastgpujace:
k = Nyza’,AV/6 1 & fy/dc® ™ (1/Ny)&AF/ac>

gdzie:
Ny - liczba atomow na jednostke objetosci,
AF - swobodna energia mieszania,
¢ - koncentracja,
a, - srednica atomu,
z - liczba najblizszych sasiadow

Przyjecie takiego modelu ma dwie istotne zalety. Po pierwsze model
Jjest bardzo prosty 1 catkowicie wystarczajacy do jakosciowego opisu dyfuzji
w supersieci, po drugie unika si¢ trudnosci powstajacych przy weryfikacji
eksperymentalnej bardziej skomplikowanego modelu. Jak wida¢ z row-
nania 1.2) zachowanie si¢ sktadowej harmonicznej fali koncentracji zalezy
od znakow k i &*fy/éc® . W praktyce sg istotne trzy przypadki: k dodatnie i
o"fo/ac” ujemne, k dodatnie i &fy/dc* dodatnie i k ujemne a &fy/dc” dodatnie.
W pierwszym przypadku: sign(k)=+1, sign(&*fo/éc’) = -1, dla duzych
dhugosci fal D jest uyjemne, co sprzyja separacji faz. Ze zmniejszaniem sig
dtugosci fali D staje sie dodatnie. Istnieje krytyczna dhugos¢ fali A¢ , ponizej
ktorej zardéwno R jak 1 D zmieniajq znak i system chociaz mogiby obnizyé
swo0Jjq energi¢ swobodna, przez makroskopowa separacj¢ faz, jest stabilny,

ze wzgledu na fluktuacje sktadu o matej amplitudzie. Istnienie krytycznej
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dhugosci fali [31] oznacza, ze kiedy A jest mala, to energia spinajaca ze
soba warstwy jest zbyt duza na to by pozwoli¢ na separacje faz.

W przypadku syntetycznej supersieci gdy dhugosé fali jest narzucona,
to jesli jest wigksza od krytycznej (A > Ac), wowczas w wyniku
wygrzewania amplituda modulacji bedzie sie zwigkszata. W przeciwnym
wypadku bedzie obserwowany zanik modulacji. W drugim przypadku:
sign(k) = +1, sign(8*fy/oc’) = +1, zawsze obserwujemy zanik modulacji w
systemie. I wreszcie w ostatnim przypadku sign(k) = -1, sign(&*fy/éc?)=+1
bedzie wystgpowal zanik modulacji dla duzych dhugosci fal modulac)i,
jednakze dla matych dhugosci fal amplituda modulacji bedzie rosta.

1.7. Otrzymywanie p6lprzewodnikowych warstw modulowanych

technika MOCVD

Podstawowe wymagania stawiane obecnie technologii epitaksji dotycza
wytwarzania skomplikowanych heterostruktur  wielowarstwowych o
parametrach zblizonych do teoretycznych. Jednym 2z najtrudniejszych
elementow jest uzyskanie pozadanego, jednorodnego sktadu chemicznego w
danej objgtosci heterostruktury.

Wysoki poziom technologiczny urzadzen oraz komercyjny dostgp do

bardzo czystych materiatéw zrodlowych spowodowaly, ze metoda

MOCVD (molecular organic chemical vapour deposition) [46] stala si¢

obecnie  powszechnie stosowana przy wytwarzaniu najbardziej

skomplikowanych heterostruktur nisko-wymiarowych. Wzrost

omawianych struktur supersieci InGaAsInP odbywa si¢ przy

wyvkorzystaniu urzadzenia firmy Aixtron typu 200 R&D [22]. Reaktor jest

pozioma, kwarcowa rura o przekroju prostokatnym. Plytki podlozowe
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umieszcza si¢ na grafitowym grzejniku pokrywanym SiC rozgrzewanym za
pomoca lamp halogenowych sterowanych tyrystorami. Temperatura
monitorowana jest przez dwie niezalezne termopary umieszczone pod
srodkiem 1 brzegiem ptytki podlozowej. Proces wzrostu jest sterowany
automatycznie. Zrédtami pierwiastkow grupy III (In, Ga) sa tréjmetyloind i
trojymetylogal. Arsenowodor 1 fosforowodor jest zrodiem elementow grupy
V - arsenu 1 fosforu. Wzrost warstw o bardzo dobrych parametrach jest
m.in. wynikiem odpowiedniej konstrukcji reaktora umozliwiajace;j
laminamy przeplyw gazow z duza predkoscia liniowa. Wzrost odbywa sie
w warunkach obnizonego cisnienia niezbednego do uzyskania ostrych
..Interfejsow”. Gazem nosnym jest woddr oczyszczony w oczyszczalniku
palladowym.
Realizacja struktury supersieci skladajacej si¢ w tym przypadku z
10 okreséw (InP-InGaAs) wymaga warstw epitaksjalnych o grubosci
interfejsow w skali pojedynczych monowarstw (1ML = 1/2 a,). W tym
celu niezbedne jest stworzenie warunkow dla mechanizmu dwu -
wymiarowego zarodkowania. Umozliwia to osadzanie kolejno
poszczegdlnych warstw atomowych. Parametry procesu nalezy tak dobraé¢
(cisnienia czastkowe, temperatura ptytki, cisnienie w reaktorze, przeptyw
gazu nosnego) aby odpowiednio dlugi czas wzrostu umozliwil
zaadsorbowanym atomom osiagnigcie atomowych stopni na powierzchni
ptvtki zanim zostana one wiaczone do tworzacych sig wysp
trojwymiarowych.
Dazenie do zmniejszenia fluktuacji sktadu zwiazku (InGaAs) w
obszarach interfejsu wymaga eliminacji efektu inercji i pamigci ukiadu
oraz dyfuzji w ciele stalym. Warunkiem koniecznym do realizacji

powyzszego jest oczywiscie uzyskanie jednorodnosci skladu w objetosci
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poszczegdlnych warstw epitaksjalnych. Prawidlowy interfejs wymaga

zatem optymalizacji czasu przerywania procesu wzrostu.

Podsumowujac, przedstawione zostaty w tym rozdziale te cechy
materialow modulowanych, ktore majq wptyw na ksztatt, amplitude i
dhugos¢ fali modulacji sktadu chemicznego, a takze metoda otrzymywania
potprzewodnikowych warstw modulowanych technika MOCVD. Jak wida¢
jest wiele przyczyn, ktére moga spowodowac, ze zalozony ksztalt fali
modulacji nie bedzie tym, ktory w koncu bedzie realizowat sie w
syntetycznej supersieci. Wptyw dyfuzji, dopasowanie si¢ warstw na
zfaczach 1 inne czynniki moga sprawic, ze ostateczny efekt bedzie inny od
oczekiwanego. Dlatego tak wazna jest mozliwos¢ szybkiego okreslania
ksztattu fali modulacji. Najlepsza metoda shuzaca do tego celu jest,

prezentowana w niniejszej pracy, analiza rentgenowska.
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2. KINEMATYCZNA TEORIA DYFRAKCJI DLA
MONOKRYSZTALOW MODULOWANYCH Z DOWOLNYM
KSZTALTEM FALI MODULACJI

2.1. Kinematyczna teoria dyfrakcji

Kinematyczna teorig dyfrakcji nazywamy matematyczny opis procesu
dyfrakcji  wykorzystujacy przyblizenie jednokrotnego rozproszenia.
Zakladamy, ze w krysztale wszystkie atomy do ktorych dociera fala staja sig
zrodtem fali kulistej o roznej amplitudzie 1 fazie, a powstajace fale nie
ulegaja juz dalszym rozproszeniom.

Przyblizenie to nazywa si¢ przyblizeniem kinematycznym 1
odpowiada pierwszemu przyblizeniu Boma w kwantowym opisie
rozpraszania.

Teoria dyfrakcji uwzgledniajaca mozliwos¢ wielokrotnych aktow
rozpraszania nosi nazw¢ teorii dynamicznej. Pomimo tego, ze dla idealnych
monokrysztatow poprawna jest teoria dynamiczna, to w przypadku gdy ich
grubosci sa niewielkie, (co najwyzej 10% wiazki padajacej ulega
rozproszeniu), obydwie teorie dajg jednakowe wyniki [32]. Krysztaly
modulowane z grupy A"BY, ktorych grubo$¢ nie przekracza jednego
mikrometra spehiaja ten warunek, dlatego tez wygodniej jest postugiwac
si¢ teorig kinematyczna do opisu zjawisk dyfrakcyjnych w tych krysztatach.
Wynika to z jej prostoty 1 mozliwosci wprowadzania opisu dowolnych
ksztaltow fal modulacji.

Zjawiska dyfrakcyjne w krysztatach opisuje si¢ przy pomocy
przestrzeni odwrotnej (przestrzen Fouriera) 1 sieci odwrotnej. W

zagadnieniach dyfrakcyjnych interesujagca jest przestrzen odwrotna do
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przestrzeni wektorowej X izomorficznej R?. Przestrzen X traktuje sie jako
przestrzen konfiguracyjna.

Niech 1, eX (11,2,3) beda wektorami bazy w przestrzeni X
rozpinajacymi jednoczesnie sie¢ krystaliczna. Sie¢ odwrotna rozpinaja
wektory s, (7=1,2,3) spehiajace zwiazki: r-s,” = &;. Uktad wektorow s,
rozpina takze przestrzen wektorowa oznaczong X nazywang przestrzenia
odwrotna lub przestrzenig Fouriera. Bardziej ogoélna definicje przestrzeni
odwrotnej mozna znalez¢ w [33]. Matematycznie zaréwno przestrzen
odwrotna jak 1 sie¢ odwrotna sa $cisle zwiazane z istnieniem transformaty
Fouriera gestosci elektronowej krysztahu..

Geometri¢ dyfrakcji w przestrzeni odwrotnej 1 powstanie wiazki

ugietej przedstawia konstrukcja Ewalda Rys 2-1).

®-20 kierunek skanowaps

Ewalda
_ punkt sieci - * I
o kierunek /" 64w rotnej s >
skanowani3 d
i k wektor falowy l
5 o wiazka k, | = ‘k / = —
dajaca ¢ A
rozprasz it
probka na
goniometrze ]
k wektor falowy . d
poczatek fali padajace; SIIPAE |
przestrzeni Kazdy punkt lezacy na sferze s
odwrotnej Ewalda spelnia prawo Braggz /1
A = 2d g

Rys 2-1 Konstrukeja sfery Ewalda.

Amplituda rozpraszania w teorii kinematycznej jest transformata

fourierowska funkcji gestosci elektronowej w krysztale.
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F(E)= [oF)explamszlay

gdzie 57 jest wektorem w przestrzeni odwrotnej, 7 wektorem w przestrzeni
konfiguracyjne;.

Poniewaz funkcja opisujaca gestos¢ elektronowa w krysztale jest
funkcja okresowa, wigc mozna przedstawic ja w postaci szeregu Fouriera.
Wstawiajac ten szereg do wzoru 2.1), zmieniajac kolejnos¢ catkowania i

sumowania mozna wzor 2.1) przeksztatci¢ do postaci [34]:
N
G =3, 118 Yexpl2miial . 45
¥ '

gdzie f, (§ ) nazywa si¢ atomowym czynnikiem rozpraszania j-tego atomu.

Sumowanie we wzorze 2.2) odbywa si¢ po wszystkich atomach w krysztale.
Wzor 2.2) jest podstawa do analizy rozpraszania promieniowania

rentgenowskiego przez krysztalty z modulacja sktadu chemicznego.

2.2. Amplituda rozpraszania dla krysztalow z modulacja skladu

chemicznego w przypadku jednowymiarowym

Zakladamy, ze w krysztale modulowanym wytworzonym na podtozu
o danej orientacji i1stnieje jednowymiarowa modulacja sktadu chemicznego,
natomiast w kierunkach prostopadtych do wektora falowego fali modulacji
krysztat jest krysztalem idealnym. Jest to typowa sytuacja w przypadku
syntetycznych krysztatow modulowanych.

Wprowadzone uprzednio pojecia fali modulacji  odleglosci

miedzyplaszczyznowych 1 fali modulacji plaszczyznowego czynnika



rozpraszania sa bardzo wygodnym narz¢dziem stuzacym do analizy zjawisk
dyfrakcyjnych w krysztatach modulowanych.

Zarowno fale modulacji ptaszczyznowego czynnika rozpraszania jak 1
fale modulacji odleglosci miedzyptaszczyznowych mozna wyznaczy¢
bezposrednio na podstawie znajomosci fal modulacji sktadu chemicznego
[5]. Rozpatrzmy dla przyktadu syntetyczna supersie¢ sktadajaca si¢ z dwoch
rodzajow atoméw A 1 B. Niech f;, begdzie plaszczyznowym czynnikiem
rozpraszania n - tej ptaszczyzny, a G(na) = c(na) - ¢, niech reprezentuje
zmiane sktadu chemicznego n - tej ptaszczyzny w odniesieniu do sredniego
sktadu chemicznego w krysztale c,, (gdzie: c, jest na przyktad frakcja

atomow typu B), a - stata sieci. Mozna wtedy napisac:

f={f)=7,Glna) 2.3)
gdzie: (f) - $rednia warto$¢ atomowego czynnika rozpraszania.
1 podobnie
Dx—a:yzG(na) 2.4)
Dla matych zmian sktadu przyjmuje sie, ze czynnik rozpraszania i
odlegtosci miedzyplaszczyznowe zaleza liniowo od sktadu. Wowczas y; 1y,
sq statymi.

Poniewaz zas:

L=f1-9+fc i« N=fill—o)+fm 25
£~ =(fy=fXe—c)=(f;~ £, )qm)

wigc:

Vi=1s—14 2.6)
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Wida¢, ze znajomosc¢ fali modulacji sktadu chemicznego w przypadku
gdy jej amplituda jest mala, natychmiast wyznacza fale modulacji
plaszczyznowego czynnika struktury.

Wspotczynnik y, opisuje zmiang stalej sieci ,,a” spowodowana zmiana

sktadu ,.c”

N

v

\

Fale modulacji odlegtosci migdzyplaszczyznowych mozna wyznaczy¢
ze znajomosct sktadu chemicznego postugujac si¢ prawem Vegarda Ta
procedura jest szczegolowo omoéwiona w rozdziale poswigconym metodom
numerycznym.

Uogolnienie na przypadek supersiect o wigkszej ilosci sktadnikow
jest natychmiastowe.

Aby opisa¢ amplitude rozpraszania dla krysztatow z modulacja
sktadu chemicznego przy pomocy ptaszczyznowego czynnika rozpraszania
nalezy wykorzysta¢ fakt, ze sumowanie we wzorze 2.2) jest przemienne.
Mozna wobec tego tak je wykona¢, aby najpierw wysumowaé po
wszystkich atomach lezacych na ptaszczyznach prostopadiych do kierunku
modulacji, co daje plaszczyznowy czynnik rozpraszania, a potem sumowac
po wszystkich plaszczyznach. Prowadzi to do nastgpujacej postaci
amplitudy rozpraszania:

K-1XN-1

F<§*) = Jp(?)exp[—2m§*i"] = Z ka" exp[—27n'§*7kn] 2.7)

On

gdzie: sumowanie rozciaga si¢ po wszystkich plaszczyznach w

biwarstwie - (n) 1 po wszystkich biwarstwach - (k).



fin - plaszczyznowy czynnik rozpraszania n-tej plaszczyzny k-te)
biwarstwy
7, - polozenie n-tej plaszczyzny k-tej biwarstwy.

Przyjmuje si¢, ze r, = 0 dla pierwszej plaszczyzny na ktérg pada
promieniowanie.

Przy powyzszych zalozeniach modelowych problem dyfrakcyjny
opisywany wzorem 2.7) jest problemem jednowymiarowym w tym sensie,
ze przebieg zmienno$ci wektora 5§ redukuje sie do jednowymiarowej
podprzestrzeni przestrzeni odwrotnej. Wektor § jest rownoleglty do
wektora falowego fali modulacji.

Wzor 2.7) jest wystarczajaco ogoélny na to, zeby mozna byto na jego
podstawie policzy¢ amplitude rozpraszania we wszystkich imteresujacych
przypadkach, zawiera w sobie mozliwo$¢ zmiany amplitudy, dtugosci fali i
jej ksztaltu 1 jest bardzo wygodny do obliczen numerycznych.

Powyzszy wzOr stanowit podstawe do opracowania programu
komputerowego umozliwiajacego modelowanie rentgenowskiego profilu

dyfrakcyjnego dla supersieci z dowolnym ksztattem fali modulacji.

2.3. WlasnoS$ci amplitudy rozpraszania dla krysztalow z modulacjg

skladu chemicznego w przypadku jednowymiarowym

Wilasnosci rentgenowskiego widma pochodzacego od supersieci
mozna zrozumie¢ rozpatrujac model krysztahu w ktéorym jednowymiarowa
modulacja rozciaga sie tylko w obszarze o skonczonej liczbie plaszczyzn
réwnej N. Obszar ten jest podzielony na podobszary o liczbie ptaszczyzn An
w ktorych dhugos¢ 1 ksztalt fali modulacji nie ulegaja zmianie. Poniewaz

rozpatrywany problem jest jednowymiarowy, mozna zrezygnowac z notacji
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wektorowej. Wielko$¢ s* parametryzuje jednowymiarowa przestrzen
odwrotna. Funkcja opisujaca ksztatt fali modulacji sktadu chemicznego w
takim podobszarze moze by¢ przedstawiona wdwczas w postaci szeregu

Fouriera:

c— ¢, =Mma) = i (O exp[2m’mnaq]:

n=-x

0. 2.8
Z (am cos[27zmnaq] i sin[27rmnaq]) i

1
gdzie: q = /A = 1/aQ, A-dlugos¢ fali modulacji, Q - ta sama diugos¢
wyrazona w jednostkach statej sieci, a - stata sieci.
Wowcezas fala modulacji ptaszczyznowego czynnika struktury i fala
modulacji odlegtosci miedzyplaszczyznowych zgodnie z 2.5) i 2.6) moga

by¢ przedstawione w postaci:

Jooe (f) + 3 shl i (s exp[27zimnaq] 2.9)

"l-‘-—?‘:m 0

=

X, =T Hni(Am cos[27zmnaq] 8 sin[Zﬂmnan + 2 2.10)

m=1]
gdzie:

n° - srodkowa ptaszczyzna obszaru modulowanego.

e ’1 dla rz()—én-SnSno+ﬂ
y 2

n—
y~ 0 wirnych przypadkach

N

a amplituda rozpraszania jest dana wzorem |

Jid



F(s) = (il s)0uls) +1E = (Nita(57)@un(s) +

b Y Fuy(s - La)0 (s - La) ahl

L=—IL=0

funkcja p - jest w literaturze nazywana funkcja rozpraszania i ma postac:

" sin(Nﬂs'a)
Huy = sin(;zs‘a) 2.12a)
anf ; t_ \l
py,(s" - Lg) = i (S 1 2.12b)

sin(n’(s' - Lq)a)
funkcje fazowe natomiast sa dane wzorami 2.13):

W = exp(—iﬁ(N ~ l)as*)

(DM(S. = Lq) = exp(—2i7zn°a(s' - Lq))
Z robwnania 2.11)wynika ze, amplituda ma maksima dla:
s =ha % bq... =012.. L=02L4) seibie a =lia
a jest stala sieci, ¢ odwrotnoscia dhugosci fali modulacji, a h jest rzgdem
refleksu. Liczba catkowita L oznaczarzad refleksu satelitarnego.

W réwnaniu 2.11) pierwszy skladnik opisuje ostry refleks
braggowski, drugi skiadnik opisuje poszerzenie refleksu braggowskiego.
Sktadniki wystgpujace pod znakiem sumy opisuja refleksy satelitame z
amplitudami proporcjonalnymi do wspoétczynnikow F . Wspétczynniki te
sa wyrazone przez sumy iloczynow funkcji Bessela od argumentéw Ay 1 By,
zwiazanych z rozkladem fourierowskim funkcji opisujacej ksztatt fali
modulacji.

W przypadku kiedy ksztalt ten jest wystarczajaco gladki, szereg ten

mozna ograniczy¢ do kilku pierwszych wyrazow 1 wowczas mozna postuzy¢
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si¢ amplituda rozpraszania w postaci 2.11) do Wwyznaczenia
rentgenowskiego profilu dyfrakcyjnego dla supersieci. W praktyce
wykorzystuje si¢ to postepowanie, gdy mozna si¢ ograniczy¢ do dwoch
pierwszych wyrazow szeregu. Dlatego tez metoda wykorzystujaca rozktad
ksztaltu funkcji opisujace; fale modulacji na szereg Founera shizy do
jakosciowego przedstawienia wtasnosci amplitud rozpraszania, zas w
praktyce obliczeniowe) nalezy korzysta¢ ze wzoru 2.7).

Korzystajac ze wzorow 2.12) mozna wyznaczy¢ stosunek szerokosci
refleksow satelitarnych do szerokosci refleksu weztowego przyjmujac, ze
szerokos¢ refleksu w przestrzeni odwrotne) jest podwdjna odlegloscig
pomiedzy maksimum funkcji rozpraszania a jej pierwszym zerem. Wynosi
on:

szerokos¢ refleksu satelitarnego / szerokos¢ refleksu wezlowego = N/ An

Im bardziej waski jest obszar modulowany tym szersze sa refleksy
satelitarne.

Réwnanie 2.11) opisujace amplitude rozpraszania w pojedynczym
podobszarze moze by¢ latwo zmodyfikowane tak, aby uwzgledniato
wszystkie podobszary. Jezeli zatozymy ze podobszaréw jest R, kazdy o
liczbie plaszczyzn An; 1 w kazdym wystgpuje fala modulacji o okresie 1/q; ,

to calkowita amplituda ma postaé:

i

F(") = (Vs ) () + D[, ()t ()0 ()

r=1

+iz o, (S* — Lq_,)(DM’ (s' = L‘L)

r=1 L#0

2.13)

Rownanie 2.13) pokazuje, ze maksima amplitudy rozpraszania wystapia
dla:

s =ha #llg =002 =GElIEE. AN R
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W ten sposob kazdy podobszar daje wilasny zbidr refleksow
satelitarnych. W rezultacie obserwuje sig¢ ostry refleks braggowski, otoczony
rozmytymi refleksami satelitarnymi.

Jezeli fala modulacji sktadu chemicznego w calym krysztale jest falg
sinusoidalna, to widmo rentgenowskie jest szczegdlnie proste : mozna w
tvm przypadku przedyskutowa¢ osobno wplyw jaki na nie wywiera fala
modulacji plaszczyznowego czynnika struktury i fala modulacji odleglosci
mi¢dzyplaszczyznowych.

W pierwszym przypadku wzor opisujacy widmo ma postac:

’(S')=<f>2u.\-2(st)+712%]“ V(s -a)+y 1{%} (s +4) 210

We wzorze 2.14) refleksy braggowskie opisywane pierwszym
sktadnikiem otoczone sa symetrycznie z obydwu stron pojedynczymi
refleksami satelitarnymi. Odleglos¢ pomigdzy refleksem braggowskim a
refleksem satelitarnym jest odwrotnoscia dtugosci fali modulacji.

W drugim przypadku wzor opisujacy widmo jest nastgpujacy:

1(5‘) ={r) i {JL(VZ %(hQ+ L)T#N 2(5‘ ‘LCI) 215)

L=—c

gdzie: Ji - oznacza funkcje Bessela L-tego rzedu, a (f) - Srednia
warto$¢ atomowego czynnika rozpraszania f.

Teraz refleksy braggowskie sa otoczone prawie symetrycznymi
refleksami satelitarnymi, przy czym ich amplitudy bardzo szybko maleja
wraz z rz¢dem refleksu. Obwiednig wszystkich reflekséw o danym rzg¢dzie

jJest krzywa bgdaca wykresem funkcji Bessela tego samego rzedu.
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W przypadku potaczonych modulacji piaszczyznowego czynnika
struktury 1 odlegtosci migdzyptaszczyznowych widmo satelitame tract swa

symetri¢. Jest ono opisane wzorem:

l(s*) = i|FL|3#,\'3(S' = LQ) 2.16)

L=

gdzie:

b hOb, (moz; b [
Fi=7 l‘]Ll(}/Z J <f>JL ] = | J
2 a \ 2 e WL

b, (1M, %th b (y,hOb

N

¥ ,hOb,

-

Ze wzorow tych widac, ze gdy y; 1 y» maja ten sam znak (modulacja
jest synfazowa) to |F | > |F.i|, a gdy znaki sa przeciwne (modulacja
antyfazowa to |F_;|<|F.y).

Jest to wynikiem tego, ze J (-y)=(-1)"JL(y).

2.4. Amplituda rozpraszania dla krysztalow z modulacjg skiadu

chemicznego w przypadku dwuwymiarowym

Omowiona dotychczas teoria odnosi si¢ do rentgenowskiej analizy
supersieci w przypadku gdy jednowymiarowe cigcie sieci odwrotne]
dostarcza wystarczajacych informacji do wyznaczenia parametrow
supersieci. Taka sytuacja ma miejsce wtedy, gdy kat pomigdzy wektorem
falowym fali modulacji a wektorem sieci odwrotnej pochodzacym od
usrednionej w kierunku modulacji sieci rowna si¢ zeru. Jest tak w
przypadku krysztali modulowanego rosnacego na S$cisle zorientowanym

podtozu. Gdy jednak krysztal podlozowy jest zdezorientowany, wtedy
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teoria kinematyczna dyfrakcji promieni rentgenowskich dla supersieci must
by¢ zmodyfikowana tak aby uwzglednia¢ fakt zamierzonej lub
niezamierzonej dezorientacji krysztalu podlozowego powodujacej, ze na
jego powierzchni tworza sie tarasy, ktorych wysokos¢ jest rowna
wielokrotnosci stalej sieci a szeroko$¢ zalezy od kata dezorientacji podtoza.
Krysztal modulowany rosnacy na takim podtozu dziedziczy t¢ strukture [35]
1 wtedy najwygodniej jest opisa¢ go wprowadzajac umowny podzial na
"kolumny".

Kolumng bedzie nazywany fragment krysztalu supersieci ktory rosnie
nad danym tarasem powierzchni podloza. Tak wybrany fragment krysztalu
modulowanego mozna uznac za idealna supersie¢ z zadang fala modulacji,
przy czym parametry fali modulacji sa takie same w kazdej kolumnie. W
efekcie otrzymuje si¢ krysztat supersieci w ktorym zadana jest jedna fala
modulacji sktadu chemicznego, jednak pomigdzy poszczegolnymi falami
wystepujacymi w danych kolumnach wystepuje przesunigcie fazowe
zwigzane z faktem, ze kazda kolumna jest przesunigta w stosunku do
sasiedniej o wysokosc tarasu.

Jezeli zatozymy, ze modulacja zachodzi w kierunku [00L], natomiast
tarasy sa rozmieszczone w kierunku [HOO], co nie ogranicza ogolnosci

opisu. Wowczas amplituda rozpraszania ma postac:

Al e anexp[—2m§'(i""z+?“i+F°'n)] o

gdzie:

s - wektor sieci odwrotne]

r*, - polozenie n-tego atomu w komoérce elementarnej supersieci

F”, - potozenie poczatku komorki elementarnej supersieci w wybrane)

kolumnie



7. - potozenie poczatku kazdej kolumny
f, - atomowy czynnik rozpraszania n-tego atomu w komorce supersieci.

Analizowana sytuacja jest dwuwymiarowa. Wektor § nalezy do
dwuwymiarowej podprzestrzeni przestrzeni odwrotne;.

Do celéw analizy numerycznej, jak 1 analizy jakosciowej, wygodniej
jest wzor 2.17) przedstawi¢ jako sumg amplitud pochodzacych od obszaréw
supersieci w ktorych szeroko§¢ kolumn jest identyczna, a profil fali
modulacji nie ulega zmianie. W tym przypadku mozna czg$ciowo wykonac
sumowanie 1 amplituda rozpraszania pochodzaca od takiego obszaru ma

postac;

sm( 272NS w00 Aoy, sin(27zls*(Hoo>/\(H00))
: m( - A(OoL))sin(Zm'womA( HOO))

SiIl(27TR(]5.(H00)A(HOO) +5.(°°L)D<00L>))
sin(27z(ls'(ﬁoo)/\(yoo) +S-<°°“D(00L>))

F(5)=G

2.18)

exp[2m(( N- I)S*(OOL)A(OOL) T (1 n I)S*(HOO)A(HOO))J

We wzorze G oznacza geometryczny czynnik rozpraszania dla
komorki supersieci 1 zalezy od jej wyboru. Agory 1 Amooy Oznaczaja
parametry komorki w kierunku [00L] 1 [HOO], R - oznacza liczbg tarasow w
obszarze, N - liczb¢ komorek supersieci w kierunku [00L], I -w kierunku
[HOO] lecz w obrebie jednej kolumny, Spor) 1 Seooy - skladowe wektora
przestrzeni odwrotnej, Dgor) - wysokos¢ tarasu w kierunku (00L).  Jezeli

w krysztale modulowanym wystepuja kolumny o roznej szerokosci lub
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zmienia si¢ ksztalt fali modulacji to nalezy wysumowa¢ amplitudy zadane
wzorem (2.18) dla poszczegolnych obszarow z uwzglednieniem faz.

Wzor 2.18) jest bardzo wygodny poniewaz nadaje sie do numerycznej
analizy 1 na jego podstawie zostal napisany program komputerowy
umozliwiajacy modelowanie obszaréw sieci odwrotnej dla zadanej fali
modulacjt sktadu chemicznego. Poshugujac si¢ nim autor zbadat [20] wptyw
rozrzutu szerokosci kolumn na dwuwymiarowy rentgenowski profil
dyfrakcyjny.

Wzdr 2.18) moze by¢ takze uzyty gdy krysztat podtozowy nie jest
zdezornientowany. Upraszcza si¢ on wowczas poniewaz w tym przypadku
jest tylko jeden taras i1 jedna kolumna, co powoduje, ze sumowanie po

kolumnach we wzorze 2.17) staje si¢ zbedne.

2.5. Wlasnosci amplitudy rozpraszania dla krysztalow z modulacja
skladu chemicznego w przypadku zdezorientowanego krysztalu

podlozowego

Zeby wykaza¢ konieczno$¢ badania dwuwymiarowych obszarow
sieci odwrotnej, zalozymy konkretny material, mianowicie struktur¢
modulowang GaAs/Ga(AsP), z wektorem falowym fali modulacji w
kierunku [001]. Amplitud¢ rozpraszania dla tego krysztalu mozna zapisac

nastepujaco:
[‘('{.) == Z fparzysle CXP(—iE.—ms,e) 13 me‘em'sle exp(_ig r-;n'epamsle) 21 9)
parzyste nieparzyste

W tym krysztale co druga plaszczyzna jest obsadzona przez atomy
galu patrzac si¢ w kierunku [001]. We wzorze 2.19) odpowiada tym

ptaszczyznom sktadnik oznaczony jako "parzysty", tak wigc fuzse jESt to



czynnik atomowy galu. Natomiast plaszczyzny lezace pomigdzy
ptaszczyznami obsadzonymi przez atomy galu sg obsadzone przez atomy
arsenu 1 fosforu. Rozmieszczenie tych atomow jest opisane fala modulacji
skfadu chemicznego. Wobec tego fiieparzysie MOzna przedstawi¢ w postaci

szeregu Fouriera:

o
fnieparzyste = fo Z Cn COS(’? Trnieparzyste) 290
n=0

gdzie: f, - jest uSrednionym czynnikiem atomowym, C, - jest n-tym
wspolczynnikiem Fouriera dla fali modulacji sktadu chemicznego, 1 - jest
wektorem w kierunku modulacji supersieci i ma miar¢ 2n/A gdzie A -
dhugos$¢ fali modulacji. Wystepujace we wzorze 2.20) wielko$ci Ipagysee |
* Tnieparzyste PIZ€dstawiaja si¢ nast¢pujaco:

= e 2

=—cC +maa

2

2.21
:f(j+1j5+kaa :
3¢ 2

J.k,1,m - sa liczbami catkowitymi, ¢ - jest efektywna stala sieci w kierunku

rpmzyste

rniepw‘zyste

[001], a - jest stala siect w kierunku [100]. Wstawiajac do réwnania 2.19)
wyrazenia 2.20) 1 2.21) a nastgpnie przyblizajac sume po | catka (la -> z) i
rozwazajac tylko fundamentalne refleksy w kierunku [00L] oraz
towarzyszace im refleksy satelitarne (co oznacza, ze s, =0) otrzymuje si¢

amplitude rozpraszania w postaci[35]:

-

)
(St~

<| £+ f6a +2(—1)§f0f45J5(§' - &)+

o
(RS
89
N

o



gdzie: ¢ oznacza wektor sieci odwrotnej w kierunku [001] a L jest
wskaznikiem Millera 1 musi by¢ parzysty dla reflekséow w kierunku [00L].
Czynnik (-1)** wynika ze stalego przesuniecia fazowego pomiedzy
plaszczyznami parzystymi i nieparzystymi.

Pierwsza czgS¢ tego rdwnania opisuje intensywnos$¢ gtdwnego
refleksu braggowskiego, druga czes¢ odnosi si¢ do intensywnosci
pochodzacej od refleksow satelitasnych. Z 2.22) wida¢, ze polozenia

refleksow zadane przez wektor w

przestrzeni odwrotnej tworza kat o PG

, 5\
rowny =

o
+1\
o = arctan(t,/1;) %, (004)

3

z wektorem sieci odwrotnej o
| \s
I OL . -2
H

ket

pochodzacym od usrednionej siect

(rys.2.2). W zwiazku z tym

konwencjonalna  jednowymiarowa Rys 2-2 Plaszczyzna sieci odwrotnej
[HOO] pokazujaca pozycje refleksu

metoda  polegajaca na  cieciu (004) i towarzyszacych mu refleksow
satelitarnych dla supersieci na podiozu

przestrzent odwrotnej w kierunku 2zdezorentowanym.

desorisntacy

zadanym przez wektor pochodzacy od usrednionej sieci nie zdaje egzaminu,
poniewaz stosunki intensywnosci pomiedzy refleksami satelitarnymi beda
zaburzone (cigcie nie przechodzi przez ich maksima).

W zwiazku z tym nalezy zmodyfikowac technikg¢ eksperymentalna
tak, aby odzyska¢ informacj¢ o wlasciwych stosunkach intensywnosci.
Poprawng technika eksperymentalna w tym wypadku bedzie metoda
polegajaca na badaniu dwuwymiarowego obszaru przestrzeni odwrotnej w
poblizu wybranego refleksu braggowskiego z uwzglednieniem pozycji

azymutalne) probki [21], [36 - 38].
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2.6. Wybor uogolnionej komorki elementarnej supersieci

Jak juz bylo wspomniane wyzej, amplitudg rozpraszania w przypadku
dwuwymiarowym mozna policzy¢ stosujac wzor 2.18). We wzorze tym
czynnik geometryczny "G" odnosi si¢ do supersieci 1 wiaze si¢ z wyborem
uogodlnione) komork: elementarnej. Aby policzy¢ ten czynnik nalezy
wyznaczy¢ komorke elementarng supersieci. Jej wybdr zalezy od przyjetego
modelu. Nalezy rozwazy¢ cztery przypadki:

1) supersie¢ roSnie na podiozu zorientowanym 1 mamy przypadek
niekoherentny, wowczas stale sieci mozna wyznaczy¢ z prawa Vegarda i
postuzy¢ si¢ modelem plaszczyznowych czynnikow struktury. We wzorze
2.18) jest tylko jedna kolumna o szerokosci modelowego Kkrysztatu
supersiect, a czynnik rozpraszania G mozna przedstawi¢ jako sumg
przyczynkow pochodzacych od czynnikow plaszczyznowych, tak jak to
zostato przedstawione w rozdziale drugim.

2) Supersie¢ rosnie na podlozu zorientowanym 1 wystgpuje
koherencja odpodtozowa. Koherencja odpodlozowa oznacza wymuszenie
przez podloze swoje) stalej siect w warstwie modulowanej w kierunku
prostopadlym do kierunku wzrostu i zmiang odlegtosci miedzyptaszczyz-
nowych w kierunku wzrostu. Wowczas najlepszym wyborem komorki
elementarnej jest komorka ktéra w kierunku wzrostu ma dhugos¢ rowna
dtugosci fali modulacji A , za§ w kierunku prostopadtym do kierunku
wzrostu jej dhugos¢ jest rowna statej sieci podtoza w tym kierunku. Czynnik
rozpraszania G mozna policzy¢ jak w punkcie pierwszym.

3) Supersie¢ rosnie na podlozu zdezorientowanym 1 wystgpuje

koherencja odpodlozowa. W tym przypadku na powierzchni podloza
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pojawiaja si¢ tarasy, ktorych strukture dziedziczy supersie¢. W zwigzku z
niesymetrycznymi warunkami brzegowymi pojawiaja si¢ dodatkowe
napre¢zenia na kazdej krawedzi tarasu, co powoduje dodatkowa deformacje
supersieci.

Model takiej deformacji opracowal Nagai [39] dla warstwy
epitaksjalnej, nastepnie zostal on rozwiniety na przypadek supersieci w
pracach [40-43]). W tym modelu plaszczyzny (00L) podloza i warstwy
epitaksjalnej tworzg kat B ktory jest zwiazany z katem dezorientacji o 1 z
wzgledna rdéznica parametrow sieciowych w kierunku wzrostu Ad/d

nastepujacym wzorem [42]:

tan(ﬂ) = tan(a)%d

2.23)

Uwzgledniajac to dodatkowe nachylenie struktura warstwy
modulowanej begdzie wygladata tak jak na rysunku 2.3). Rysunek
przedstawia supersie¢ GaAs/GaAsP. Zwraca uwage réwnoleglosc
plaszczyzn GaAs w warstwie 1 w podtozu. Na rysunku kontury komérek
elementarnych supersieci narysowane sa pogrubiong linia.

Dla celow analizy numerycznej wygodniejszy jest wybor komorki
ograniczone] do obszaru nad pojedynczym tarasem. Wida¢, ze w tym
wypadku komorka w kierunku wzrostu ma dlugos¢ taka sama jak w
przypadku podloza niezdezorientowanego, natomiast w kierunku

prostopadtym jej dtugos¢ jest réwna szerokosci tarasu.



Kierunek modulccji

T

Rys 2-3 Deformacja supersieci na (001) zdezorientowanym podlozu. Kontury dwoch mozliwych
komodrek elementarnych sg narysowane pogrubionymi liniami.

4) Przypadek podloze zdezorientowane 1 brak koherencji
odpodtozowej réznmi si¢ od powyzszego tym, ze opisane dodatkowe
naprezenia nie wystepuja, state sieci zarowno w kierunku wzrostu jak i
prostopadlym sa wyznaczane z prawa Vegarda. Komodrke elementama
mozna wybrac tak samo jak w przypadku podtoza zorientowanego.

Pozostaje do rozwazenia kiedy nalezy przyjmowac model koherentny
a kiedy niekoherenty. W ostatecznym rachunku rozstrzyga o tym
eksperyment, poniewaz kazdy z tych modeli daje inne polozenia refleksow
pochodzacych od supersieci. Tym niemniej na podstawie rozwazan
teoretycznych mozna oceniac jaka jest krytyczna dtugos¢ fali modulacji przy
ktorej model koherentny przechodzi w niekoherentny [27,28].

Wzor opisujacy krytyczna dhugos¢ fali ma posta¢ nastepujaca;
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l-veost(0) [ a

= In =
“ 8x(1+v)cos(8,)Ad n|5

2.24)

gdzie: A¢ - krytyczna dlugos¢ fali, Ad - niedopasowanie sieciowe,

b| -
dhugos¢ wektora Burgersa, v - modul Poissona, 6 - jest katem migdzy linig
dyslokacji niedopasowania a kierunkiem jej wektora Burgersa, 6] - jest
katem pomiedzy kierunkiem poslizgu i kierunkiem w plaszczyznie interfeisu
ktory jest prostopadly do linii przecigcia si¢ plaszczyzny poslizgu z
powierzchnia probki.

Wzor 2.24) jest uproszczeniem, poniewaz w trakcie jego
wyprowadzenia nie brano pod uwage ksztattu fali modulacji (zatozono
model fali prostokatnej), nie wzieto tez pod uwagg istnienia domieszek
wstrzymujacych wzrost dyslokacji ani tworzenia si¢ stopni na powierzchni
w efekcie tworzenia sie dyslokacji. Wszystkie te czynniki wstrzymuja
wzrost dyslokacji 1 tym samym powoduja, ze faktyczna krytyczna dhugos¢
fali jest wieksza od przewidywanej tym wzorem. Tym niemniej mozna
oszacowac rzad wielkosci krytycznej dtugosci fali dla réznych materiatéw. 1

tak dla przyktadu supersie¢ GaAs/GaAsg 5Pp 5 ma krytyczna dhugos¢ fali

Ac ~2504.

2.7. Wnioski

Podsumowujac ten rozdzial mozna wyciagna¢ nastgpujace wnioski:
1) Dla cienkich krysztaldbw modulowanych teoria kinematyczna daje
mozliwos¢ policzenia amplitudy rozpraszania zaréwno w przypadku

zorientowanego jak 1 zdezorientowanego podloza, wzory 2.7), 2.18).
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2) Istnienie w krysztale modulacji skladu chemicznego pociaga za
soba pojawienie sie¢ w rentgenowskim widmie dyfrakcyjnym refleksow
satelitarnych otaczajacych refleksy braggowskie.

3) Jezeli dlugosc¢ fali modulacjt i jej ksztalt ulegaja zmianie w glab
krysztahu, to refleksy satelitarne sa poszerzone w stosunku do refleksu
Zerowego.

4) W przypadku gdy wystepuje tylko modulacja ptaszczyznowego
czynnika struktury wowczas w otoczeniu kazdego refleksu braggowskiego
obserwuwjemy tylko dwa symetrycznie potozone po obu stronach refleksy
satelitarne o te) same) amplitudzie.

5)Jezeli wystepuje tylko modulacja odleglosci miedzyplaszczyz-
nowych to wokol kazdego refleksu braggowskiegdo, po jego obydwu
stronach wystepuje nieskonczona liczba prawie symetrycznych refleksow
satelitarnych o szybko malejacej wraz z rzgdem refleksu amplitudzie.

6) Wystapienie obu modulacji (zaréwno czynnika plaszczyznowego
jak 1 odleglosci miedzyplaszczyznowych) powoduje ztamanie symetrii
refleksdéw satelitammych.

7) W przypadku gdy krysztat podlozowy jest zdezorientowany,
wiasciwa technika pomiarowa jest badanie dwuwymiarowego otoczenia
wybranego refleksu w przestrzeni odwrotne;.

8) Wykonanie mapy obszaru siect odwrotnej w poblizu wybranego
refleksu umozliwia nie tylko okreslenie parametréw supersieci ale takze
stopnia zmozalkowania krysztalu, a w przypadku gdy podloze jest
zdezorientowane prawidlowe okreslenie  stosunkow  intensywnosci

refleksdéw satelitarnych.



3. TECHNIKA POMIARU RENTGENOWSKIEGO PROFILU
DYFRAKCYJNEGO

3.1. Uklad eksperymentainy

W celu wyznaczenia profilu skladu chemicznego supersieci
najwygodniej postuzy¢ si¢ wysokorozdzielcza dyfraktometrig rentgenowska.
Ta metoda badawcza gwarantuje: rejestracje refleksow satelitarnych
wyzszych rzedow, eliminacje sktadowe) promieniowania Koo, otrzymanie
poprawnych relacji intensywnosci. Jej zalety sa wyrazme widoczne,
szczegoOlnie przy pordwnaniu profili dyfrakcyjnych otrzymanych przy
pomocy konwencjonalnego dyfraktometru proszkowego (prezentowane w
[21]), z  profilami uzyskanymi technika  wysokorozdzielcza,
prezentowanymi w niniejszej pracy.

Do otrzymania rentgenowskich  profili  supersieci  uzyto
dwukrystalicznego wysokorozdzielczego dyfraktometru rentgenowskiego
wykonanego w ITME na bazie goniometru GUR-8. Goniometr ten zostal
wyposazony w dwa silniki krokowe umozliwiajace niezalezne napedy dla
kol © 1 28. Napedy te sa sterowane numerycznie i umozliwiaja prace w
roznych trybach skanowania. Najmniejszy krok dla kota o wynosi 0.7 arc
sec, najmniejszy krok dla kota 26 jest dwa razy wiekszy.

Zbieranie danych odbywa si¢ za pomoca komputera i wyniki
otrzymuje sie w formie pliku tekstowego, ktéry zawiera informacje o
intensywnosci, w funkcji wspotrzednych katowych (w, 26). Rezultatem
pomiaru moze by¢ mapa wybranego obszaru sieci odwrotnej, lub dowolny

jednowymiarowy przekroj tej mapy.
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Goniostat zostat zaprojektowany 1 wykonany w ITME. Umozliwia
obrét azymutalny probki o 360°, jej pochylanie w zakresie katow (-90°,
+90" ), zapewnia mozliwo§¢ przesuwania probki w kierunku prostopadhym
do osi goniometru w celu dokladnego ustawienia jej powierzchni w osi.
Probki mocowane sa beznapr¢zeniowo za pomoca trzech magnesow, ktore
mozna ustawia¢ w dowolnej pozycji, co zapewnia dostosowanie si¢ do
dowolnego ksztaltu probki oraz umozliwia jej przemieszczenie w
plaszczyznie goniostatu. Zrédlem promieniowania jest lampa z miedziang
katoda (typ PW2233/20) zasilana generatorem wysokiego napigcia (typ
PW1830/25). Zaréwno lampa, jak i generator sa produktami firmy Philips.
Sprzet gwarantuje stabilno$¢ wiazki promieniowania w trakcie trwania
pomiaru.

Schemat uktadu pomiarowego uzywanego w trakcie eksperymentu

jest przedstawiony na Rys 3-1.

lampa
S e .

szczeliny
Soollerq

N

szczeliny
Sollera

szczeliny
T 0.05 mm
monochromator licznik
Ge (400)

Rys 3-1 Schemat ukladu pomiarowego.
Uzywano ogniska liniowego o rozmiarach 0.1 mm na 12 mm. Na
wigzce pierwotnej w odlegtosci 130 mm od ogniska umieszczono plaski

monochromator germanowy - Ge (400), szczeliny Sollera 1 w odlegtosci
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130mm od monochromatora regulowana szczeling ograniczajaca
rozbieznos¢ wiazki w plaszczyznie dyfrakcji. Ustawienie szerokosci tej
szczeliny wynoszacej ponizej 0.05 mm eliminowalo sktadowa spektralng Cu
Kas, z wiazki pierwotne;.

W celu ograniczenia apertury katowej licznika umieszczono przed
nim szczeliny Sollera i waska szczeling o szerokosci 0.05 mm [44]. Wada
tego ukfadu jest to, ze zastosowanie ptaskiego monochromatora wymaga
aby jego stala sieci byta bliska stalej sieci krysztatu badanego, wobec tego
nalezy do  kazdej probki  dobiera¢  odpowiedni  krysztat
monochromatyzujacy. W przeciwnym wypadku szerokos¢ badanych
refleksow dyfrakcyjnych ulega znacznemu poszerzeniu w stosunku do
naturalnej spektralnej szerokosci tych refleksow. Zaleta jest duza
intensywnos¢ wiazki odbitej, co skraca wydatnie czas pomiaru. Taki ukiad
znajduje zastosowanie tam, gdzie wykonuje si¢ wiele pomiardéw tego
samego materialu. Komercyjne dyfraktometry wysokorozdzielcze sa na
ogot zaopatrzone w kanatowe monochromatory ustawione zaréwno przed
probka jak 1 przed licznikiem [45]. Te monochromatory nie maja opisanych
powyzej wad, pozwalaja na rezygnacje ze wszystkich szczelin, a refleksy
otrzymane w takim ukladzie pomiarowym maja szerokosci poldwkowe
zblizone do naturalnych. Cena za to, jest bardzo niska intensywno$¢ wiazki
ugietej, a co za tym idzie bardzo dhugi czas pomiaru.

Poniewaz do okreslenia profilu fal modulacji sktadu chemicznego 1
odlegtosct miedzyplaszczyznowych potrzebne s wartosci intensywnosci
refleksOw 1 i1ch potozenia katowe, za$ szerokosci potowkowe refleksow sa
mnie] istotne, 1 przy tego typu badamach nalezy rejestrowac bardzo duza
liczbe punktow pomiarowych, to oceniono, ze uklad z ptaskim

monochromatorem jest optvmalny



3.2. Otrzymywanie eksperymentalnych profili dyfrakcyjnych

krysztalow modulowanych

Do analizy krysztatow modulowanych wymagany jest doktadny profil
dvfrakcyjny otoczenia wybranego refleksu. Profil taki mozna otrzymac
wykonujac skanowanie (w/28), przechodzace przez $rodki cigzkoscl
wszystkich reflekséw satelitarnych. Osiaga si¢ to w taki sposob, ze wektor
dyfrakcji pozostaje rownolegly do wektora falowego fali modulacji
odlegtosci miedzyptaszczyznowych, a kat dezorientacji lezy w plaszczyznie
dyfrakcji.

Podstawowym problemem tego pomiaru jest mozliwo$¢ wystapienia
niezamierzone] dezorientacji podtoza, co spowoduje, ze otrzymany profil
nie zawiera $rodkow cigzkosci refleksow 1 w rezultacie fatszuje informacje
o stosunkach intensywnosci.

Przy dopasowywaniu profilu obliczonego teoretycznie do profilu
eksperymentalnego mozna nie uzyska¢ zgodnosci lub wyciagna¢ falszywe
wnioski na temat skladu chemicznego, czy ksztatltu fali modulacji.
Niebezpieczenstw tego typu mozna unikna¢ wykonujac mapg obszaru sieci
odwrotnej w poblizu wybranego refleksu podtozowego [47,48].

'Ze wzgledu jednak na wielko$¢ obszaru w ktorym wystepuja
refleksy satelitamme, nalezatoby wykonywac ta mapeg rejestrujac bardzo duza
liczbe punktéw pomiarowych, co jest nie do przyjecia ze wzgledow
technicznych, poniewaz powoduje trudnosci zwigzane z obstuga tak duzych
plikobw wynikowych, a takze moze by¢ zrodtem bledow wynikajacych z
niestabilnosci ukladu pomiarowego. Z wyze] wymienionych powodow
zastosowano metod¢ polegajaca na wykonywaniu map tylko w bardzo

bliskim otoczeniu reflekséw satelitarnych.
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W celu sprawdzenia poprawnosci geometrii ukladu pomiarowego,
(wykluczenie mozliwosci wystapienia przesunie¢ wspédtrzednych srodkow
cigzkosci refleksow satelitamych w kierunku prostopadtym do [100]),
wykonywano skanowanie ® w pozycji 20 odpowiadajacej maksimum
intensywnosci refleksow satelitarnych rzgdu plus i minus pierwszego. W
przypadku stwierdzenia braku przesuni¢¢ wykonywano skanowanie (»/26).
Zastosowana technika znaczaco skraca czas pomiaru.

Opisang powyzej metoda, w refleksie (400), wykonano rejestracje
profilu dyfrakcyjnego dwoch krysztatdéw modulowanych. In¢Ga;;As/InP o
dziesieciu okresach modulacji na monokrystalicznym  podtozu InP o
orientacji [001].

Probki byly wytworzone w ten sposob, ze po odlozeniu warstwy InP
zamykano doplyw nosnika zaréwno fosforu jak i indu i po Scisle
okreslonym czasie wilaczano dopltyw galu, indu 1 arsenu. Ten czas w
obydwu probkach roznit si¢ znaczaco, 1 w probce oznaczonej iga533 byt
pieciokrotnie dhuzszy niz w prébce oznaczonej symbolem iga406 dla galu i
indu 1 dwukrotnie dhuzszy dla arsenu. Szybkos$¢ przeptywu gazdw byla 1.3
razy wigksza dla probki iga533.

W trakcie procesu wzrostu pierwszego Kkrysztalu zauwazono
dekompozycj¢ powierzchni warstwy InP zachodzace w czasie przerwy w
dostarczaniu gazéw roboczych spowodowang dyfuzja fosforu. W zwiazku z
tym mozna oczekiwac, ze profile sktadu chemicznego obydwu prébek beda
si¢ r6zni¢ w SposOb znaczacy.

Na rysunkach 3-2) 1 3-3) przedstawione sa eksperymentalne profile
dvfrakcyjne dla probek 1gad06 1 1ga533. Profil probki igad06 obejmuje
refleksy satelitarne od -6 do 6, za$ probki iga333 refleksy od -6 do 5. Szdsty
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refleks tej probki zostal pominigty poniewaz jego intensywnosc¢ jest bardzo

niewielka 1 refleks nie odrézma sie od tla.

rozne

Poréwnanie obydwu profili wskazuje istotne roznice, co sugeruje

profile fal modulacji sktadu chemicznego w obydwu prébkach.

0.25 f\ f%[

/
/ n
;A f\ f“ R 4 L J
f (1 { \ \.\’/ A N
'J\N,,J/\»vv"‘"’ N ,_/J S Lo e \.\'.JJ\—VJ/ N
T >

i ] 5 T
61.0 62.15 63.27 64.14 65.29
26 [deg]

Rys 3-2 Eksperymentalny profil dyfrakcyjny probki igaS33.

0.76

0.53

0.29

0.06

A 1 ..“ I A

ol " ""r'f-‘!)'\' "h\mﬂm R |
63.32 64.29 65.26
20 [deg]

Rys 3-3 Eksperymentalny profil dyfrakeyjny probki iga406



WYZNACZANIE PROFILU SKIADU CHEMICZNEGO
SUPERSIECI

4.1. Procedury numeryczne

Przedstawione w drugim rozdziale wzory umozliwiaja modelowanie
rentgenowskiego widma  supersieci przy zatozonych parametrach fali
modulacji.  Celem takiego modelowania jest otrzymanie obrazu widma
dyfrakcyjnego nadajacego si¢ do poréwnania z widmem eksperymentalnym.
Ze wzgledu jednak na stopien komplikacji tych wyrazen 1 zalozony cel
pracy modelowanie moze odbywac¢ si¢ tylko numerycznie. W zwiazku z
powyzszym dla potrzeb tej pracy zostal napisany interakcyjny
wieloproceduralny program graficzno-obliczeniowy o nazwie WSL,
dziatajacy w srodowisku Windows.

Program WSL sklada si¢ z wielu procedur shuzacych do opracowania
1 interpretacji danych pomiarowych uzyskanych przy pomocy
dyfraktometru, a takze procedur umozliwiajacych modelowanie: fal
koncentracji sktadu chemicznego o dowolnych ksztattach i amplitudach oraz
zmian ksztaltu fal modulacji pod wplywem dyfuzji. Podstawowa jest
procedura, ktéora na podstawie zadanych fal koncentracji symuluje
rentgenowskie widmo dyfrakcyjne dla krysztatdbw modulowanych typu
AgBy.

Omoéwiony zostanie wylacznie podprogram shuzacy do tworzenia fal
modulacji  skfadu chemicznego, ich modyfikacji 1 modelowania
rentgenowskiego widma dyfrakcyjnego. Podprogram zawiera nastepujace

procedury:
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a) Procedura kreujaca dwie prostokatne fale modulacji skladu
chemicznego.

Koniecznos¢  kreowama dwu fal wynika ze specyfiki
czterosktadnikowych krysztatow modulowanych. Kreacja fal odbywa sig
przez zadanie ich amplitud na dwoch pakietach plaszczyzn atomowych
tworzacych biwarstwe. Jeden pakiet tworza plaszczyzny obsadzone przez
atomy galu 1/lub indu, drugi plaszczyzny obsadzone przez atomy arsenu
1/lub fosforu.

Amplituda fali galowo-indowej ,.x,” jest liczba z przedziatu [0.1]
oznaczajaca, ze na p-tej ptaszczyznie atomowej obsadzonej przez atomy
galu 1 indu jest x, atomow galu oraz (1-Xx,) atomow indu, analogicznie dla
fali arsenowo-fosforowe;.

b) Procedura pozwalajagca modyfikowaé sklad chemiczny danej
fali modulacji na dowolnej ptaszczyznie atomowe;j.

Procedura ta korzysta z edytora typu ‘worksheet’. Zmiany mozna
dokonac¢ wpisujac nowa amplitude dla danej ptaszczyzny atomowe;j.

¢) Procedura pozwalajgca modelowac¢ zmiang¢ ksztaltu fali skladu
chemicznego pod wplywem dyfuzji.

Modelowanie oparte jest na teorii przedstawionej w rozdziale
pierwszym. Modelowana fala jest rozktadana na skltadowe harmoniczne za
pomocq transformaty Fouriera, nastepnie kazda sktadowa harmoniczna jest
poddana ewolucji zgodnie z rownaniem 1.1) 1 na koniec stosowana jest

transformata odwrotna. W rezultacie otrzymuje si¢ fale koncentracji

zmieniona w wyniku dyfuzji.
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d) Procedura pozwalajaca  obliczy¢ fale  modulacji
plaszczyznowego czynnika struktury i fale odlegloSci miedzyplaszczy-
znowych na podstawie zadanych fal modulacji skladu chemicznego.

Obliczenie profilu fali modulacji ptaszczyznowego czynnika struktury
odbywa si¢ na podstawie teorii przedstawionej w rozdziale drugim (wzor
2.5) 1 komentarzu po nim.

Natomiast do obliczenia profilu fali modulacji odlegtosci
mi¢dzyplaszczyznowych wykorzystuje sie prawo Vegarda: niech A 1 B
oznaczajg koncentracje atomow typu a 1 b nie wystepujacych na tej samej
ptaszczyznie atomowej, AB € [0,1]. Koncentracje dwoéch pozostatych
typoéw atomow: ¢ 1 d zgodnie z tym co zostato opisane w punkcie ,,a” sa
nastepujace C = (1 - A) 1 D = (1 - B). Niech d,, deg, dag 1 dpe 0znaczaja
odlegtosci migdzyplaszczyznowe w krysztatach zwiazkéw typu ab, cd, ad, i
bc. Wowcezas odleglosci miedzyplaszczyznowe ,d” w supersieci sa
nastepujace:

d = CDd¢p + ADdap + BCdpe + ABdap 4.1)
Wzor ten byt podstawa do opracowania algorytmu liczacego profil fali

modulacji odleglosci migdzyptaszczyznowych.

e) Procedura korygujaca odlegloSci miedzyplaszczyznowe ze
wzgledu na mozliwe pojawienie si¢ naprezen koherentnych.

Zmiana odleglosci mig¢dzyptaszczyznowych jest zwigzana z
tetragonahizacja komorki elementarnej (patrz rys. 4-1) 1 co za tym idzie, ze
Zzmiana parametrow sieci przy tym samym sktadzie chemicznym. Wartosci
parametrow sieciowych staja si¢ funkcjami potozenia [49,50]. Zwiazek
pomigdzy parametrami sieciowymi komorki niezdeformowane;j 1 takiej ktora

ulegta tetragonalizacji jest nastgpujacy:
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gdzie v - oznacza wspolczynnik Poissona, a znaczenie pozostatych

parametrow jest wyjasnione na Rys 4-1).
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Rys 4-1 Komdrki elementarne warstwy: a) pelna
tetragonalizacja, b) czgSciowa tetragonalizacja, ¢)pelna
relaksacja, d,e,f) komdrki elementarne podloza
Przeksztalcajac ten zwiazek mozna otrzyma¢ wzor na odleglosci
mi¢dzyplaszczyznowe w supersieci w ktdrej istnieja napr¢zenia koherentne.

Ma on nastepujaca postac:

I-v 11+v 2v
=l — G eml—
% {( 77)1+v Jl % G 1-v =)

gdzie: d. - oznacza odleglos¢ migdzyptaszczyznowa w warstwie
naprezonej, d, - odlegtos¢ miedzyptaszczyznowa w warstwie zrelaksowanej,
d; - odleglos¢ miedzyplaszczyznowa w podtozu, n - stopien koherencji.
Wspolczynnik n przyymuje wartosci od zera do jednosci, zero, w
przyjetej konwenc)i oznacza catkowity relaksacje naprezen, jednos$¢ peina
koherencje sieciowa, a wartosci posrednie czgsciowa relaksacjg.

Wspotczynnik v dla warstwy czterosktadnikowej oblicza si¢ korzystajac z

49



prawa Vegarda analogicznie jak odlegtosci miedzyplaszczyznowe
Korzystajac ze wzoru 4.1), przy czym odlegtosci miedzyptaszczyznowe
zwiazkow GaAs, InP, GaP, InAs nalezy zastapi¢ wspoétczynnikami Poissona
dla tych zwiazkow. Wspotczynniki te maja nastepujace wartoSCl: Vgaas =
0.311, vese = 0307 vigp™= 0.360. Vi, = 0,552

Koniecznos¢ zmiany odleglosci migdzyptaszczyznowych pojawia si¢
takze w Kkontek$cie modelowania interfejsow. W wielu wypadkach jest
niemozliwe zdefiniowanie plaszczyzn sieciowych w ich obszarze i nalezy
wtedy taki obszar traktowa¢ jako amorficzny z punktu widzenia
promieniowania rentgenowskiego. W obliczeniach nalezy powyzszy fakt
uwzglednia¢  przez zadanie dodatkowo  przesunigcia  fazowego
zdefiniowanego wielkoscia rzutu tego obszaru na kierunek wektora
dyfrakcji. Z tego powodu wprowadzono mozliwos¢ arbitralnego
korygowania odlegtosci migdzyptaszczyznowych.

W programie wprowadzono tez mozliwos¢ mnozenia odleglosci
mi¢dzyplaszczyznowych przez zadany wspotczynnik. Procedura ta symuluje
zmian¢ odleglosci migedzyptaszczyznowych, jaka moze wystapié w
krysztale, w wyniku wystapienia niezerowej krzywizny [51,52] .

f) Procedura pozwalajgca obliczy¢ zespolona amplitude rozpra-
szania dla zadanych fal modulacji skladu chemicznego.

Przyjeto ze, najwygodniejsza podstawe do obliczen numerycznych
daje modyfikacja wzoru 2.7) jaka stanowi wzoér 4.4) stuszny dla refleksow
symetrycznych, poniewaz przy jego wyprowadzaniu nie narzuca si¢ a priori
zadnych warunkow na profil fali modulac)i sktadu chemicznego. We wzorze
4.4) wystgpuje dyskretne sumowanie, a funkcje sq funkcjami

standardowymi.
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gdzie: N - liczba biwarstw, A - dlugos¢ biwarstwy, A - diugos$¢ fali
promieniowania, f; - ptaszczyznowy czynnik struktury i-tej ptaszczyzny, r; -
potozenie i-tej ptaszczyzny. Przy wyprowadzeniu tego wzoru Korzysta si¢ z

nast¢pujacej zaleznosci:

Na rysunku 4-2)

przedstawiono schemat komor-
Atomy In/Ga S
Afomy As ki supersiect In,Ga.As/InP

wyjasniajacy znaczenie uzytych

g oznaczen.

0.0,

W celu przyspieszenia

obliczen numerycznych zasto-

O
¥

i Wl
e
00O
o

sowano szybkie procedury

Lo
1 o G— v s asemblerowe do obliczania
omy
' C)OOOCB——ATomy In wartosci funkcji  zespolonych
<> O C) co wielokrotnie przyspiesza

O
O

A2 obliczenia.

%

Rys 4-2 Schemat uogdlnionej komorki elementarnej
supersieci InGaAs/InP

g) Procedura symulujaca rentgenowski profil dyfrakcyjny.
Przyjeto, ze w trakcie obliczen powinna istnie¢ mozliwos¢ zmiany

profilu jak rowniez dtugosci fali modulacj sktadu chemicznego. Doktadnos¢
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odktadania poszczegdlnych warstw jest mocno uzalezniona od przyjete)
technologii a takze innych parametrOw jak: symetria, temperatura i czystos¢
podtoza [24]. Wszystkie te czynniki moga prowadzi¢ do zmiany dhugosci
fali modulacji 1 profilu fali w trakcie wzrostu krysztatu. Poniewaz wszystkie
te parametry sa bardzo wazne technologiczne, jest istotne aby moc sledzi¢
ich wplyw na widmo rentgenowskie. Program zostat tak skonstruowany, ze
dla obliczonych profili fal odleglosci migedzyplaszczyznowych i
ptaszczyznowego czynnika struktury liczona jest amplituda rozpraszania w
funkcji kata 6. Poniewaz amplituda rozpraszania jest wielkoScia zespolona,
informacja zarowno o module jak 1 fazie jest przechowywana w pamigci. Po
kazdym kroku obliczeniowym sumowanie odbywa si¢ na poziomie amplitud
1 dopiero na samym koncu liczone jest nat¢zenie. Pozwala to uwzgledni¢
efekty interferencyjne wynikle ze zmiany dhugosci fali modulacji w glab
krysztahu supersieci.

Ze wzorow 2.11) 1 2.12) wynika, ze jest to istotne gdy funkcje
rozpraszania oddzialya ze soba, co oznacza, ze ich iloczyn jest rézny od
zera. lloczyn ten zalezy od odleglosci pomigdzy maksimami funkcji
rozpraszania 1 ich szerokosci potdéwkowej. Ze wzoru 2.12) widaé ze im
wezszy jest obszar w krysztale dla ktorego jest liczona funkcja
rozpraszania, tym szeroko$¢ potowkowa staje si¢ wigksza, a odleglos¢
pomiedzy maksimami zalezy od roznicy pomigdzy dlugosciami fal
modulacjt w obszarach do ktérych odnosza si¢ funkcje rozpraszania. W
teorit iloczyn ten jest zawsze rozny od zera, ze wzgledu na nakladanie sig
ogonow tych funkcji. W praktyce jednak gdy iloczyn ten staje si¢ bardzo
maly mozna przyja¢, ze koherencja pomigdzy promieniowaniem odbitym od
roznych obszarow zostaje w takim wypadku zerwana. Mamy wtedy do

czynienia z modelem niezaleznych domen. Nie jest jednak tematem te

52



pracy badanie réznic pomi¢dzy wynikami jakie daja obydwa modele.

Na zakonczenie nalezy powiedzie¢, ze program daje mozliwos¢
wykonania splotu policzonego widma dyfrakcyjnego =z funkcja
pseudoVoighta o zadanych przez uzytkownika parametrach. Procedura ta
symuluje nakladanie si¢ funkcji aparaturowej na widmo 1 jest bardzo
uzyteczna przy porownywaniu wynikow symulacji z  wynikami
eksperymentalnymi.

Program umozliwia graficzne przedstawienie otrzymanego profilu
dyfrakcyjnego, unormowanie go 1 porownanie 2z innym profilem

dyfrakcyjnym.
4.2. Analiza numeryczna

Omoéwione w poprzedmim podrozdziale metody numeryczne stuza do
wyznaczenia skladu chemicznego badanej; supersieci w  wyniku
symulowania rentgenowskiego profilu dyfrakcyjnego i pordéwnania go z
profilem eksperymentalnym.

Ze wzgledu na duza liczb¢ zmiennych parametréow otrzymanie
doktadnego dopasowania obydwu krzywych jest bardzo trudne i moze
okaza¢ sie niemozliwe. Zeby utatwi¢ to zadanie dobrze jest pozna¢ wphyw
zmian poszczegolnych parametrow na ksztalt profilu, co pozwala skroci¢
czas konieczny do znalezienia optymalnego dopasowania oraz wyznaczy¢
doktadnos¢ metody. Wskazane jest uzyskanie informacji technologicznych,
ktére moznaby przyjaé, jako dane poczatkowe do obliczen.

Przedstawiona ponizej analiza oparta jest na zatozeniu, ze badana

probka jest supersiecia sktadajaca si¢ z dziesieciu biwarstw o skladzie:
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Ing1.0.4678)Gag 4673AS/InP wytworzong na podtozu InP, przy czym atomy galu

wystepuja na 64 plaszczyznach atomowych w biwarstwie, a atomy fosforu

na 54 plaszczyznach. Te dane zostaly zaklasyfikowane jako poczatkowe do

symulacji rentgenowskiego profilu dyfrakcyjnego probki igad06, przy czym

ich wartosci liczbowe sa zgodne z ocena technologiczng. W czasie obliczen

zmieniano nastgpujace warto$ci parametrow:

liczbe ptaszczyzn zajetych przez atomy galu,

liczbe ptaszczyzn zajetych przez atomy arsenu,

procent atomdw galu 1 arsenu na danej ptaszczyznie.

Tabela 1.
Numer rysunku | Liczba Procentowa. Liczba plaszczyzn | Komentarz
plaszczvzn | zawarto$€ galn | indowo fosfor.
arsenowych - :

Rys 4-3. 64/64 1678 54/54 koherencja 100%

Rys 4-4. 64/64 46.78 54/54 koherencja 0%

Rys 4-5. 64/65 46.78 54/53 koherencja 100%

Rvs 4-6. 64/66 46.78 54/52 koherencja 100%

Rvs 4-7. 64/63 46.78 54/55 koherencja 100%

Rys 4-8. 64/64 46.78 54/54 arsen przesunigty wzgledem
galu o jedna plaszczyzng do
przodu, koherencja 100%

Rys 4-9. 64/54 46.78 54/54 arsen przesunigty wzgledem
galu o jedng plaszczyzng do
tytu, koherencja 100%

Rys 4-10. 68/68 46.78 50/50 koherencja 100%

Rys 4-11 60/60 46.78 58/58 koherencja 100%

Rys 4-12. 64/64 46 54/54 koherencja 100%

Rys 4-13. 64/64 45 54/54 koherencja 100%

Rys 4-14 64/64 48 54/54 koherencja 100%

Rys 4-13. 59/59 46.78 59/59 koherencja 100%

n
4
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Rys 4-3 Teoretyczny profil rentgenowski krysztalu modulowanego Ing s;;Gag 4-3As/InP na
podlozu InP. Dane odno$nie struktury biwarstwy w tabeli L.
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Rys 4-4 Teoretyczny profil rentgenowski krysztalu modulowanego Ings;;Gag 475 As/InP na
podlozu InP. Dane odnos$nie struktury biwarstwy w tabeli 1.
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Rys 4-5 Teoretyczny profil rentgenowski krysztalu modulowanego Ing s;Gag -3 As/InP na
podiozu InP. Dane odnosnie struktury biwarstwy w tabeli I.
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Rys 4-6 Teoretyczny profil rentgenowski krysztalu modulowanego Ing s;,Gag 475 As/InP na
podlozu InP. Dane odnosnie struktury biwarstwy w tabeli L.
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Rys 4-7 Teoretyczny profil rentgenowski krysztalu modulowanego Ing 5:,Gag 473 As/InP na
podlozu InP. Dane odnosnie struktury biwarstwy w tabeli 1.
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Rys 1-8 Teoretyczny profil rentgenowski krysztalu modulowanego Ing s;,Gag 473 As/InP na
podlozu InP. Dane odno$nie struktury biwarstwy w tabeli L
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Rys 4-9 Teoretyczny profil rentgenowski krysztalu modulowanego Ing s2;Gag 475As/InP na
podlozu InP. Dane odnosnie struktury biwarstwy w tabeli 1.
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Rys 4-10 Teoretyczny profil rentgenowski krysztalu modulowanego Ing s;:Gag 473 As/InP na
podlozu InP. Dane odno$nie struktury biwarstwy w tabeli 1.

VI

1.0

BN
>

nis

0.25 -

0.0 rrmpﬁmwwmmwﬂ"Tif'qumwmm ﬁm It mmmﬁwﬂwwm, W"nﬂ'*‘m’ Y

61.0 62.15 63.3 64.45 65.
p 20 [deg] oy

Rys 4-11 Teoretyczny profil rentgenowski krysztalu modulowanego Ing s;;Gag 4-3As/InP na
podlozu InP. Dane odnosnie struktury biwarstwy w tabeli L.
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Rys 4-12 Teoretyczny profil rentgenowski krysztalu modulowanego Ing ¢sGag 4As/InP na
podlozu InP. Dane odnosnie struktury biwarstwy w tabeli I.
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Rys 4-13 Teoretyczny profil rentgenowski krysztalu modulowanego Ing 5sGag 4zAs/InP na
podlozu InP. Dane odno$nie struktury biwarstwy w tabeli L.
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Rys 4-14 Teoretyczny profil rentgenowski krysztalu modulowanego Ing ;Gag ;3 As/InP na
podlozu InP. Dane odnosnie struktury biwarstwy w tabeli L
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Rys 4-15 Teoretyczny profil rentgenowski krysztalu modulowanego Ing s;;Gag y75As/InP na
podlozu InP. Dane odno$nie struktury biwarstwy w tabeli L.

Ze wzgledu na fakt, ze zmiany mozna dokonywac na kazdej ze 118
ptaszczyzn, 1los¢ kombinacji jest praktycznie nieograniczona. Dlatego tez
badane beda zmiany w niewielkim otoczeniu wyjsciowych danych. Wyniki
symulacj1 dla réznych wartosci parametrow przedstawione sa na rysunkach
od 4-3 do 4-15, wartosci parametréw dla ktérych byly wykonane symulacje
przedstawione sa w tabeli 1.

W celu oméwienia rezultatow symulacji przedstawionych na rys. 4-3,
4-15 dobrze jest numerowa¢ plaszczyzny atomowe krysztatu zaczynajac od
powierzchni swobodnej. W tej konwencji ptaszczyzna atomowa na
powierzchni swobodnej jest plaszczyzna o numerze jeden i numeracja
rosnie w glab krysztahu. Jest to naturalna numeracja zwiazana z dyfrakcja
braggowska promieni X, poniewaz amplitude fali odbitej oblicza si¢ na
powierzchni swobodne; sumujac kolejno amplitudy fal odbitych od
poszczegolnych plaszczyzn atomowych w krysztale.

Na rysunku 4-16 pokazano schematycznie rzuty na kierunek [100]
trzech uogolnionych komorek elementarnych supersieci o te) samej liczbie
ptaszczyzn atomowych. Komorka oznaczona symbolem ,,a” jest wzorcowa.

W komorce oznaczonej symbolem ,b” liczba plaszczyzn atomowych w
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warstwie InGaAs zajetych przez atomy arsenu jest o jedna ptaszczyzng
wigksza niz w komorce wzorcowej.

Wida¢, ze w przypadku b nastgpuje zmiana potozen wszystkich
atomow rozmieszczonych na plaszczyznach o numerach wigkszych od

numeru plaszczyzny na ktorej dokonano zmiany.

Q In/G

Rys 4-16 Schematyczne rzuty uogéinionych komérek elementarnych supersieci InGaAs/InP na
kierunek [100]. Komoérki réznig si¢ rozmieszczeniem atomow na poszczegélnych plaszezyznach.

Rysunek 4-16 ilustruje szczegolny przypadek sytuacji omoéwionej ponizej:

Wymiana atoméw na k-tej plaszczyznie spowoduje, ze atomy na
wszystkich  ptaszczyznach o numerze wigkszym od ,k” ulegna
przemieszczeniu.

Wymiana atomow pomigdzy ptaszczyznami o numerach k1 ,k+n”
(przy zatozeniu, ze na tych plaszczyznach sa rdézne atomy) spowoduje
przemieszczenie atomoéw na wszystkich plaszczyznach pomiedzy nimi,
pozostawiajac inne na swoich pozycjach.

Jednoczesna zmiana tej samej liczby ptaszczyzn atomowych zajgtych
przez atomy fosforu 1 indu w warstwie InP, przy zachowaniu statej liczby
ptaszczyzn w biwarstwie InGaAs/InP nie spowoduje zadnej; zmiany w
potozeniu atomow w przypadku gdy obie podsieci InP 1 InGaAs sa

wzajemnie dopasowane sieciowo. W miar¢ odchodzenia od dopasowania
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sieciowego bedzie nastgpowalo coraz wigksze przemieszczenie atomow w
stosunku do potozen wyjsciowych.

Poniewaz amplituda rozpraszania w  przypadku dyfrakcji
braggowskiej jest superpozycja amplitud fal odbitych od wszystkich
ptaszczyzn atomowych krysztatlu, to wielko$¢ ta jest bardzo czula na
wartosct odlegltosct migdzyptaszczyznowych. Analiza profili dyfrakcyjnych
przedstawionych na rysunkach od 4-3 do 4-7 potwierdza ten wniosek.
Nawet niewielka zmiana odleglosci pomiedzy dwoma sasiednimi
plaszczyznami powoduje duze zmiany w ksztalcie profilu dyfrakcyjnego.

Natomiast wplyw plaszczyznowego czynnika rozpraszania jest
zdecydowanie mniejszy. Potrzebne sa znaczne zmiany jego wartosci
odnoszace si¢ do kilku ptaszczyzn atomowych aby zauwazy¢ istotna zmiane
w ksztalcie profilu. Wida¢ to poréwnujac profile na rysunkach: 4-1, 4-10,
4-11 1 4-15, poniewaz w tych przyktadach dla zatozonego udziahi galu jest
to przypadek dopasowania sieciowego, wiec odleglosci miedzyplasz-
czyznowe nie ulegaja zmianie 1 cata zmiana wynika z réznicy w wartosciach
ptaszczyznowych czynnikow rozpraszania.

Ciekawy efekt mozna obserwowac na rysunku 4-15, na ktorym widaé
tylko refleksy satelitazme o numerach nieparzystych. Poniewaz okres
modulacji jest jednoznacznie wyznaczony przez odlegltos¢ pomiedzy
sasiednimi refleksami satelitarnymi, wobec tego mozna o takiej strukturze
modulowanej powiedzie¢, ze jej okres modulacji jest dwa razy krotszy od
okresu modulacji kazdej innej struktury przedstawionej na pozostatych
rvsunkach. Ten efekt obserwue si¢ tylko dla skladu chemicznego
odpowiadajacego catkowitemu dopasowaniu sieciowemu i identycznym

dhugosciom warstw InGaAs oraz InP.
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Poréwnujac profile dyfrakcyjne przedstawione na rysunkach 4-3,
4-12, 4-13 1 4-14 mozna oceni¢ wptyw koncentracji atomow galu na profil
dyfrakcyjny. Widac, ze profile dyfrakcyjne rdznia si¢ wyraznie w zaleznosci
od tego, czy koncentracja galu jest wigksza od tej ktéra odpowiada
dopasowaniu sieciowemu (Rys 4-14), czy mniejsza (Rys 4-12 1 4-13).
Wystarczy w tym celu porowna¢ intensywnosci refleksow satelitamych
niskich rzedow. Natomiast w ogolnym przypadku niewielkie zmiany
koncentracji galu powoduja niewielkie zmiany w widmie dyfrakcyjnym 1
zeby je zauwazy¢ konieczne jest pordéwnanie takze intensywnosci refleksow
satelitarnych wyzszych rzedow.

Rysunki 4-3 1 4-4 pokazuwja wplyw naprgzen na profil dyfrakcyjny.
Napre¢zenia w  sposob  bardzo  istotny  zmieniaja  odlegtosci
miedzyplaszczyznowe, wiec roznica profili dyfrakcyjnych dla tego samego
sktadu chemicznego w stanie napr¢zonym 1 nienaprezonym jest bardzo
wyrazna, jak to wida¢ na zamieszczonych rysunkach.

Podsumowujac dyskusj¢ wynikow mozna stwierdzi¢, ze z punktu
widzenia  wyznaczania  profilu  skladu  chemicznego  krysztalu
modulowanego, te parametry, dla ktérych niewielka zmiana ich wartosci
powoduje znaczne przemieszczenie duzej liczby atomoéw bedzie mozna
wyznaczy¢ z duza precyzja. Do tego typu parametrow mozna zaliczy¢:
dhugos¢ fali modulacji skladu chemicznego, Srednia statg sieci, stosunek
liczby plaszczyzn atomowych zajetych przez atomy okreslonego typu do
catkowitej liczby plaszczyzn w jednej z warstw biwarstwy.

Parametrem ktorego wplyw na ksztalt profilu zmienia si¢ w
zaleznosci od skladu chemicznego jest stosunek catkowitej liczby
plaszczyzn atomowych w jednej z warstw do liczby plaszczyzn w

biwarstwie. Czutos$¢ profilu na ten parametr jest najmniejsza w przypadku
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gdy sklad chemiczny odpowiada dopasowaniu sieciowego 1 zwigksza si¢
wraz z odstepstwem od tego sktadu.

Ksztalt profilu dyfrakcyjnego jest najmniej czuly na zmiang takich
parametrow, ktore zmieniaja polozenie matej liczby atoméw. Przykiadem
takiego parametru jest parametr opisujacy liczbe plaszczyzn w obszarze
zlacza pomiedzy warstwami zajetych przez atomy typu ,,A”. Jezeli tylko
zachowamy catkowitg liczbe atomdéw tego typu, to bardzo trudno jest
odr6zni¢ sytuacje w ktorej mamy 100% atoméw typu ,A” na jednej
ptaszczyznie w obszarze zlacza, od sytuacji w ktérej na jednej plaszczyznie

jest p% tych atomdw a na drugiej k%, gdzie p%+k%=100%.

4.3. Algorytmy wyznaczajgce profil fali modulacji skladu chemicznego.

Najlepszy algorytm wyznaczania struktury supersieci powinien
polega¢ na pomiarze amplitudy rozpraszania. Jej znajomo$¢ pozwala, na
podstawie otrzymanego obrazu dyfrakcyjnego, metoda odwrotne;j
transformaty Fouriera, wyznaczy¢ rozklad przestrzennych centréw
rozpraszajacych. Problem polega na tym, ze amplituda jest wielkoscia
zespolong 1 o ile informacje o module tej wielkosci jest fatwo otrzymac
mierzac intensywnos$¢ wiazki ugietej, to informacja o fazie jest w trakcie
tego pomiaru tracona [8].

Pewna metode obejscia tego problemu zaproponowat Fewster {53,
54]. Wykorzystal on fakt, ze wielkos¢ integralnej intensywnosci zaréwno
gtownego refleksu jak i refleksdéw satelitarnych jest rowna wspotczynnikom
rozktadu fourierowskiego fali modulacjyi sktadu chemicznego, pod
warunkiem, ze refleksy satelitame sa symetryczne wzgledem refleksu

gtéwnego. Odpowiada to sytuacji w ktoérej ksztalty obydwu interfejsow w
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biwarstwie maja to samo nachylenie, tak jak to ma miejsce na przykiad w
fali prostokatnej. Refleksy satelitarne niskich rzedéw bliskie refleksowi
glbwnemu odpowiadaja za ogoélny ksztalt fali modulacji sktadu
chemicznego, podczas gdy refleksy satelitamme wyzszych rzedow daja
informacje¢ o szczegotach takich jak np. ksztalt interfejsu.

Do doktadnego odtworzenia ksztattu fali modulacji sktadu
chemicznego metoda ta wymaga zarejestrowania wszystkich reflekséw
satelitarnych, co jest w praktyce niemozliwe. Dlatego tez Fewster
zastosowal metodg iteracyjng polegajaca na poréwnywaniu obserwowanych
intensywnosci  skonczonej liczby reflekséw satelitarnych z  roznymi
modelami struktury [54], co usuwalo problem okre$lania fazy, a takze
identyfikowalo refleksy wrazliwe na ksztatt interfejsu.

W przypadku gdy =zachodzi podejrzenie, ze ksztalty obydwu
interfejsow moga by¢ rdzne, pozostaje metoda postepowania ,,0d konca”.
Polega ona na zalozeniu modelu struktury, obliczeniu na jego podstawie
obrazu dyfrakcyjnego 1 poréwnaniu go z wynikiem eksperymentalnym.
Parametry zadane] struktury zmienia si¢, az obliczenia modelowe beda
mozliwie najlepiej odpowiada¢ wynikom doswiadczenia [6-9],[55-57].

Dla problemu rozpatrywanego w tej pracy parametrami wejsciowymi
sq obydwie fale modulacji sktadu chemicznego, na podstawie ktorych
oblicza si¢ fale modulacji plaszczyznowego czynnika rozpraszania i
odlegtosci miedzyptaszczyznowych. Dopiero te fale sa podstawa do
obliczenia profilu dyfrakcyjnego. Do programu wprowadzono istotna
innowacj¢, polegajaca na mozliwosci zmiany fal modulacji odlegtosci
mi¢dzyptaszczyznowych 1 ptaszczyznowego czynnika rozpraszania
niezaleznie od zmian w falach modulacji sktadu chemicznego. Zmiana ta

zostata wprowadzona dlatego, ze czesto znacznie latwiej jest otrzymac
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modelowy obraz dyfrakcyjny zgodny z doswiadczalnym zmieniajac
odlegtosc1 migdzyptaszczyznowe 1 na ich podstawie odtworzy¢ skiad
chemiczny niz odwrotnie. Sktad chemiczny prébki iga406 zostat znaleziony
powyzsza metoda.

W tej pracy zastosowano nast¢pujaca metode postgpowania w celu
uzyskania  najlepszego  dopasowania  eksperymentalnego  profilu
dyfrakcyjnego do profilu teoretycznego. Na poczatek doprowadzono do
sytuacji w ktérej polozenia wszystkich symulowanych refleksow
satelitarnych zgadzaly si¢ z potozeniami odpowiadajacych im refleksow
widma eksperymentalnego, nie przejmujac sie¢ rozbiezno$ciamu w
wartosciach intensywnosci. Pozwolito to wyznaczy¢ $rednia stata sieci
badanego krysztalu modulowanego 1 dilugos¢ fali modulacp skfadu
chemicznego. Znajomos¢ dlugosci fali modulacji pozwala stwierdzi¢ [28]
czy nalezy uwzglednia¢ zmiang odlegltosci migdzyptaszczyznowych
wymnikajaca z istnienia naprezen koherentnych. W zalezno$ci od wyniku
pomiaru dhlugosci fali uwzgledniano w obliczeniach zmiany odleglosci
miedzyptaszczyznowych wynikajace z catkowitej lub czesciowej deformacji
tetragonalnej 1 korygowano wielko$ci sredniej statej sieci 1 dtugosci fali
modulacji.

Nastepnie wyznaczano przyblizone wymiary warstw InGaAs 1 InP.
Mozna to uzyska¢ zmieniajac w procesie symulacji liczbg¢ ptaszczyzn w
tvch warstwach (pod warunkiem, ze liczba plaszczyzn w biwarstwie
pozostaje stata) az do momentu gdy intensywnosci reflekséw satelitarnych o
nieparzystych rzedach w widmie teoretycznym sa najbardziej zblizone do
intensywnosci odpowiadajacych im refleksow w widmie eksperymentalnym.
Nastepnie korygowano koncentracje galu i arsenu na poszczegolnych

ptaszczyznach atomowych 1 ewentualnie liczbe plaszczyzn w biwarstwie,
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caly czas sprawdzajac czy otrzymuje sie lepsze dopasowanie widma
symulowanego do eksperymentalnego. Proces ten powtarzano az do
otrzymania dopasowania ktore uznano za optymalne.

Zrezygnowano z symulacji refleksu pochodzacego od krysztahu
podtozowego, poniewaz przy grubosciach tych krysztaléw wynoszacych 0.3
mikrometra nalezaloby stosowa¢ w procesie symulacji dynamiczng teori¢
dyfrakcji. W tej pracy stosowano tylko teori¢ kinematyczna.

Zrezygnowano takze z dopasowania refleksu zerowego rzedu,
poniewaz w badanych probkach nakladat si¢ on czesciowo lub catkowicie
na refleks pochodzacy od krysztatu podtozowego. Potozenie tego refleksu
informuje o $redniej stalej sieci krysztalu modulowanego. Ta informacje
mozna odzyska¢ mierzac potozenia refleksow satelitamych potozonych
symetrycznie wzgledem refleksu zerowego. Utrata informacji o
intensywnosci refleksu zerowego ma znaczenie tylko w przypadku
dopasowania sieciowego pomi¢dzy obydwoma podsieciami w biwarstwie.
Moze to wowczas spowodowa¢ btad w okresleniu rozmieszczenia
ptaszczyzn atomowych obsadzonych przez atomy arsenu w stosunku do
ptaszczyzn obsadzonych przez atomy galu 1 indu (patrz rysunki 4-3, 4-8 1 4-
9). Blad ten moze dotyczy¢ co najwyzej przesunigcia wzglgdnego o jedna
ptaszczyzng atomowa. Gdy przesuni¢cie jest wigksze zmiany w ksztalcie

profilu dyfrakcyjnego daja si¢ wyraznie zauwazyc.

4.4 Okreslenie ksztaltu fal modulacji sktadu chemicznego

krysztalow iga406 i igaS33

Podczas symulac)i rentgenowskiego profilu dyfrakcyjnego zaktadano,
w obu przypadkach, istnienie dobrze okreslonego porzadku strukturalnego,
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zarowno w obu warstwach, jak réwniez w interfejsie. Powyzsze zalozenie
jest konieczne ze wzgledu na konstrukcje procedur numerycznych.

Na rysunku 4-19 przedstawiono zaréwno profil eksperymentalny
probki 1ga406 jak i symulacje tego profilu ktora uznano za optymalna.

Parametry fal modulacji skladu chemicznego ktore stanowily
podstawe do obliczenia profilu teoretycznego sg nastgpujace:

a) atomy galu wystepuja na 64 plaszczyznach w ilosci 45.85%,
pozostale miejsca na tych plaszczyznach sa obsadzone przez atomy indu, 54
plaszczyzny sa obsadzone w 98.7% przez atomy indu 1 w 1.3% przez atomy
galu (rys. 4-17).

b) atomy arsenu wystepuja na 65 plaszczyznach atomowych w 100%,
na 66 ptaszczyznie w ilosci 30%, pozostale miejsca na tej ptaszczyznie
zajmujg atomy fosforu, 52 plaszczyzny atomowe sg w catosci zajgte przez
atomy fosforu (rys 4-18).

To rozmieszczenie atomow definiuje fale modulacji ptaszczyznowego
czynnika struktury 1 falg¢ modulacji odlegtosci migedzyptaszczyznowych
przedstawiona na rysunku 4-20.
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Rys 4-17 Koncentracja galu w obrebie jednego okresu modulacji w prébcee iga406.
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Koncentracja arsenu
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Rys 4-18 Koncentracja arsenu w obrebie jednego okresu modulacji w prébce iga406.
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Rys 4-19 Poréwnanie rentgenowskich profili dyfrakcyjnych dla prébki igad06.
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Rys 4-20 Fala modulacji odleglosci miedzyplaszczyznowych w prabee iga406. Skala osi
rzednych w angstremach.
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Na rysunku 4-23 przedstawiono zaréwno profil eksperymentalny
probki iga533 jak 1 symulacj¢ tego profilu uznang za optymalna. Na
rysunkach 4-20, 4-21 i 4-24 przedstawione sa profile fal: modulacji sktadu
chemicznego galu 1 arsenu oraz modulacji odleglosci miedzyplasz-
czyznowych, ktore byly podstawa do obliczenia profilu symulowanego
przedstawionego na rysunku 4-23.

Parametry fal modulacji sktadu chemicznego przedstawionych na
rysunkach 4-20 1 4-21 sa nastgpujace:

a) atomy galu 1 indu obsadzaja 95 ptaszczyzn atomowych w
biwarstwie, przy czym atomy galu wystgpuja tylko na 52 plaszczyznach w
ilosci 46.2%.

b) atomy arsenu 1 fosforu obsadzaja takze 95 ptaszczyzn atomowych,
przy czym atomy arsenu catkowicie zajmuja 53 plaszczyzny a na 54

ptaszczyznie wystepuja w ilosci 20%.
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Rvs 4-21 Koncentracja galu w obrebie jednego okresu modulaciji w probce igaS33.
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Koncentracja arsenu
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Rys 4-22 Koncentracja arsenu w obrebie jednego okresu modulacji w probcee iga533.
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Rys 4-23 Pordwnanie rentgenowskich profili dyfrakcyjnych dla probki iga533.
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Rys 4-24 Fala modulacji odlegtosci migdzyplaszczyznowych w prébee iga533. Skala osi
rzednvch w angstremach.
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Przedstawione rezultaty symulacji profilu dyfrakcyjnego krysztatow
modulowanych oznaczonych jako iga406 1 iga533 pokazuja, ze z
zadawalajaca dokladnoscia wyznaczono, proponowana metoda numeryczne;j
symulacj1 rentgenowskiego profilu dyfrakcyjnego, ksztatty fal modulacji
sktadu chemicznego w obu przypadkach, a takze inne parametry
strukturalne takie jak: srednia stala sieci i dtugos¢ fali modulacii.

Dla probki iga406 odpowiednie wartosci tych parametréw wynosza:
<d> = 1.47074A 1 A=347.094A, a dla prébki iga533 <d> = [.46856A i
A=279.026A.

W probee 1ga406 okazato sig, ze zalozony technologicznie skiad
chemiczny Ings3Gag47As/InP nie zostal zrealizowany 1 faktycznie jest to
krysztat modulowany o sktadzie chemicznym:

Ing 5415Gag 4585A8/INg 937G ag 013P.

Natomiast udato si¢ uzyska¢ ostre interfejsy. Interfejs pomiedzy obu
warstwami w biwarstwie obejmuje tylko dwie plaszczyzny arsenowe.

Dla probki 1ga533 skiad chemiczny jest bardziej zblizony do
zalozonego technologicznie Ing 53Gag 47AS/InP 1 wynost:

Ing 533G ag 462As/InP.

Interfejs jest identyczny jak w probce 1ga406.

Jak widac (rys. 4-23) nie otrzymano tak scistego dopasowania profilu
eksperymentalnego do teoretycznego, jak w przypadku probki iga406.
Rozbieznosci dotycza jednak refleksow satelitarnych wyzszych rzgdow.
Rownos¢ wartosci  maksymalnych intensywnosci refleksow satelitarnych
rzgdu pierwszego 1 minus pierwszego w widmie teoretycznym i
eksperymentalnym swiadczy o tym, ze stosunek ilosci atomow arsenu do
tlosci  atomow galu zostat dobrze okreslony, podobnie jak ich

rozmieszczenie na poszczegodlnych ptaszczyznach.
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Rozbieznos¢  intensywnosci  refleksow  rzedu  czwartego
symulowanego 1 eksperymentalnego Swiadczy o tym, ze wzajemne
polozenie plaszczyzn podsieci InGaAs 1 InP jest w rzeczywistosci
nieznacznie rozne od tego, ktore wyznacza prawo Vegarda 1 zalozone
naprezenia. Moze to wynika¢ z faktu, ze w warstwie InP nastapila
dekompozycja powierzchni polegajaca na ucieczce atomdw fosforu, w
wyniku tego w interfejsie porzadek strukturalny zostal silnie zaburzony.
Program symulujacy nie jest czuly na takie deformacje plaszczyzn
atomowych. Na korzys¢ tej interpretacji przemawia fakt, ze w krysztale
modulowanym, w ktéorym proces dekompozycji powierzchni warstwy InP
byt duzo bardziej zaawansowany niz w probce 1ga533, nie udato sie
uzyska¢  zadawalajacego  dopasowania  profilu  teoretycznego i
eksperymentalnego.

Stwierdzono, ze doktadnos¢  wyznaczenia  poszczegoélnych
parametrow jest bardzo wysoka. Doktadno$¢ wyznaczenia dhugosci fali
modulacji  skladu chemicznego jest rzedu jednej odleglosci

migdzyptaszczyznowej (~ 1A). Koncentracja atoméw danego typu moze by¢

okreslona z doktadnoscia do 0.1%. To samo dotyczy réznicy w koncentracji
atomow galu 1 arsenu w obrebie interfejsu. Liczba plaszczyzn w warstwie w
przypadku gdy fala modulacji sktadu chemicznego ma ksztalt prostokatny
daje si¢ wyznaczy¢ z dokladnoscia do jednej plaszczyzny atomowej.
Natomiast liczba ptaszczyzn tworzacych interfejs jest obarczona wigkszym
bledem z powodoéw omdwionych w tym rozdziale.

Tym niemniej w przypadku obu probek zauwazono, ze rozmywanie
interfejsu pogarszato dopasowanie. Stad wyciagnieto wniosek, ze otrzymane
w wyniku symulacji ksztalty interfejsow moga by¢ wyznaczane z
doktadnoscia do jednej ptaszczyzny.
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Podsumowanie

W pracy zostata rozwinigta kinematyczna teoria dyfrakcji promieni X
w zastosowaniu do pétprzewodnikowych krysztaldéw z modulacja skladu
chemicznego, ze szczegdlnym uwzglednieniem sytuacji w ktorej wektor
falowy fali modulacji sktadu chemicznego nie jest réwnolegty do kierunku
WZrostu supersiect.

Wyprowadzono wyrazenia opisujace amplitude 1 natezenie wiazki
odbitej od krysztalu modulowanego w funkcji wektora przestrzeni
odwrotnej, w przypadkach gdy jego zakres zmiennosci obejmuje jedno lub
dwuwymiarowa podprzestrzen przestrzeni odwrotnej.

Opracowano wlasne programy komputerowe umozliwiajace
symulacje¢ rentgenowskich profili dyfrakcyjnych. Sa one tak skonstruowane,
w odroznieniu od dostgpnych komercyjnych programow symulacyjnych, ze
sktad chemiczny jest zadawany przez dwie niezalezne fale modulacji o
dowolnym ksztalcie.

Wymienione powyzej osiagni¢cia stanowia, zgodnie z rozeznaniem
literaturowym autora, element nowosci zawarty w niniejszej pracy.

W trakcie poszukiwania optymalnego dopasowania teoretycznego
profilu dyfrakcyjnego do profilu eksperymentalnego mozna zmienia¢ sktad
chemiczny na pojedynczej plaszczyznie atomowej, uwzglgdnia¢ naprezenia
wynikajace z dopasowania wzajemnego warstw o roznym skladzie
chemicznym 1 calej supersieci do podtoza, zmienia¢ ksztalt 1 dhugos¢ fal
modulacji w gtab krysztahu.

W celu zbadania wptywu takich parametrow jak ksztatty 1 amplitudy
fal modulacj1 czy stopien koherencji, na rentgenowski profil dyfrakcyjny,

przeprowadzono szereg symulacji.



Stwierdzono, ze profile  dyfrakcyjne  charakteryzuja  si¢
wystepowaniem wielu refleksow satelitamych lezacych po obu stronach
refleksu zerowego. Potozenie 1 intensywno$¢ refleksu zerowego
charakteryzuje usrednione w glab krysztalu wiasnosci strukturalne
supersieci. Polozenie 1 intensywnos$¢ refleksow satehitarnych jest zwiazana z
ksztaltem 1 dlugoscia fal modulacji sktadu chemicznego i ewentualnymi
napr¢zeniami koherentnymi. Refleksy satelitarne niskich rzedow daja
informacj¢ o ogoélnym ksztatcie fal modulacji, podczas gdy refleksy
wyzszych rzgdow informuja o szczegotach takich jak np. ksztalt interfejsow.

Zastosowano uklad pomiarowy ktory optymalizowatl czas potrzebny
na wykonanie pomiaru 1 doktadnos¢ uzyskiwanych wynikéw. Kontrolowano
poprawnos¢ pomiaru intensywnosci wykonujac mapy obszarow sieci
odwrotnej w poblizu reflekséw satelitarnych. Taka metoda pomiarowa
pozwolita na rejestracj¢ duzej ilosci refleksow satelitamych dla kazde;j
probki w optymalnym czasie oraz minimalizacje btedu pomiaru.

Prezentowany w niniejszej pracy materiat badawczy sktada sie z
rentgenowskich  profili  dyfrakcyjnych  krysztaléw  modulowanych
wytworzonych w [TME metodga MOCVD.

Dla krysztatow, ktdore w sposob znaczacy réznily sie zalozonymi
technologicznymi  parametrami  wzrostu, wykonano  dopasowanie
teoretycznych profili dyfrakcyjnych do profili eksperymentalnych uzyskujac
zadowalajaca zgodnos¢ czyli pelna zgodnos¢ dla refleksow niskich rzedow
przy minimalne] rozbieznosci dla mniektérych reflekséw satelitarnych
wyzszych rzedow. Wyznaczono ksztatt fal modulacjj sktadu chemicznego
badanych krysztalow modulowanych.

Nalezy podkreslic, ze cena, za dokladnos¢ okreslenia sktadu

chemicznego i napr¢zen jest dhugotrwale dobieranie warto$ci parametrow
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jakie mozna zmienia¢ w procesie dopasowania profilu teoretycznego do
eksperymentalnego. Dlatego tez nalezy wykorzysta¢ wszelkie dostepne
dodatkowe informacje, mogace ograniczy¢ liczbg parametrow lub zakres ich
Zmiennosci.

Zastosowana metoda pomiarowa daje szereg korzysci w stosunku do
takich metod jak: wsteczne rozpraszanie Rutherforda, dyfrakcja
elektronowa czy elektronowa spektroskopia Augera oprocz tego koszt

aparatury jest o rzad wielkosci nizszy.
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