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Resumen

En el presente trabajo se realiza el estudio de las heteroestructuras Si/InGaN
y Si/GaN para su aplicacion en fotosensores y celdas solares. Para ello, se
realizaron simulaciones numéricas a través del software Silvaco atlas, tomando en
cuenta datos experimentales y de la literatura. Con el fin, de determinar los
parametros criticos de funcionamiento de los dispositivos que pudiesen mejorar el
funcionamiento de los dispositivos optoelectrénicos. Una vez determinados estos
valores, se crecieron las peliculas nanométricas GaN e InGaN en silicio, por la
técnica de depdsito de capas atdmicas Asistida por plasma (PEALD) e investigamos
las propiedades eléctricas, Opticas y estructurales de los dispositivos. Demostrando
asi, la obtencion de los materiales lll-nitruros y el funcionamiento de las

heteroestructuras Si/GaN y Si/ InGaN como dispositivos optoelectrénicos.

Abstract

In the present work, the study of the Si/InGaN and Si/GaN heterostructures is
carried out for their application in photosensors and solar cells. For this, numerical
simulations were carried out through the Silvaco atlas software, considering
experimental and literature data. To determine the critical operating parameters of
the devices that could improve the operation of optoelectronic devices. Once these
values were determined, nanometric GaN and InGaN films were grown on silicon,
by the plasma-assisted atomic layer deposition (PEALD) technique, and we
investigated the electrical, optical, and structural properties of the devices. Thus,
demonstrating the obtaining of lll-nitride materials and the operation of the Si/GaN

and Si/InGaN heterostructures as optoelectronic devices.
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Introduccion

Actualmente, hay una fuerte necesidad para el desarrollo y mejoramiento de
las tecnologias orientadas a dispositivos optoelectrénicos entre los cuales se
encuentran: los diodos emisores de luz, diodos laser, fotodetectores y celdas
solares. Los materiales mas utilizados para aplicaciones relacionadas a la luz son
los materiales lll-V, ya que presentan una alta polarizacion, alta movilidad, ancho de
banda directo, alto coeficiente de absorcion, alta sensibilidad a la luz y la posibilidad
de modificar el ancho de banda para elementos ternarios. Debido a todas estas
caracteristicas los elementos -V producen las eficiencias de conversion
fotovoltaicas mas altas, con un 29,1% para GaAs como unién simple y como
dispositivos con multiples uniones un 47.1% [1-2], ademas con estos materiales se
tiene una gran respuesta optoelectrénica. Es posible usar estos materiales como
peliculas delgadas capaces de ser procesadas como dispositivos ligeros y flexibles,

manteniendo una gran estabilidad.

Se han evaluado diversos materiales lll-V con mdultiples aplicaciones sobre
todo en el area de la optoelectrénica, pero hay elementos que llaman fuertemente
la atencién , estos son los lll-V ,basados en el elemento nitrégeno , especificamente
el nitruro de galio (GaN) , el nitruro de indio (InN) y el elemento ternario nitruro de
galio indio (InGaN).Este sistema tiene una banda prohibida sintonizable que esta
determinada por la fraccibn molar de indio y galio presentes en la aleacion, con un
ancho de banda de 0.7eV a 3.4eV que abarca todo el espectro visible, que permite
el disefio de dispositivos optoelectronicos multifuncionales de maxima eficiencia.
Esto hace que el material InGaN sea un candidato potencial para dispositivos
fotovoltaicos (FV) de alta eficiencia [3]. Una de las técnicas mas prometedoras, para
mejorar la absorcion de diferentes longitudes de onda del espectro de luz con las
peliculas de InGaN es el uso de mudltiples uniones, para absorber un rango de
energia mas amplio de fotones incidentes, llegando a alcanzar eficiencias tedricas

superiores al 60%.



El problema con esta tecnologia es el costo de su fabricacion, ademas de
qgue la escala que pueden tener es limitada, ya que no se ajusta a la tecnologia
actual (silicio), una forma de reducir los costos y modificar en menor medida el
proceso de fabricacion tipico es incorporar estos elementos IlI-V (emisor) en
heteroestructura teniendo como silicio (absorbente) , este elemento se usa en la
mayoria de los dispositivos semiconductores, Dado lo anterior en esta tesis se
analiza la interaccion que tienen las peliculas de |lll-nitruros en silicio para
aplicaciones en dispositivos fotovoltaicos y fotosensores , utilizando el método de
fabricacion ALD (atomic layer deposition). El proceso de fabricacion ALD tiene
ciertas ventajas inherentes en términos de deposicion de pelicula delgada en
comparacion con todas las otras técnicas de deposicion de peliculas delgadas
disponibles. Se debe tomar en cuenta que la deposicion por ALD no depende de
varios elementos de importancia critica como en CVD (la temperatura o la
uniformidad del flujo), por lo que siempre que la temperatura se mantenga dentro
de la “ventana de temperatura” se mantendra las caracteristicas de la pelicula. Es
posible mediante ALD, depositar capas alternas de diferentes materiales,
secuencialmente, para poder depositar materiales como GaN, InN e InGaN como
ya se ha demostrado en laboratorio [4]. El elemento InGaN fue depositado en silicio
con composiciones de 25% y 71% teniendo nuestra mayor referencia para este

trabajo.

En los siguientes capitulos se revisara: el estado del arte de los materiales
-V basados en nitruros para aplicaciones optoelectrénicas, el disefio de
heteroestructuras lll-V/silicio mediante el software de simulacion Silvaco atlas, la
fabricacion de los dispositivos Si/InGaN y Si /GaN, asi como, la caracterizacion
estructural, morfoldgica, eléctrica y quimica de las peliculas depositadas mediante
PEALD.



CAPITULO |

Marco Teoérico.

En este capitulo, se revisa el estado del arte de los materiales lll-nitruro (GaN,
INN e InGaN) y se explora la posibilidad de que estas peliculas delgadas de
materiales lll-V, basados en nitrdgeno, puedan acoplarse a la tecnologia estandar
de silicio para su posible aplicacion en dispositivos fotovoltaicos y fotosensores de
alto rendimiento; siendo el Si el material de sustrato, asi como la capa absorbente,

y el lll-nitruro la capa emisora, Para formar la heteroestructura Si/lll-nitruro.



Materiales IlI-V (GaN, InN e InGaN).

La tecnologia fotovoltaica y los sensores épticos requieren de materiales que
cumplan con buena responsividad, sensibilidad a la luz, absorcion en diferentes
longitudes de onda, banda directa y alta polarizacion, ademas de un mejoramiento
de la eficiencia y desempefio de los dispositivos. Los materiales mas utilizados para
aplicaciones de optoelectronicas son los materiales lll-V, y en este ultimo tiempo se
ha explorado los basados en nitruros y sus aleaciones (nitruro de galio, nitruro de
indio y nitruro de galio indio), ya que pueden cubrir todo el rango del espectro solar
(Figura 1). El InN tiene un ancho de banda directo de 0,7 eV (1771 nm), GaN un
ancho de banda de 3,4 eV (366 nm) y especificamente la aleacion InGaN basada
en la composicion de indio, puede cubrir un amplio rango de banda prohibida que
seria ideal para celdas solares de alta eficiencia [5] y fotodetectores que trabajen en
la region visible del espectro solar [6]. Otras propiedades atractivas de los nitruros
incluyen la alta estabilidad mecéanica, térmica, asi como grandes constantes

piezoeléctricas.
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Figura 1. Las energias de banda prohibida del sistema de aleacién de InGaN cubren todo el espectro
solar y su relacion con el parametro de red.



El calculo de la banda prohibida utiliza el esquema de interpolacién, aunque
aun esta abierto a verificacion experimental, puede proporcionar parametros de

material mas utiles y confiables en todo el rango de composicion de la aleacion [7].

En tal caso, el parametro del material ternario puede aproximarse de manera

muy eficiente mediante la relacion

TAxBl—xC = xBAC + (1 - x)BBC + CA—BX(]‘ - x) =a-+ bx + sz .......... (1)

Donde c es el llamado (bowing) o pardmetro no lineal. Para el elemento
ternario InGaN se usa la ecuacion 1, para obtener el ancho de banda, siendo el
valor b=1.4.

Ey(x) = xEg(InN) + (1 — x)Ez(GaN) — by (1 —x) .......... (2)

Estructura de los semiconductores lll-nitruros.

Para los materiales InN y GaN, la wurtzita es la estructura
termodinamicamente estable. Esta estructura tiene un tipo de estructura de red
hexagonal compacta con un patrén repetitivo atomico AB. Sin embargo, bajo ciertas
condiciones de deposicion, In,Ga,_,N también puede formarse la estructura tipo

zincblenda [7].

Esta estructura tiene un tipo de red cubica centrada en las caras con un
patrén repetitivo atobmico ABC. La caracteristica mas fuerte de los materiales grupo
[lI-V en comparacion con otras contrapartes de banda ancha es la tecnologia de
heteroestructura que pueden soportar. En este sistema, se pueden hacer pozos
cuanticos, hetero-interfaces, barreras tunel, modulacién de ancho de banda, dando
acceso a nuevas regiones espectrales y nuevos regimenes operativos para

dispositivos optoelectrénicos.



Sustratos para crecimiento de peliculas de GaN, InN, AIN y sus compuestos.

Una de las principales dificultades que ha obstaculizado la investigacion l1ll-
nitruros, es la falta de un material de sustrato compatible con la red y térmicamente
compatible. Lo que hay que tener en cuenta al escoger un sustrato son las
constantes de red, la compatibilidad térmica, la estructura cristalina, el acabado de
la superficie, la composicion, la reactividad, las propiedades quimicas y eléctricas,
también son importantes para determinar la idoneidad como base, ya que el sustrato
empleado determina la orientacion del cristal, polaridad, politipo, morfologia de la

superficie, deformacion y concentracion de defectos de las peliculas epitaxiales.

Los Investigadores han estudiado una amplia variedad de materiales para la
epitaxia de nitruros, incluidos 6xidos metalicos aislantes, nitruros metalicos y otros
semiconductores [8]. Los resultados mas prometedores de sustratos hasta ahora
son zafiro y SiC, aunque los nitruros del grupo Il1-V se han crecido en Si, NaCl, GaP,
InP, SIiC, W, ZnO, MgAI204, TiO2 y MgO. Como se menciona en diferentes
investigaciones, se ha utilizado el silicio como sustrato para crecer los del grupo IlI-
nitruros, teniendo algunos ejemplos el crecimiento epitaxial directo de GaN en una
oblea de Si de gran diametro (111), para el desarrollo de la electrénica de potencia
de alto rendimiento [9]. Este método es una forma de fabricacion de circuitos y
dispositivos a gran escala. La integracion permite la combinacion de la alta
complejidad y flexibilidad de los circuitos de Si con la amplia gama de nuevos
dispositivos habilitados por GaN: LED, transistores, dispositivos de recoleccion de
energia y filtros. El GaN se crece tipicamente en sustratos monocristalinos como,

zafiro, SIiC y Si con alta calidad cristalina.



Hoy en dia, los sustratos nativos de GaN estan disponibles hasta 2 pulgadas.
La incorporacion de InGaN en sustratos de silicio para la fabricacion de diodos
emisores de luz (LED) de nitruro de galio indio, azul avanzado conducen a su
potencial como reemplazo de la infraestructura existente en iluminacion general,
con importantes implicaciones para el uso eficiente de la energia [10]. Se muestra

en la tabla las caracteristicas de los sustratos tipicos para los nitruros.

Tabla 1. Tabla con los sustratos para el crecimiento de materiales Ill-V.

Propiedades GaN | Si Zafiro | SiC Diamante
Ancho de banda 3.42 | 1.11 | 9.9 3.26 5.45
Conductividad 20 |15 [0.35 4.9 180
térmica

Desajuste dered (%) | O 17 14 3.5 89
Coeficiente de 55 |26 |75 4.46 1.0
expansion térmica

Desajuste del 0 52.7 | 36.4 18.9 81.8

coeficiente de
expansion térmica.
Tamafio del sustrato | 30 300 | 150 150 10

Costo del sustrato Muy | Muy | Medio | Alto Extremadamente
alto | bajo alto

Como se nota en la tabla 1, el silicio es un sustrato con un costo menor
ademas es el material mas utilizado para el procesos de fabricacion de dispositivos
semiconductores, por lo que se justifica la utilizacion del silicio para hacer una celda

tipo heteroestructura.



Antecedentes

Los estudios basados en In,Ga,_, N informaron la gran falta de coincidencia
entre las capas de InGaN con alto contenido de In y GaN. Jani et al. [11] demostré
por primera vez con el método de crecimiento MOCVD, la fabricacion de una unica
union de 100 nm de espesor desarrollado con Ing,5Ga, 7, N.El dispositivo tuvo un
voltaje de circuito abierto de 2.1 V, que corresponde con éxito a su banda prohibida
de 2.5 eV. Estos reportes revelaron la degradacion del rendimiento, por el espesor
de las capas de InGaN de méas de 200 nm y un dopaje deficiente de InGaN de tipo
P. Yamamoto y col. [12,13] informaron sobre una celda Homounion PN usando la
técnica MOCVD de In,Ga,_,N con alto contenido de In (25%) que mostré una clara
fotorespuesta con voltaje de circuito abierto Voc de 1,5 V y una densidad de

corriente de cortocircuito Jsc de 0,5 mA / cm?2.

El origen de la caida de rendimiento en sus aplicaciones como dispositivo
optoelectronico, se explica por la recombinacion radiativa y no radiativa de

portadores debido a las capas de InGaN gruesas altamente defectuosas (700 nm).

Los estudios revelaron que la calidad del cristal deficiente y la alta densidad
de dislocacion esté relacionada con el aumento del grosor de las peliculas. Para
suprimir los defectos, este deberia de estar, por debajo de un espesor critico. Como
posible solucién a este problema, se propuso una estructura MQW (Multi-Quantum
Well), que consta de capas InGaN de pocos handmetros para la region activa. Dahal
y col [14] fabricaron por primera vez una celda solar con los materiales InGaN/GaN
con MQW que proporciono una EQE (eficiencia cuantica) sin precedentes del 40%
a una longitud de onda larga de 450nm.Este enfoque de pozos cuanticos basados
en InGaN condujo a una mejora de rendimiento general al permitir el crecimiento de

material InGaN en pozos sin necesidad de crecer gruesas capas.



En el 2011, Loiu realizo el estudio de 20 periodos de pozos cuanticos con
diferentes composiciones de indio cultivadas en SICN /Si (111). BHUIYAN en [5]
detallo los desafios que hay tener en cuenta. Los principales retos mencionados de

los nitruros son:

e El crecimiento epitaxial.

e La discrepancia de red y defectos.

e Separacion de fases, fluctuacién nitruro y la dindAmica del portador.
e El dopaje tipo P de las capas de InGaN y contactos.

e Baja concentracion de huecos.

Este dltimo problema se debe al alto intervalo de banda y la alta masa
efectiva de GaN en los huecos. La baja concentracion de portador de hueco hace
que sea dificil lograr una baja resistencia de contacto para la unién del homo tunel
(TJ) p-GaN y p-n GaN con alta conductividad. Ehsan Vadiee y col et al [15] en el
2018 realizaron la estructura de la figura 2 con un método hibrido en el que las
regiones activas se cultivaron con deposicion de vapor quimico organico metalico
(MOCVD) y los contactos de unién tunel se cultivaron mediante epitaxia de haz
molecular asistida por plasma (MBE). Este estudio concluyo que la union tanel (TJ)
elimina la necesidad de o6xidos conductores transparentes (TCO) con alta

absortancia éptica.

I Ti/AI/Ni/Au
g ~ Tunnel Contact
o
g _ InGaN/GaN MQW
s

Ti/Al/Ni/Au

c-plane Sapphire

Figura 2. Estructura con 2 procesos de fabricacion MBE para el contacto tinel y
MOCVD para los dep6sitos de InGaN/GaN.



La libertad de disefio para dispositivos optoelectronicos basados en llI-nitruro
gue mejora el transporte entre las capas de InGaN Y GaN se reportoé por Xin Chen
y colaboradores con el dopaje de Si con barrera de GaN en el rendimiento de las
celdas solares MQW de InGaN / GaN. La resistencia en serie disminuye y el factor
de llenado (FF) aumenta notablemente a medida que aumenta la concentracién de
dopaje de Si en las capas de barrera de GaN. Estos resultados se atribuyen a la
mejora de la propiedad de transporte al dopar silicio en las barreras de GaN [16].
Sin embargo, la calidad del cristal se degrada a medida que aumenta la
concentracion de dopaje de Si, lo que resulta en la reduccion de EQE, Jsc y Voc.

Como resultado, la muestra con una ligera concentracion de dopaje de Si de
4E17 cm~3exhibe la mayor eficiencia de conversion. Los resultados experimentales

son Utiles para la futura optimizacion y aplicacion.

Todos estos resultados de materiales -V basados en nitrégeno, han
utilizado métodos de crecimiento MOCVD y MBE, teniendo ambos procesos, altas
temperaturas de depdsito. En comparacion, el Depoésito de capas atomicas (ALD) y
la ALD mejorada con plasma (PEALD) es un enfoque alternativo para el crecimiento
de nitruros a baja temperatura, en el que las peliculas se preparan usando un
crecimiento capa por capa [17-18]. En los ultimos afios, se han centrado importantes
esfuerzos en el crecimiento de GaN utilizando ALD. El grupo de Biyikli ha realizado
contribuciones notables sobre el crecimiento de ALD a baja temperatura de las
peliculas de GaN con propiedades eléctricas mejoradas y alta calidad cristalina. [19-
20]. San-Jie Liu y col et al [21] lograron el crecimiento de GaN en silicio mediante el
método PEALD.
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Las peliculas de GaN depositadas a diversas temperaturas en la ventana
ALD presentan interfaces GaN / Si (100) atbmicamente nitidas. Sin embargo, se
forma una capa intermedia amorfa de algunos nanémetros de espesor compuesta
por Oxido de galio (GaxOy) durante la etapa de crecimiento inicial por lo que afecto

la cristalizacion del material.

En el 2020 en la benemérita universidad de puebla, M. Chavez Portillo e
investigadores del centro de investigacion CIDS[4], usaron el método de crecimiento
Deposicién de capa atdbmica mejorada por plasma (PEALD) para crecer InGaN, GaN
e AlGaN en silicio demostrando la posibilidad de variar el InN o AIN para poder variar
el ancho de banda de los elementos ternarios InGaN y AlGaN, ademas de poder
calcular el ancho de banda, coeficiente extincion k e indice de refraccion n, que son

parametros que son utilizados en esta tesis.
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Fundamentos tedricos de dispositivos optoelectronicos.

Absorcién.

La interaccion que tiene el haz de luz a diferentes longitudes de onda con un
sélido, en donde ocurren transiciones en sus bandas energéticas, se le conoce
como absorcion. Los fotones que inciden en la superficie del material semiconductor
pueden ser absorbidos, transmitidos y reflectados, los Ultimos dos conceptos no
contribuyen en la generacién de energia eléctrica, sino mas bien son mecanismos
de perdida, asi que la absorcion es el inico mecanismo para la generacion de pares
electrén-hueco, sin embargo, estos conceptos son tomado en la ley de beer-lambert

para determinar la generacion y los coeficientes de refraccion n y de extincién k.

La absorcion se divide en seis tipos y cada uno de ellos tiene su rango
energético de influencia. De estos mecanismos los que interesan para celdas

solares son las transiciones dentro de la banda como son [22]:

e Transiciones dentro del ancho de la banda por niveles dentro del
ancho de banda ya sea por dopados o por defectos.

e Transiciones banda a banda.

Las transiciones intrabanda no generan una conduccién de electrones o
huecos libres, estos tipos de transiciones que provoca la absorcion de luz en un

material solido, se pueden ver en la siguiente figura 3.
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Figura 3. Transiciones a) Transiciones intrabanda banda de conduccion. b) transiciones intrabanda
banda de valencia c) transiciones banda a banda d) y e) transiciones trampa a trampa banda trampa.

Estas transiciones dependen de la energia del foton de incidencia y se
pueden dividir en tres grupos en funcién de la energia del foton y el ancho de la

banda del material absorbente.

e Si Eph < Ec fotones con energia, Eph menor que la energia banda
prohibida Eg interacttan solo débilmente con el semiconductor,

pasando a través de él como si fuera transparente.

e Si Epnh = Ectiene suficiente energia para crear un par electrén-hueco y

son absorbidos eficientemente.

e Si Eph> Ec Los fotones con energia mucho mayor que la banda
prohibida son fuertemente absorbidos. Sin embargo, para aplicaciones
fotovoltaicas, la energia del fotobn mayor que la banda prohibida se
desperdicia cuando los electrones rapidamente vuelven a los bordes

de la banda de conduccién en un proceso térmico.
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La medida tipica de absorcién en semiconductores es a través del coeficiente
de absorcion, en este sentido a mayor coeficiente de absorcién tenga un material,
mejor podra aprovechar la energia de los fotones incidentes, en pocas palabras el
coeficiente de absorcion determina hasta qué punto un haz de luz con cierta longitud
de onda puede penetrar el material antes de ser absorbido. El coeficiente de
absorcion, a, esta relacionado con el coeficiente de extincion, k, por la siguiente

formula;

Otro concepto importante que se obtiene al obtener la reflectividad R, ademas
del coeficiente de extincién k, es el indice de refraccion n y se calcula con la

siguiente formula:

n— ((11_+:)2)+ R K2 (4)

Fotogeneracion.

La tasa de generacion da el numero de electrones generados en cada punto
del dispositivo debido a la absorcién de fotones. Si los efectos de reflexion e
interferencia no son importantes en una estructura de celda solar, entonces se
espera que la luz monocroméatica que ingrese al material en x, con intensidad I,(4)

en algun punto del material, se dé por la ley de Beer-lambert:
I(l,x) = Io(ﬁ.)e_a(l)x ....................................... (5)

Sitomaramos los efectos de una absorcioén no uniforme, debido a la reflexion,
la tasa de generacion se escribe en funcion del espesor del material y de la longitud

de onda de la siguiente forma:
Gax) = a@DIy(D[1— R@A)Jel~*@D . (6)

Donde R(4) es la fraccién de los fotones que son reflejados y a(A) es el

coeficiente de absorcién ambos en funcién de la longitud de onda [22].
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Fotocorriente.

La operacion de una celda solar se basa en la generacion de pares electron-
hueco en la regidn de transicion y separacion de cargas debido al campo eléctrico
de la unién PN, si se asume la condicion de baja inyeccion, en una dimension y las
condiciones de continuidad en estado estacionario se tiene las siguientes

expresiones para la densidad de corriente de huecos y electrones.

Splp _ —ax; Splp L]
], = D (dPn) _ [a1e(1-R)aL, [<—Dp +aLp) e 1(—Dp Costh+slnth)
p= "0 dx 79 azLPZ_l (p p)sin<ﬁ)+cosh<—’)
P Lp L
AL ™ ] (7
Enx = xj

dn, qlo(1-R)al,

Jn = _an(E)xHW = [m] el—axj+W] {aLn —

Snln
Dy

[cosh(&)—e(_“m +sinh(%)+aLne(_“")

(%) sinh(&)+cosh (&)

Enx=xj+W

La fotocorriente por unidad de ancho de banda es el niumero de fotones
absorbidos, esta corriente toma lugar en la regiéon de carga espacial y se puede

escribir como:
Jar = qlo(1 — R)eCe)[1 —eCaW] 9)

El total de fotocorriente en funcion de la longitud de onda es la suma de las
ecs [23]

JA) =Ty + ) +Jar () (10)
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Caracteristicas |-V de unién p-n y sus efectos resistivos.

El circuito equivalente de una union PN que se muestra en la figura 4,
incorpora la resistencia en serie de las pedidas 6hmicas en el contacto superior R,

y la corriente de fuga de la resistencia shunt R,.

series resistance Curmment

_*
NN N/
Rq A
shunt
I ! resistance Voltage

RSH

Figura 4. Circuito equivalente de una celda solar, contemplando
resistencias en serie y paralelo.

La corriente de |-V tomando en cuenta son encontrados con la siguiente

ecuacion.

I=1,—I,exp [q(V+I-Rs] _ V+IRs

n-kT Rgp

Los efectos resistivos en celdas solares reducen la eficiencia de las celdas
solares, reduciendo principalmente el factor de llenado y la corriente de corto

circuito.

La R puede ser causada por tres causas: el movimiento de corriente a traves
del emisor y la base del dispositivo; la resistencia de contacto entre el contacto
metalico-semiconductor; y la resistencia de los contactos metalicos superior y
posterior. EI mayor impacto de esta resistencia es en FF, aunque a valores altos
también afecta la corriente de corto circuito. Para la resistencia shunt la causa de la
energia perdida, se debe a los defectos de fabricacién, este efecto se nota a valores
bajos de resistencia shunt ademas de que disminuye la corriente que fluye a través

de la estructura.
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Recombinacion.

La recombinacion es un aspecto importante en el funcionamiento de

dispositivos optoelectronicos, ya que los electrones, una vez excitados a niveles de

conduccion y que crean los huecos correspondientes en el nivel de valencia,

vuelven a su estado fundamental u ocupan un estado sin hacer algo util. De esta

manera un electrén puede ceder su energia a través de tres mecanismos [22].

Tk = VonapNrpo 171 ...(13.2) Tf, =[

Recombinacion radiativa: La recombinacién radiativa es el mecanismo

gue implica la emision de un foton al recombinarse un electron con un

hueco.
R —
RR = (g;:'z ) (npo — nopy) = "Télo ........................... (12)
£ i (12.1)
Tp

Siendo los tiempos de vida radiativa de electrones y huecos:

R R
R = [%]—1 ....... (12.2) R = ["jl—%m]—l ............... (12.3)

Recombinacion de Shockley-read-hall: cuando un electrén cede su
energia mediante la emision de fonones, este mecanismo involucra

los estados dentro de la banda de energia.

L _ YongpNr(npo—nopo) _ n-no
B e R SRR ———— (13)
RE=PE20 i e (13.1)

Tn

Siendo los tiempos de vida S-R-H de electrones y huecos:
VonopNTng

op(ptp1)+on(ng+ny)

171...(13.3)

Op (potp1)+on(ntng

Recombinacion Auger: Implica la transferencia de su energia a otro

electrén o hueco.
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La recombinacion de Auger se puede dividir en seis procesos (figura 5). En

los procesos a y b se muestra un electrén o un hueco energéticos en la banda de

conduccion y de valencia respectivamente, que se relajan en el borde de la banda

y generan un par electrén-hueco con la energia liberada, se les conoce como

ionizacién por impacto. Los procesos c-f, en si no hay una recombinacién, que un

par electrén-hueco no desaparece, sino mas bien son procesos de asistencia para

gue los portadores carga entren o salgan de estados localizados, es decir causan

atrapamiento o desencadenamiento.

Band-to-band
(p-type)
Ec I i
Ey
Band-to-band Band-to-localized
(n-type) State (n-type)
A~n2p rA~np? rA~n2p;
(a) (b) (c)
| t
% T
T
Localized Localized Localized
State-to- State-to- State-to-
band (n-type) band localized
State (n-type)
rA~finp A~iiZp Vo
rA~fip PN
(d) (e) (U]

Figura 5. Tipos de recombinacién AUGER.
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Otro tipo de recombinacién que puede tener lugar es la recombinacion
superficial, cualquier defecto o impureza dentro o en la superficie del semiconductor
promueve la recombinacion. Puesto que la superficie de la celda solar representa
una grave alteracion de la red cristalina, las superficies de la célula solar son,

particularmente, un sitio de alta recombinacion.

Danﬁglin{;‘ bonds at\}sur{?ce

Figura 6. Enlaces colgantes en la superficie.

Como se ha explicado la recombinacion es lo contrario a la generacion, por
lo que se deberia evitar en un dispositivo fotovoltaico, para que el electrén y el hueco
al ser generados por la interaccion con el haz de luz y seleccionados por un campo
eléctrico o efectivo, eviten los mecanismos de a) Recombinacion en bruto 1,4y 5
(bulk), b) Recombinacién en contacto superior 2 y 3 ¢c) Recombinacién en el contacto

inferior 6 y 7 (figura 7).

Top Surface and
Ohmic Contact Ohmic Contact

p-type n-type

Conventional
Current from Load

Electrons to Load

Holes to Load «--
Conventional «———1

Current to Load — _
_T"FI’EL"?ﬁer or | Barrier Base __|
mitter Region
x=0 X=w

x=-d x=L+w

Figura 7. Diagrama de bandas de una unién PN y los mecanismos de recombinacion.
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La recombinacion en los contactos ocurre , cuando un electrén que evito los
mecanismos en bruto de recombinacion (SRH, Auger Y radiativa) para generan una
corriente es mal direccionado para irse al contacto del &nodo y se recombina con
un hueco que fue bien direccionado, lo mismo ocurre con un hueco pero en el
catodo, por lo que grandes rasgos el nimero de electrones disponibles para generar
una corriente o trabajo Uutil en un circuito externo es igual al niumero total de
electrones que llegan al catodo menos lo electrones perdidos por la recombinacion

con los huecos[22].

Procesos de transporte en interfaces.

La estructura de un dispositivo semiconductor, no solo se compone de un
solo material para la fabricacién del dispositivo, ya que para absorber en diferentes
rangos de longitudes de onda se necesita tener diferentes materiales, por ejemplo,
otros materiales pueden servir como capa bloqueadora, pasivadora, selectiva,

absorbente y emisora.

Existen 3 tipos de uniones en semiconductores que se muestran en la figura
8 el tipo de heterounion dependera de los parametros de los materiales empleados,
cuando 2 semiconductores diferentes con diferentes anchos de banda, afinidad

electronica y niveles de fermi, se utiliza la regla de la afinidad electrénica.

Tipo | Tipo ll Tipo lll

— |

Figura 8. Tipos de uniones.

—
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Por lo que cuando una unién es formada, el nivel de fermi debe coincidir en
ambos semiconductores y el nivel de vacio es paralelo a lo largo de la banda de
conduccion y es continuo. En la union se forma una barrera de potencial Vbi que es
igual a la suma de los voltajes V,;, y V};;, , donde estos potenciales electrostaticos
son de los semiconductores tipo n 'y p [23]. Las ecuaciones de las regiones de carga
espacial se muestran en:

2Ng2€162(Vpi—V)
qNp1(e1Np1+€2N42)

2Npie162(Vpi=V)
qNa2(€1Np1+€2Ng2)

xg = [ Z..(14) x,=] J2....(15)

Las caracteristicas de corriente-voltaje de heterouniones dependeréa del tipo
de unién para que cierto mecanismo de transporte sea el que gobierne en la
estructura. Estos procesos se les conoce como mecanismos de transporte de

interfaz [figura 9] y se dividen como [22]:

e Emision Termiodnica.

e Emisidon de campo térmico mejorado.

e Tuneleo por multipasos.

e Tuneleo directo.

e Atrapamiento y emision.

e Recombinacion en interfaz asistida por trampas.

e Inyeccion de portadores minoritario

—_— g
=d * b
e: 1
//‘:
Ey - -+ g

Figura 9. Tipos de transporte a) termidnico b) emisién de campo c) tuneleo
asistido d) tuneleo directo e) atrapamiento y emision f) recombinacion
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Celdas Solares.

Las celdas solares son dispositivos que convierten la energia electromagnética (haz

de luz) en energia eléctrica. Los pasos de conversion son [22]:

e Absorcion de luz.
e La conversion del estado excitado en pares de portadores libre.
e Mecanismo de transporte.

e Absorbedor al estado fundamental.

La fuente de energia de las celdas solares proviene de los fotones del sol, a
diferentes longitudes de onda, pero esta energia dependera de factores como la
latitud, atmosfera etc. El espectro estandar AM1.5G (figura 10) esta basado en la

norma G173 para aplicaciones terrestres que incluyen luz directa y difusa
(1000W/m2).

n
o
N

-
o
M PR

—— AM1.5 Global (ASTMG173)
—— AM?1.5 Direct (ASTMG173)
—— AMO (ASTM E490)

Spectral Irradiance (W m™ nm™)
P
P TR T |

o
o
L1

0.0

————————— R 00
500 1000 1500 2000 2500 3000

Wavelength (nm)

Figura 10. Espectro solar para aplicaciones

La potencia total P, por area que incide en una celda solar para el espectro
de fotones @0 es la integral de la energia entrante por tiempo por area por ancho

de banda de todo el espectro de fotones.

PIn - l?‘bo(l)dl ................................. (16)
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@, , expresado como fotones / tiempo / area / ancho de banda. h es la
constante de Planck y c es la velocidad de la luz.

La potencia eléctrica P-out por area producida por la celda operando al voltaje
V y entregando la corriente | como resultado de esta energia solar entrante es el

producto de la corriente | por V dividida por el &rea de la celda.

La densidad de corriente J definida como | dividida por el area de la celda
es Pyt =JV

Cormriente vs Voltaje
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Voltaje del Anodo

Figura 11. Diagrama J-V con los valores de Jsc, Voc, As.

Los puntos etiquetados como Jsc y Voc representan, respectivamente, los
casos extremos de ausencia de voltaje producido entre el anodo y el catodo (es
decir, la celda solar iluminada esta en cortocircuito) y de no fluir corriente entre el

anodo y el catodo (es decir, la luz solar iluminada). la celda esta en circuito abierto.
La maxima potencia
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Para calcular la eficiencia de la celda solar se asume que el area de impacto

de los fotones y el area que genera la corriente es la misma.

_ (]mp'Vmp) _ A_S
Py Ac

La caracteristica J-V de forma ideal seria rectangular y entregaria una
densidad de corriente constante Jsc hasta el voltaje de circuito abierto Voc. El factor

de llenado viene dado por:

_ JmpVmp
R o — (19)
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Fotodetectores.

Los fotodetectores o fotodiodos son dispositivos que son usados para la
deteccion de luz. Utilizan la fotoexcitacion de los portadores de carga como principio
de funcionamiento. Estos dispositivos usualmente envian una sefal electrénica:
Voltaje o corriente eléctrica y esta salida es proporcional a la potencia éptica. La
estructura basica de una celda solar y un fotodiodo es esencialmente la misma, pero
con diferente aplicacion y por lo tanto diferente condicion. Para un fotodiodo se

busca el maximo de linealidad y el minimo de respuesta.

La alta velocidad de operacion dependera de la zona de deplexion, la cual
debe permanecer delgada para reducir el tiempo transitorio. por otro lado, para
aumentar la eficiencia cuantica, pelicula emisora debe ser lo suficientemente
delgada para permitir que la fraccion de la luz incidente sea absorbida, por lo que

existe un equilibrio entre el tiempo de respuesta y la eficiencia cuantica [23].

La eficiencia cuantica es el nimero de pares electron-hueco generados por

fotones incidentes.

P Popt
M= (/G (20)

Ip es la corriente fotogenerada.
P, es la potencia optica.
hv es la energia del foton.

Un parametro asociado es la responsividad, la cual es la razon de la

fotocorriente y la potencia 6ptica con unidad A/W.

Por ultimo, la velocidad de respuesta esta limitada por la combinacion de tres
factores: la difusion de los portadores, tiempo de arrastre de zona de

empobrecimiento y la capacitancia de la unién.
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CAPITULO I

Simulacion de Monocapa Si/InGaN y Si/GaN para

aplicaciones optoelectrdnicas.

Las simulaciones que se han realizado con materiales lll-nitruros, se han
evaluado en numerosos articulos, debido a los limites tedricos y propiedades
optoelectronicas Unicas que presentan estos materiales; sin embargo, el
comportamiento ideal, muestra que las soluciones de las ecuaciones numéricas de
la fisica de dispositivos semiconductores se han evaluado en condiciones irreales.
En este capitulo, pretendemos conocer los parametros caracteristicos de las
heterouniones Silicio/lnGaN y Silicio/GaN, a través del software de simulacion
Silvaco Atlas. En este sentido, las soluciones numéricas y gréaficas incorporan los
datos fisicos de crecimientos de peliculas lll-nitruros, por la técnica de crecimiento
ALD principalmente..., por ultimo, se obtienen las configuraciones necesarias para
el depdsito de las peliculas delgadas InGaN y GaN en silicio para fotodeteccion o

efecto fotovoltaico.

26



Metodologia e Introduccién.

En el software Silvaco Atlas se llevdo a cabo una metodologia para la
simulacion de las heteroestructuras Si/GaN, Si/InGaN mostrada en la figura 12, en
donde se especifican los datos de entrada; Estructura del dispositivo, Materiales
utilizados, Contactos, Datos experimentales, Haz de luz y Modelos fisicos, Asi como
los de salida (andlisis de resultados); analisis |-V, Diagrama de bandas, Densidad
de corriente, Fotocorriente, Extraccion de parametros solares, eficiencia cuantica y

densidad de defectos.

Modelos Contacto
Materiales Estructura del dispositivo
Cédigo de simulacién Datos experimentales
Modificacion de Simulacién de
parametros monacapas Si/lll-nitruros
y modelos en Silvaco atlas

r 3

Il

[ Parametros solares y conclusiones
\ del dispositivo

Figura 12. Diagrama de flujo de simulacion.

Una de las propuestas que se ha hecho en el estudio de estructuras lll-
nitruros [24], es utilizar como base absorbente el silicio, material que se ha
empleado en el crecimiento de materiales lll-V para realizar dispositivos tandem [2].
En este trabajo se recurre al software de simulacion de dispositivos
semiconductores Silvaco atlas TCAD, para conocer los aportes opticos, eléctricos y
funcionales, que tienen las capas delgadas (nandmetros) de los lll-nitruros (GaN,

InGaN e InN) sobre una capa absorbente de silicio tipo n con baja concentracion de
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donadores, tomando en cuenta; datos experimentales del método de fabricacién
ALD. Una vez finalizada la simulacién se hace un analisis de los resultados de salida
para la retroalimentacion del programa, ya sea para corregir algun error en el codigo
de simulacion u obtener datos mas amplios acerca del dispositivo como lo son; El
espesor de los semiconductores, variacion del dopaje Ny P, concentracion de indio
en el elemento ternario, habilitacion de modelos y la incorporacion de ecuaciones

lineales para el célculo de afinidad electronica y ancho de banda.

Parametros de simulacion.

Los parametros puntuales usados en la simulacion de dispositivos
optoelectronicos con la heteroestructura Si/lll-nitruros, son modificados de los
valores, por defecto que tiene el simulador; Los espesores, tipo de semiconductor y
la concentracion de portadores de las peliculas delgadas fueron variadas, para
determinar, la funcionalidad y rendimiento.

Tabla 2. Parametros de simulacion

Datos SILICIO TITANIO GaN InGaN
Funcion Contacto
optoelectré Absorbente L Emisor Emisor
- metalico
nica
Es[ﬂﬁf]or 80 X 0.005, 0.010 Y 0.025 0.005, 0.010 Y 0.025
Concentraci
on de TIPON cor)'uni\ TIPO Ny P con una Tipo P con una
concentracion = X L =
portadores concentracion=1e17 concentracion de 1el7
lel5
[em-3]
Ancho de Ancho de Banda= ((1.0)
banda *(comp.)) +((3.42) *(1-
1 X 342 comp.)) -((3.8) *(comp.)
[eV] *(1-Comp.))
Afinidad Afinidad
electrénica 4 X 4.1 electronica=((Comp.)
[eV] *(5.8)) +((1-Comp.) *(4.1))
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En la tabla 2 se muestra la funcién optoelectrénica que tienen los
semiconductores; el silicio como capa absorbente, el titanio como contacto metalico
[25] y las capas de lll-nitruros como emisores, ademas se modificaron los valores
de ancho de banda y de afinidad electronica. Estos Ultimos pardmetros, se
afadieron debido a que los datos y modelos usados para el calculo no son actuales,
ya que por ejemplo el ancho de banda del nitruro de indio paso de ser de 1.8 eV,
para los primeros reportes a 0.6 eV para recientes investigaciones, para la técnica
de fabricacion de CVD. En técnica de fabricacion ALD se encontré que el ancho de
banda del InN se aproximaba a 1 eV [4].En el laboratorio CIDS, el semiconductor
tipo P del nitruro de galio, nitruro de galio indio y nitruro de indio, tendria que ser
compensado con magnesio, algo que con la técnica ALD, no se ha encontrado
reporte, por lo que conocer las repercusiones que tendria el tipo de semiconductor
(N o P), fue de interés para determinar, los mejores resultados en la simulacion,
para llevar a cabo la fabricacion del dispositivo. Se hicieron simulaciones con
concentraciones para p-GaN de 1lel5, 1E17 y 1e19 cm-3, ya que en teoria una
mejor forma de tener fotocorriente es a través de una unién P-N, hecho que se

demostro en este trabajo.

Parametros épticos.

En el manual de Silvaco, enfatizan en la importancia de conocer los
pardmetros Opticos en simulaciones de dispositivos optoelectronicos de materiales
ll-V; indice de refraccion (n) y coeficiente de extincion (k), afortunadamente estos
datos fueron adquiridos en laboratorio por los asesores de esta tesis [4], (figura 13,
14y 15).

29



0.66 4
] GaN
0.64 | ” |
0.62 4 f i
0.60 - I
2 0,58 [
0.56 - Fo
] / \
0.54 |
0.52 | S

0.50 4

T T T T T T 1
200 300 400 500 600 700 800 900

Wavelength (nm)

Figura 13. Coeficiente de extincion de GaN

2.7

GaN

2.6

2.4+

2.3+

Refractive index

2.2+

21+

2.0

1.9 — 77—
300 400 500 600 700 500 900
Wavelength (nm)

Figura 14. indice de refraccion de las peliculas GaN e InGaN con
composicion del 25y 71 % de inN

0.55

! nOvZSGaU]SN
! n0.716a0.21N

0.54

0.53
k 0524
0.51 o
0.50
0.49
0.48

0.47 A

T T T T T T T
300 400 500 600 700 800 900
Wavelength (nm)

Figura 15. Coeficientes de extincion de las peliculas de InGaN con 25y 71 % InN

30



Se Midid la reflectividad en las monocapa
GaN, In,sGa;sN, In,;Ga,oN crecidas en silicio a diferentes longitudes de onda. Se
conocieron los valores opticos n y k (figura 16). La forma en que estos datos se

incorporan en la simulacion es en formato .txt en una tabla con 3 columnas.

a 1 k
200 2.0751& 0.5115
214 2.069%¢64 0.51185
228 2.05375 0.5122

Figura 16. Valores opticos de Ny K.

De esta manera se incorporan los datos Opticos a los modelos de las
ecuaciones generales de dispositivos semiconductores. En Silvaco atlas, hay 2
modelos distintos, que se calculan simultineamente en cada punto de una

polarizacion [26], Estos son:

e El haz de luz usa el componente real del indice de refraccion (n) para

calcular la intensidad Optica en cada punto de la malla de simulacién.

e Modelo de absorcion o fotogeneracion, utiliza el componente
imaginario del indice de refraccion (k), para calcular una nueva

concentracion de portadores en cada punto de la red.
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Ancho de banda del nitruro de galio indio.

Como ya se menciond, el ancho de banda del InN, se determin6 en 1eV en
pruebas en laboratorio en el equipo ALD, por lo que el valor calculado en Silvaco
atlas, para este parametro del elemento ternario In,Ga,_,N no seria correcto. En el
capitulo 1 se menciona la ecuacion 2 para determinar el ancho de banda para
diferentes composiciones de InN, por lo que para las composiciones del 25% y 71%

de In se tiene:

Ey(.25) = InysGa,sN = (0.25)(1) + (1 —.25)(3.42) — 1.43(0.25)(1 — .25) = 2.49eV

Ey(.71) = Iny;GazeN = (0.71)(1) + (1 —.71)(3.44) — 1.4(0.71)(1 —.71) = 1.407eV

Afinidad electronica para InGaN.

La afinidad electrénica que se calcula para el nitruro de galio indio en Silvaco

atlas usa valores de relacion de desplazamiento del borde de banda.

AEcC 0.7

B 22
AEvV 0.3 (22)

Esta relacion se ajusta muy bien a heteroestructuras InGaN /GaN como se
menciona en [27]. En la figura (17) nos muestra como esta relacion repercute en un

diagrama de bandas.
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Siendo: AEc , la diferencia entre las bandas de conduccion
AEv , en la banda de valencia.

E41 Y E4; son los anchos de banda de los materiales.

X1 Y X2 son las afinidades electrénicas de cada material.

El problema con el ajuste a través de esta relacion es que funciona bien en
estructuras GaN/InGaN, pero al incorporar silicio a la estructura esta relacion no
concuerda y al analizar el diagrama de bandas, para observar la afinidad electronica
no corresponde a los valores que se han reportado. Para acercarse a los valores se

recurre a una aproximacion lineal.

El célculo de la afinidad electronica para In,sGa,sN y In,,Ga,oN con la
aproximacion lineal:

x(0.25) = y(InysGa,sN) = ((0.25)(5.8)) + ((1 — 0.25)(4.1)) = 4.5250eV

x(0.71) = y(In;;GazeN) = ((0.71)(5.8)) + ((1 — 0.71)(4.1)) = 5.3070eV

La comparativa del diagrama de bandas que utiliza Silvaco y los céalculos
tedricos se muestran en la siguiente figura 18.
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Figura 18. Comparacion de diagrama de banda con los a) aproximacion lineal. y b. valores definidos en Silvaco
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Modelos especificos utilizados para la simulacion de dispositivos
optoelectronicos.

Modelos de defectos

Como ya se ha mencionado en el capitulo 1, los materiales semiconductores
exhiben defectos en las interfaces, superficiales y a granel. Estos estados trampa

modifican el comportamiento fisico de una celda solar.

De acuerdo con las pruebas realizadas de las peliculas lll-nitruros en Silicio,
se tiene una estructura policristalina, por lo que es importante incluir los modelos de
estados energéticos dentro de la brecha entre la banda de conduccion y de la
valencia, para aproximar las simulaciones con los datos experimentales. En Silvaco

atlas se tienen los modelos para poder incluir las trampas.

Estados en la interfaz.

La manera en que Silvaco, afiade los modelos de trampas en la interfaz es a
través de 2 sentencias INTTRAP e INDEFECTS; En la primera de ellas las trampas
se colocan en niveles de energia discretos dentro de la brecha de la banda y en la
segunda se colocan estos defectos de manera continua a través del ancho de banda
y Dependiendo de la informacién que se tenga del dispositivo se usa un modelo u

otro.

Para determinar la densidad de trampas y que tipo sean (aceptor o donador)
se realizan pruebas eléctricas C-V, y para la ubicar los niveles trampa discretos

(INTTRAP) se debe tomar el siguiente ejemplo:

Inttrap e. level=0.49 acceptor density=2.e10 degen=12 sign=2.84e-15 sigp=2.84e-14
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Siendo estos comandos:

Tabla 3.Comandos para especificar niveles trampa en bruto.

DONOR Especifica un nivel de trampa de tipo donador.
ACCEPTOR Especifica un nivel de trampa de tipo aceptador.
Especifica el factor de degeneracidn del nivel de trampa utilizado
DEGEN.FAC ,
para calcular la densidad.
DENSITY Establece la densidad maxima de estados del nivel de trampa.
E. LEVEL Establece la energia del nivel de trampa discreta.
SIGN Especifica la seccidn transversal de captura de la trampa para
electrones.
SIGP Especifica la seccidn transversal de captura de la trampa para
huecos.
Especifica el tiempo de vida de los electrones en el nivel de
TAUN
trampa.
TAUP Especifica el tiempo de vida de los huecos en el nivel de trampa.

La sentencia usada especifica la presencia de trampas y la carga total que

tienen en conjunto, esta se resta del lado derecho de la ecuacion de Poisson

Qr = QN = N2 e eoe oo oo et e oo eee e e (23)

Donde N;5 y N, son las densidades ionizadas de las trampas, tipo aceptor y
donador, estas dependen de la densidad de trampa, la densidad y la probabilidad

ionizacion [26]. Para el caso de multiples trampas el software incorpora la sumatoria
de estas densidades ionizadas.
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Las trampas discretas también son tomadas como centros de recombinacion
se toma en cuenta que el donante y el aceptor emiten y capturan electrones esto
modifica la tasa de recombinacion en las ecuaciones de continuidad de los

portadores.

Los estudios que se hicieron a las estructuras [4], se hizo el calcul6 de la
densidad maxima de estados del nivel de trampa y el nivel de energia de estas

densidades, asi que fue posible incorporar estos datos a la simulacion.

Estados dentro del ancho de banda.

El modelo de densidad de estados que utiliza Silvaco para dispositivos
policristalinos y amorfos se basa en el articulo de M. HACK y J.G. SHAW [28], en
donde de acuerdo con pruebas experimentales con silicio policristalino y amorfo, se

modelan los defectos en los semiconductores.

Los defectos y los limites de grano en el material se tratan como una

densidad esencialmente uniforme de estados localizados en la brecha de la banda.

Este modelo propone cuatro bandas: dos bandas tipo cola (una banda de
valencia similar a un donante y una banda de conduccién similar a un aceptor) y dos
bandas de nivel profundo (tipo aceptor y tipo donante) que se modelan utilizando
una distribucion gaussiana. La densidad de estados total es la suma de la densidad

de estados tipo cola y tipo gaussiana.

9(E) = gra(E) + grp(E) + gea(E) + gep(E) vvvvvninne. (24)

Aqui, E es la energia de la trampa, EC es la energia de la banda de
conduccion, EV es la energia de la banda de valencia y los subindices (T, G, A, D)
representan los estados de cola (Tail), gaussiano (nivel profundo), aceptor y
donante, respectivamente. En Silvaco, la declaracion DEFECTS se utiliza para
especificar la densidad de estados de defecto (DOS). A continuacion, se muestra

un ejemplo de codigo para un silicio policristalino.
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DEFECTS NTA=1.12E21 NTD=4.E20 WTA=0.025 WTD=0.05 \
NGA=5.E17 NGD=1.5E18 EGA=0.4 EGD=0.4 \
GA=0.1 WGD=0.1 SIGTAE=1.E-16 \
SIGTRH=1.E-14 SIGTDE=1.E-14 \
SIGTDH=1.E-16 SIGGAE=1.E-16 SIGGAH=1.E-14 \
SIGGDE=1.E-14 SIGGDH=1.E-1l¢6

Figura 19. Ejemplo de Cédigo de para un silicio policristalino.

En la tabla (4) se muestran diferentes comandos que se incluyen en el codigo

del programa y su explicacion.

Tabla 4.Comandos para especificar trampas en diferentes niveles de energia.

SENTENCIA DESCRIPCION

CONTINUOUS Especifica que se utilizar4 el modelo integral de defectos continuos.

Especifica la energia que corresponde al pico de distribucién gaussiana
EGA para estados de tipo aceptor. Esta energia se mide desde el borde de la

banda de conduccioén.

Especifica la energia que corresponde al pico de distribucién gaussiana
EGD para estados de tipo donante. Esta energia se mide desde el borde de

la banda de valencia.

Especifica la densidad total de estados similares a donantes en una

NGA o » )
distribucion gaussiana.
NGD Especifica la densidad total de estados similares a donantes en una
distribucion gaussiana.
NTA Especifica la densidad de estados de tipo aceptor en la distribucion de
la cola en el borde de la banda de conduccion.
NTD Especifica la densidad de estados similares a donantes en la

distribucién de la cola en el borde de la banda de valencia.
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SIGGAE

SIGGAH

SIGGDE

SIGGDH

SIGTAE

SIGTAH

SIGTDE

SIGTDH

WGA

WGD

WTA

WTD

Especifica la seccién transversal de captura de electrones en una

distribucion gaussiana de estados de tipo aceptor.

Especifica la seccién transversal de captura para huecos en una

distribucidon gaussiana de estados de tipo aceptor.

Especifica la seccion transversal de captura de electrones en una

distribucién gaussiana de estados de tipo donante.

Especifica la seccién transversal de captura para huecos en una

distribucion gaussiana de estados de tipo donante.

Especifica la seccién transversal de captura de electrones en una

distribucién de cola de estados de tipo aceptor.

Especifica la seccién transversal de captura para huecos en una

distribucién de cola de estados similares a aceptadores.

Especifica la seccidn transversal de captura de electrones en una

distribucion de cola de estados de tipo donante.

Especifica la seccién transversal de captura para huecos en una

distribucion de cola de estados similares a donantes.

Especifica la energia de desintegracion caracteristica para una

distribucion gaussiana de estados de tipo aceptor.

Especifica la energia de desintegracion caracteristica para una

distribucion gaussiana de estados de tipo donante.

Especifica la energia de desintegracién caracteristica para la

distribucion de la cola de los estados de tipo aceptor.

Especifica la energia de desintegracion caracteristica para la

distribucion de la cola de estados de tipo donante.
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Para una distribucion de cola exponencial, el DOS se describe por sus
densidades de intercepcion de borde de banda de conduccion y de valencia (NTA'y
NTD), y por su energia de desintegracion caracteristica (WTA y WTD). Para las
distribuciones gaussianas, el DOS se describe por su densidad total de estados
(NGA y NGD), su energia de desintegracién caracteristica (WGA y WGD) y su
distribucion de energia maxima (EGA y EGD).

Densidad de portadores atrapados

Las densidades ionizadas estados donor-like y acceptor-like (nT y pT

respectivamente) vienen dadas por:

Pr = Pry + Pgg o (25) Ny =Ngyyg +Ngg eee oee s (26)

donde:

e PTA y PGA son las densidades ionizadas tipo cola y gaussiana de
huecos.
e NTD y NGD son las densidades ionizadas tipo cola y gaussiana de

electrones.
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Recombinacién de trampa de estado estacionario

Para condiciones de estado estacionario, la tasa neta de
recombinacién/generacion es idéntica para los electrones y para los huecos .la tasa
de recombinacion/generacion de Shockley-Read-Hall debida a los estados
defectuosos.

Al igual que para los estados energéticos en la interfaz estos defectos a
granel contribuyen con carga y con la modificacibn de la tasa de
generacion/recombinacion y este a su vez , tiene un efecto en el comportamiento
eléctrico de un dispositivo semiconductor , como ejemplo en una celda solar estos
estados pueden impedir el correcto flujo de electrones y huecos lo que empeoraria
el rendimiento del dispositivo pero en algunas aplicaciones estos estados mejoran
el transporte de los portadores ya que estos estados asisten a los portadores carga

para moverse entre la interfaz, como se mencionara en el siguiente apartado.
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Incorporacion de defectos en el material GaN en el software Silvaco.

Los defectos en nitruro de galio pueden estar relacionados en gran medida a
la alta temperatura de crecimiento, el gran estrés que surge por el desajuste de la
red con el sustrato, la gran diferencia en los coeficientes de expansion térmica de

GaN vy silicio, incorporacion de impurezas y compensacion de impurezas.

Nitruro de galio tipo N

En la seccidn anterior, se conocié como Silvaco evalua los defectos en masa,
para ello se necesita saber: la densidad de defectos dentro del ancho de banda, el
comportamiento eléctrico de estos estados (donadores o aceptores), secciones
transversales de captura (huecos-electrones) y la energia correspondiente. El
nitruro de galio naturalmente contiene muchos defectos que reducen la eficiencia
del dispositivo (mencionado en el capitulo 1). Los defectos dependen de la técnica
de fabricacion, cuidados en el trato del material y la limpieza que se tenga, por lo
que, puede ser muy ambiguo saber la densidad de estados especificos del material.
Hay técnicas de fabricacion como CVD, que se conocen bien las imperfecciones de
nitruro de galio tipo N, en pruebas de laboratorio con ambientes controlados. De
acuerdo con este estudio [29], se incorporaron las densidades de defecto tipo cola
y gaussianas donadora-aceptora, para aproximar la manufactura del dispositivo, sin
embargo, se menciona que para la técnica ALD esto cambia y se debe determinar
estos valores para aproximar mejor al dispositivo real. En la figura 20, se vislumbra
el logaritmo de los estados de defecto a distintos niveles de los estados de defecto
a distintos niveles de energia.
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En el Software, se incorporaron tanto la densidad de defectos tipo cola, para
defectos superficiales como la densidad de defectos tipo gaussiana, para defectos
profundos. En las figuras, se hace notar que la densidad de defectos total consta de

2 bandas tipo cola y gaussiana.
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Figura 19. Densidades de estados trampa en N-Si/n-GaN.
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Nitruro de galio tipo P

En el mismo articulo [29], dan una aproximacion de la distribucion de la
densidad de estados aceptores-donadores (tipo cola y gaussiana), al incorporar Mg
en GaN, para cambiar el tipo de conductividad a P. Como se menciona en el estudio,
la banda de conduccidn tipo cola crece y la banda de valencia tipo cola se contrae

a medida que se compensa el GaN con Mg.

Las densidades de estados fueron tomadas de valores caracteristicos de
materiales policristalinos teniendo como valores maximos 1e18 (1/cm3/eV), esto se
vuelve muy conveniente ya que, de acuerdo con las pruebas que se hicieron en
laboratorio, al crecer lll-nitruros en Silicio con la técnica de fabricacion ALD, la
estructura crece con una estructura policristalina. En la figura se incorporaron los
pardmetros para la distribucion de la densidad de estados presentada en la
referencia, teniendo una banda tipo cola donadora que cae linealmente entre los
rangos de energia 0-0.85 (eV) mientras que para los estados donadores hay 2

bandas gaussiana y tipo cola, que estan en los rangos de energia de 1.4 -3.4 (eV).

Acceptor tail state density [fem3f=V)
Acceptor bump state density (fom3feV)
Total accaptor trap density {fcm3/=V)

—
e Total danor trap density (fem3fev)
I

Energy (eV)
Figura 20. Densidades de estados trampa en N-Si/p-GaN.
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Defectos en la interfaz Silicio-nitruro de galio

En los depdsitos de nitruro de galio en Silicio, que se han hecho en el
laboratorio CIDS en eco campus BUAP, por la técnica ALD, se han caracterizado
las peliculas obteniendo la densidad de trampas en la interfaz (Dit) por medidas C-
V (figura 21).

1.4x10- m
_ 1.2x10"%
i 1.0x1016-:
T 8.0x10"-
> - n
= 6.0x1015—_ \
R 4.0x10"5- -
2.0x10"5-
0.0- =
200.0k 400.0k 600.0k 800.0k 1.0M

Figura 21. Densidades de estados trampa en la interfaz vs voltaje a distintas frecuencias.

En la simulacion se afiadieron los parametros que se mencionaron
anteriormente, de acuerdo con los datos de densidad de estados en la interfaz de
la figura antes mostrada, se afiadieron niveles puntuales de trampa tipo aceptor. En
la figura 22, se exponen las trampas aceptoras puntuales que se utilizaron para la

interfaz Si/lll-nitruro.
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Escala logaritmica
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Incorporacion de defectos en el material InGaN en el software Silvaco.

El elemento ternario InGaN, dependiendo de la composicion de indio, su
ancho de banda es sintonizable por lo que, en cuanto a los defectos se ha reportado
que ha mayor cantidad de composicién, mayores defectos presentan sobre todo en
la interfaz. Para una heterounion con silicio es mejor que tenga un ancho de banda
cercano al silicio para tratar de tener un mejor transporte en la interfaz, aunque la
diferencias entre las constantes de red de estos semiconductores sea alta. Como
se menciond en la seccion del nitruro de galio , la incorporacion de concentracion
de portadores y tipo de conductividad , también afecta en la densidad de defectos y
el tipo de defecto .En estas simulaciones los estados encontrados fueron del articulo
[30] que solo menciona un (IngyGasyN ) intrinseco por lo que las variaciones que
se hicieron fue tomando de referencia que los defectos, se presentan a mayores
concentraciones de indio y mayor concentracion de magnesio en el InGaN tipo P,
asi que se aumento6 solo la densidad de estados manteniendo la ubicacion de los
estados .como se muestra en la siguiente imagen , para el material InGaN tipo P
con una concentracion del 25% de indio tienen tales defectos mientras que al
aumentar la concentracion al 71% solo se recorrido el nivel del estado profundo
gaussiano tipo donador como se menciona en [30].

Nitruro de galio indio tipo P a 25%.

El In,sGa,sN tiene un bandgap de 2.54688eV, por lo que se ubico el defecto
profundo tipo donador a una distancia de 1.6 eV como se visualiza en la figura 23

estos estados profundos interceptan los defectos tipo cola donador y aceptor [30].

Nitruro de galio indio tipo Py N a 71%.

Para el semiconductor ternario In,;Ga,oN con un ancho de banda de
1.40736Ev se ubicaron los estados tipo cola con una densidad de NTA=1.55E18 y
NTD=4.93E19, mientras que los estados profundos tipo gaussiana donador se
coloco el maximo nivel de energia a 1.1Ev teniendo una caida como se muestran

en la figura 24.
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Defectos en la interfaz Silicio-nitruro de galio indio.

En el capitulo 1, se habl6 sobre los defectos que presentan los materiales lll-
nitruros, ya que el nitrégeno en su estructura los hace tener estructuras amorfas y
policristalinas dependiendo de la técnica y espesor del material. La interfaz entre el
lll-nitruro es de gran importancia ya que depende mucho la calidad cristalina de la
capa de nitruro de galio indio, ademas de que es posible crecer capas sin

dislocaciones, ni relajacién al equilibrar la presién impuesta por el espaciado de red.

Como se muestra en la siguiente figura 25 los desajustes de red pueden
darnos diferentes modificaciones por tensién y comprensién, e incluso formarse
otros elementos que carecen de una estructura cristalina, aunque en este estudio
solo se colocan los estados trampa donador-aceptor que se pueden formar por

defectos al acoplar diferentes parametros de red.

Figura 25. Redes con diferentes parametros red con la dislocacion y relajacion.
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Modelo de transporte en Silvaco.

Como ya se ha comentado, el estudio realizado en esta tesis se realiza con
el apoyo de la simulaciéon de dispositivos semiconductores con los materiales lll-
nitruros/Silicio a través del software de simulacion Silvaco atlas, esto nos sirve para
reconocer los parametros optimos fotovoltaicos y llevarlos a la fabricacion con la
técnica ALD.

Los dispositivos simulados con lll-nitruros tienen diferentes propiedades que
al unirse forman diversos tipos de heterouniones, que tendran de igual forma
diferentes medios para el transporte de cargas. Los modelos de transporte a través
de las interfaces de heterouniones (se mencionaron en el capitulo pasado). En
Silvaco atlas tiene estos modelos de los procesos de transporte incorporados y es
posible habilitarlos. Estos modelos son: la emision termidnica, tunel directo e

indirecto y banda a banda.

El modelo de transporte de emisiones termoidnicas.

La corriente dominada por emision termoidnica se da en heterouniones
abruptas. Esta ecuacion se aplica solo en los puntos de nodo a lo largo de la interfaz

de la heterounion y tiene la forma.

J,=q(1+8)(wpn® —v,_n"exp (_Q'THERI(I\;ILONICAEC) .................. (27)
— —Q.THERMIONICAE,
Jp = 4L+ 8)Wpyp* = vp-p~ exp (LT (28)
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Siendo:

e Q. THERMIONIC, el factor de emision de calidad.

e Jnyjp, las densidades de corriente de electrones y huecos.

e Vn-, Vn+, Vp-y Vp+, las velocidades térmicas de electrones y huecos
en las regiones “- “y “+”.

e AE. es el cambio de la banda de conduccién de la region “-” a la region
"

e AE, es el cambio en la banda de valencia “-" a la regidn “+”.

e §, es la contribucion debido a la emision termionica de campo o

tuneleo.

Para activar la trasmision por emision termidnica se requiere de la sentencia
S.S THERMIONIC, ademas de mencionar que esta corriente termidnica, se aplica

a los nodos que cubren la heterounion.

Modelo de transporte en heterouniones por tuneleo no local.

Silvaco atlas a través de los modelos de tunelamiento no local, toma en
consideracion una forma no lineal de la barrera de potencial mostrada en la figura
26. En el calculo del camino del tuneleo y la contribucion a la corriente de tuneleo
se logra para cada energia en el cual el tuneleo elastico es posible. El modelo asume
gue la carga de tanel a través de toda la barrera con la fuente/sumidero en la interfaz
con las regiones semiconductoras. La corriente de tunelizacién se evalla para todas
las energias a las que es posible la tunelizacién, hasta el maximo de la energia de

la banda en la interfaz. La corriente en un rango de Ex a Ex+dE esta dada por la

ecuacion.
—E
fr
qkT 1+ exp [
J= e /mymzf T(E) - In E,—E dE ..o coir v e e (29)
1+exp]| T ]
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Donde: T(E), Es la probabilidad y se evaltua usando la aproximacion WKB.

m, Yy m,, son las masas efectivas en la direccion lateral en el semiconductor.
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Figura 26. Barrera de potencial.

Er- Y Eg, SON los niveles cuasi-fermi en cada lado de la barrera.

Para habilitar este modelo que modifica la densidad de corriente se debe
escribir la sentencia SIS.EL y SIS.HO, donde la barrera puede ser una capa aislante

o un potencial formado entre la diferencia de los anchos de bandas entre 2

semiconductores. Luego de la incorporacién de este modelo. se convierte en una

tasa de recombinacion o generacién y se inserta en la ecuacion de continuidad de

corriente en cada extremo de su trayectoria de tunelizacion.
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El Modelo de tunel asistido por trampa de barrera cuantica.

Los modelos empleados para el tuneleo asistido por trampas se divide en 2;
modelo de trampas para la asistencia de tunel (basico) y el modelo de corriente de
compuerta (avanzado). Para habilitar cualquiera de los dos modelos se debe recurrir
a la sentencia SIS.TAT en la linea modelo.

Modelo de trampas para la asistencia de tunel no local (basico)

La tunelizacion asistida por trampa modela los efectos de tunelizacion
asistida por fonones de trampa a banda para los pozos de Dirac. En campos
eléctricos altos, el tunel de electrones ocurre desde la banda de valencia a la banda
de conduccidn a través de estados de trampa o defecto, pueden tener un efecto

importante en la corriente.

Para trampas de tipo donante, el término de recombinacion para trampas se

convierte en:

RD =
pn—n;.? (30)
TAUN [ DEGEN .FACT: Ei_Et . TAUP DEGEN FACT: Ei_Et ..................
1+1, DIRAC|P* FACe XD\~ )|t 7. DIRAC| ™ FACn; exp( =7

Para aceptores como trampas, el término de recombinacién se convierte en:

Ry

_ pn —n;.*

= " TAUN E —E TAUP E —En|
T3P [p + DEGEN. FACn exp (Fo1)| + < 7, P [+ DEGEN. FACn exp (Fo1)|
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El modelo de tunel asistido por trampa no local utiliza valores de los factores
de mejora del efecto de campo [[PIRAC y TPIRAC mencionadas en [26]. Para modelar
tuneles asistidos por trampas a través de heterouniones, debe usar el parametro
TAT.RELEL

Figura 27. Representacion grafica del tuneleo asistido por trampas.

Mecanismos de flujo de corriente para heterouniones Tipo Il (Modelo

Danielsson).

Una heterounion tipo Il es una union relativamente abrupta entre dos
semiconductores, donde la banda de conduccion del semiconductor 2 tiene una
energia de electrones mas baja que la banda de conduccion del semiconductor 1, y
la banda de energia de valencia del semiconductor 2 tiene una energia mas baja

gue la banda de valencia de energia del material 1.

Semiconductor 1 )
Semiconductor 2

ELECTRON
TUNNELING

v HOLE CAPTURE

Figura 28. Representacion gréafica del modelo danielsson para la corriente por

recombinacion
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El modelo de transporte termoidnico, los modelos de tuneleo no local y los
modelos de asistencia por trampas seguiran aplicandose para el transporte del
mismo tipo de portador. En ciertas condiciones de polarizacion y dopaje, habra una
gran concentracion de electrones en el semiconductor 2 muy cerca espacialmente
de una gran concentracién de huecos en el semiconductor 1. Esto conducira a un
componente de corriente de recombinacion, y ATLAS tiene dos modelos para este

transporte vertical.

En el modelo Danielsson, las trampas ubicadas en la interfaz median; la
corriente, y las densidades de portadores locales en la interfaz que se utilizan, para
aplicar una corriente de recombinacién de portadores mayoritarios similar a SRH a
través de la interfaz. El otro modelo se basa en el modelo de tunelizacion asistida

por trampa no local que fue mencionada con anterioridad.

El modelo danielsson asume que un centro de recombinacién esta localizado
en la heterounion y esto da una recombinacion entre electrones en el lado Ec inferior
de la heterounion y huecos en el lado Ev superior de la heterounion. Como se
menciona en [26], se hace el calculo de la tasa de recombinacion y esta esta en
funcion de la velocidad de recombinacion y el tipo de trampa (aceptora o donadora).
Si no se menciona el tipo de carga a través de las sentencias DNLS.ACC y
DNLS.DON las trampas en la interfaz se asumen neutrales. Los modelos requieren
que el modelo THERMIONIC esté habilitado en la instruccion INTERFACE para la
interfaz tipo Il.
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Malla auxiliar para modelos de transporte.

Para finalizar con la explicacion de los modelos de transporte por trampas
como asistencia de tuneleamiento, ademas de incorporar las sentencias antes
mencionadas, necesitamos habilitar una malla de simulacion auxiliar, para que se
haga el calculo en los nodos de esta, por lo que Silvaco utiliza comandos QT Regién
(fig.29).

3

2

figura 29. Malla auxiliar de simulacion.

A través de estas regiones podemos envolver la unién de la heterounién para
tener en cuenta los modelos fisicos del transporte a través de la interfaz por

asistencia de trampas incorporados en Silvaco Atlas.
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Anadlisis de resultados de la monocapa nitruro de galio para aplicaciones
fotovoltaicas.

Para las simulaciones con la heteroestructura SI/GaN que se presenta en la figura
30, se tiene un semiconductor base de Silicio con un espesor de ochenta
micrometros y ancho de un micrometro, en él est4 depositado abruptamente una
pelicula delgada de nitruro de galio. Los contactos de titanio fueron colocados en la
parte superior del GaN y en la parte inferior del Silicio. En las simulaciones, el haz
de luz no tiene interaccion con los contactos, dicho de otra manera, el metal es
totalmente transparente, para evitar por el momento la posible recombinacion en los

contactos.

Microns

40 —

50 —

60— _
Materials

GaN
Siicon
Titanum
Conductor

70 —

80

TT T T T T L
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9

Microns
Figura 30. Estructura Si/GaN con contactos 6hmicos de titanio.

La unién metal-semiconductor representadas en estas soluciones numéricas
de Silvaco Atlas, son contactos 6hmicos por defecto, a menos que se indique lo
contrario, de manera ideal se tomd esta suposicion para aprovechar de mejor

manera el efecto fotovoltaico.
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n-Si/p-GaN.

La capa emisora de nitruro de galio tipo P en unién con el Silicio tipo N, nos

da esta unién PN necesaria para producir un campo eléctrico en la interfaz y al

incidir un haz de luz, este interactia con la heteroestructura, para producir pares

electron-hueco. Este mecanismo de cargas ionizadas separa los electrones y

huecos en direcciones opuestas, generando asi, una corriente a través del circuito

(figura 31).

metal

n-doped
contact [semicond]|

conduction band
(empty)

negative charge
(electron)

4 forbidden
G, energy band
~ (gap)

p-doped

semicond.

Figura 31. Union PN bajo iluminacion

Esto tiene repercusiones en los diagramas de bandas y respuesta en J-V. El

diagrama de 2 semiconductores con diferentes anchos de banda, afinidad

electronica y dopados induce una deformacion de bandas (figura 32).

58



(1) (2)

<—p-TYPE—
SEMICONDUCTOR
I A-TYPE-»
' SEMICONDUCTOR

Figura 32. Heterounion tipo I.

La exacta curvatura de las bandas y la regién de agotamiento, son mostradas
en las figuras 33 y 34, la regién de agotamiento de la estructura en oscuridad del
lado del nitruro de galio es mas grande que en el Silicio y en ella existe esta zona
de inversion en donde hace la transicién de concentracion tipo P a N. Una vez que
se habilita el haz de luz, este diagrama es modificado debido a la alta inyeccion de
portadores por la interaccién luz-semiconductor. La corriente que circula por la
accion del mecanismo de excitaciéon (haz de luz) y la separacion de cargas
(potencial interconstruido), rompe la simetria y disminuye el nivel de fermi. Esto
conlleva a reduccién de la region de carga espacial del lado del nitruro de galio. En
la figura (b), se encuentra en la condicién de inversion, ya que esta en corto circuito
0 en una polarizacién de 0 V. Al variar el dopado tipo P, para el nitruro de galio de
lel5 cm-3, 1el17 cm-3 y 1el9 cm-3 (figura 36), se espera una modificacién en los
diagramas de bandas y en la respuesta |-V con diferentes dopados. Para comparar
resultados, se hizo la simulacion de estas estructuras y se graficaron, notando que,
conforme va aumentando el dopado tipo P crece la barrera de potencial en la
interfaz y a un mayor dopado (P+), el transporte de los portadores en la union
cambia y bajo ciertas circunstancias, podria favorecer o afectar al rendimiento del

dispositivo fotovoltaico.
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n-Si/P-GaN en oscuridad

= n-Si/p-GaN dopado 1e15 (cm-3)
3 n-Si/p-GaN dopado 1el7 (cm-3)
7 = n-Si/p-GaN dopado 1e19 (cm-3)

2_
1—_ \-__;
0 B — e L L E L L PP EE PP L PP PP

= Conduction Band Energy (eV)
-2 === Electron QFL (&V)
7 = Valence Band Energy (eV)

Figura 33. Diagrama de bandas de la heteroestructura Sl/GaN en oscuridad

n-Si/P-GaN con luz

= n-Si/p-GaN dopado 1el5 (cm-3)
n-Si/p-GaN dopado 1el7 (ecm-3)
= n-Si/p-GaN dopado 1e19 (cm-3)

- = Conduction Band Energy (eV)
= === Electron QFL (eV)
- \ = Valence Band Energy (eV)
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Figura 34. Diagrama de bandas de la heteroestructura Sl/GaN con luz.
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El mayor cambio que se nota en el diagrama de bandas es a un alto dopado,
ya que la deformacion de las bandas estad en funcion de los dopados, afinidad
electronica, ancho de banda, permitividad, region de carga espacial etc. Todos estos
pardmetros son incluidos en los modelos de la fisica de dispositivos
semiconductores (Ecuacion de Poisson y modelos de transporte), por lo que al
variar este dopado se muestra una mayor deformacion en la banda de conduccion
y valencia, en la banda conduccion; una barrera mayor y en la banda de valencia;

un achatamiento en ella.

En la condicion de corto circuito se obtienen las mayores corrientes posibles.
Para determinar qué respuesta eléctrica se tiene cuando la iluminacién incide en la
estructura, se hace que la computadora resuelva numéricamente el conjunto de
ecuaciones y condiciones dadas. En la respuesta I-V fig. (36), se aplicd un voltaje
de -2V a 3V, teniendo una respuesta en corriente y en oscuridad caracteristica de
una union PN, Al habilitar el haz de luz (1 sol) se tiene una fotocorriente que
contribuye a la corriente total del circuito. Esto surge porque, bajo iluminacion, el
campo incorporado empuja los electrones fotogenerados hacia la derecha y los
huecos fotogenerados hacia la izquierda, forzando asi un segmento de la curva |-V
del dispositivo a ubicarse en el cuadrante de potencia. De esta forma se
consiguieron las graficas representativas para una celda solar. Como se nota en las
respuestas J-V variando este dopado, se tiene un cambio en la respuesta eléctrica
J-V figura 35 y por lo tanto en los pardmetros solares (tabla 5).
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Densidad de Corriente vs Voltaje

| |— silGaN Dopado 1e15 (1/cm®)
— Si/GaN Dopado 117 (1/cm’)
—— Si/GaN Dopado 1819 (1/cm®)

Densidad de Corriente [mA/cm?)

05 03 01 01 03 05 07 09 11 13 15 17 19 21 23
Voltaje [V]

Figura 35. Densidad de corriente contra Voltaje aplicado para concentraciones de 1el5cm-
3 1lel7cm-3y 1e19cm-3 en con iluminacion.

Tabla 5. Parametros solares

Jsc Potencia
Estructura | Isc (A) voc (V) Pm (W) V) Im (A) FF Eficiencia
(mA/cm2) incidente
n-Sl/p-GaN | 9.4477 1.86251 8.46599
9.44774 2.37047 83.1642% | 0.138049 | 13.4917%
1e15 (cm™3)| 4e-011 e-010 .19 e-011
n-Sl/p-GaN | 9.4497 1.89441 8.61099
9.44979 2.35463 85.1391% | 0.138049 | 13.7227%
1e17 (cm™3)| 9e-011 e-010 199 e-011
n-Sl/p-GaN | 8.4395 1.23989 5.90427
8.43958 2.26461 64.8737% | 0.138049 | 8.98152%
1e19 (cm™3)| 8e-011 e-010 .099 e-011
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Como se muestra en la tabla, la mayor eficiencia es a un dopado tipo P de
1e17 ecm™3 teniendo 13.72%, pero con un dopado menor de 1el5 cm™3 mantiene
las buenas caracteristicas eléctricas solo disminuyendo a 13.5%, eso es muy
conveniente en la fabricacion del dispositivo, ya que, entre mas magnesio se

incorpore al GaN mayores defectos se tendran.

Variacion del espesor de la monocapa.

El espesor de los materiales depositados en sustratos depende del tipo de
técnica que se utilice para los crecimientos de los lll-nitruros (MBE, MOCVD y ALD).
Se tiene en cuenta que, en esta tesis se utilizara la técnica ALD para el crecimiento,
pero este es muy tardado y los precursores son mas caros que en otras técnicas.
Dicho lo anterior, es primordial conocer el impacto que tiene el espesor en
rendimiento general de la celda solar. De los anteriores resultados de la estructura
Si/GaN; los mejores rendimientos fueron a un GaN dopado con aceptores y a una
concentracion de 1e17 cm™3 , Asi que a esta estructura se le vario el espesor de la
capa de nitruro de galio con valores de 10nm, 15nm, 20nm y 25nm. En la figura 36,

estan los diferentes espesores que se afiadieron a la simulacion.

GaN Silicon
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20nm

25nm
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Figura 36. Espesores en la simulacion.
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El rendimiento de las celdas solares depende en gran medida del espesor de
la capa activa [19,20]. Dado que la capa activa es la capa funcional principal en las
OSC, absorbe Ila radiacion entrante del sol y la convierte en
excitones. Posteriormente, los excitones se difunden hacia la interfaz
donante/aceptor y se separan en electrones libres y huecos. Estos electrones libres
y huecos luego se transportan a los respectivos electrodos y contribuyen a la
fotocorriente. Durante el transporte, los transportadores pueden sufrir pérdidas por
recombinacién tanto en el bulto como en las interfaces. La ampliacion de la capa
activa mejora la absorcion, sin embargo, podria aumentar el impedimento del
transporte de carga y las pérdidas por recombinacion. Por lo tanto, se debe requerir
un equilibrio entre la absorbancia, el transporte de carga y la recombinacién para

lograr el alto rendimiento

La respuesta en J-V de las celdas solares se visualizan a continuacion, en
donde podemos inferir que el espesor de la capa tiene una relacion directa con la
eficiencia del dispositivo ya que a mayores espesores hay una mayor captacion de
fotones que tienen mayor probabilidad de excitar los electrones, sin sobrepasar el

espesor critico para el aprovechamiento de los portadores libres.
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Densidad de Corriente [mA!cmz]

Figura 37. Respuesta J-V con los espesores 10nm, 15nm, 20nm y 25nm.
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Densidad de Corriente vs Voltaje

n-Si/p-GaN 10nm
n-Si/p-GaN 15nm
n-Si/p-GaN 20nm
n-Si/p-GaN 25nm
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Tabla 6. Parametros solares

Jsc Voc Potencia
Estructura Isc (A) Pm (W) | Vm(V) Im (A) FF Eficiencia
(mA/cm?2) V) incidente
n-Sl/p-GaN | 4.10565e 7.90553 2.15 3.67699e- 84.0048 0.138049 5.7266%
4.10565 2.292
10nm -011 e-011 011 %
5.98866 2.324 011 %
15nm -011 e-010
n-Sl/p-GaN | 7 76726e 152212 | 2.199 | 6.91876e- 83.3243 0.138049 11.025%
o1l 7.76726 2.351 e-010 99 011
20nm
n-Sl/p-GaN | g 4476e- 1.85651 2.2 8.43868e- 83.1895 0.138049 13.448 %
011 9.4476 2.362 €-010 011 %
25nm
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Andlisis de resultados de la monocapa nitruro de galio para aplicaciones de
fotodeteccion.

En el software Silvaco atlas, se evaluo la eficiencia cuantica externa (EQE) y
la eficiencia cuantica interna (IQE) de la heteroestructura SI/GaN, para determinar
de manera precisa la sensibilidad del dispositivo como fotodetector y la capacidad
que tiene el dispositivo para generar pares electron hueco de la irradiacion recibida
como dispositivo fotovoltaico. Para ello se irradio, la parte superior del dispositivo
Fig.38 con una fuente de multiespectral, usando un archivo que contiene la
irrandiancia del espectro electromagnético, en el cual se hace un barrido de longitud
de onda de 300nm a 1000nm.Para caracterizar las capas por separado, se irradia
con 2 haces de luz, uno con una longitud de onda monocromaética fija y la otra con
una longitud de onda variable, de manera que podemos conocer la eficiencia
cuantica de las capas separadas. La corriente resultante de la iluminacion usando
el haz monocromético se resta del total para obtener la corriente de la celda de
prueba con lo que podemos saber el aporte de las peliculas y determinar la

eficiencia cuantica externa [23].

0-6 L T T T T T
—GaN EQE
—Si EQE

0.5F —SilGaN EQE T

Anode Current/Source Photocurrent

0 1 1 L L L L
300 400 500 600 700 800 900 1000

Figura 38. Eficiencia cuantica externa de los materiales GaN, silicioy la
heteroestructura SI/GAN
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La eficiencia cuantica externa (EQE) llega al 38%, y una eficiencia cuantica
interna del 47% (IQE), en donde podemos notar que se tiene un mayor porcentaje
de portadores de carga fotogenerados por niumero de fotones recolectados que es
mayor en longitudes de onda que rondan los 300nm-350 nm y que corresponden al
aporte de la capa del nitruro de galio. El aporte del silicio, aunque es menor se
percibe en una rango mayor de 300nm a 1000nm. Otro parametro importante es la
responsividad, que es otro parametro que evalla cuanta corriente sale del
dispositivo por foton entrante de una energia y longitud de onda, en Silvaco para
esta caracterizacion se utiliza un haz monocromético de longitud de onda de 100nm,
el cual corresponderia a una potencia 1W/cm2 de intensidad, se hace un barrido
discreto de longitud de onda de 300nm a 1000nm (figura 39). Con esta configuracion
notamos que conforme aumenta la longitud de onda, responsividad es mayor, esto
se debe a que lo que estamos evaluando con ese haz de luz es principalmente la

respuesta del silicio.
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Figura 39. Eficiencia cuantica externa (EQE), eficiencia cuantica interna
(IQE) y responsividad de la heteroestructura SI/GAN.
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Mediante estas caracterizaciones, se nota que estos dispositivos podrian
funcionar tanto como dispositivos de deteccion de luz como celdas solares y que el
mayor aporte es de parte de la pelicula de nitruro de galio localizada en 300nm a
400nm, sin embargo, para aplicaciones de silicio basadas en aplicaciones fotdnicas
de circuitos integrados es deseable esta combinacién de materiales Ill-V con silicio

para obtener fotodetectores de alta eficiencia como se menciona en [31].
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Andlisis de resultados de la monocapa nitruro de galio indio para aplicaciones
fotovoltaicas.

El dispositivo fotovoltaico que se muestra tiene el semiconductor base de
silicio con un espesor de ochenta micrometros y un ancho de un micrometro. Una
pelicula delgada del elemento ternario nitruro de galio indio (In,Ga,_,N ) es
depositada abruptamente. Los contactos de titanio se establecieron en la parte
superior e inferior del dispositivo, para que hubiera acceso de luz a través de la

estructura, el anodo (superior) es totalmente transparente (fig.40).
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Figura 40. Estructura Si/lnGaN con contactos 6hmicos de titanio
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El tipo de contacto que tiene el titanio con GaN es tipo 6hmico, por lo que de
esa manera reducimos perdidas en el contacto, ademas en la figura se muestra la

capa ventana de algunos nanémetros de llI-nitruro.

La mayor produccion de corriente de una celda solar depende de los
mecanismos mencionado en la seccion anterior; potencial electrostatico, fuerzas
efectivas y difusion. De aquellas se sabe que el potencial electrostatico seria la
principal ruta para la separacion de cargas y aprovechamiento de ellas al generar
una corriente tanto de huecos como de electrones por lo que, una unién PN nos
daria un mayor campo eléctrico. La capa de nitruro de galio al tener un coeficiente
absorcidén alto, nos generaria una gran cantidad de pares electron-hueco, que bien
direccionados, aportarian una densidad de corriente éptima para una celda solar de

alta eficiencia.

El nitruro de galio indio al ser un compuesto tiene propiedades que son
variables, como son: el ancho de banda, parametro de red, afinidad electronica etc.
En este trabajo se usaron los lll-nitruros In,sGa,sN y In; Ga,oN , ya que se
conocian los parametros Opticos y el ancho de banda calculados en [4], como se
mencionod anteriormente estos valores son muy importantes para la simulaciéon de
heterouniones con elementos no tan conocidos por el software como los son los -

nitruros.
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Monocapa n-Si/p — InysGa;5N

Con una composicion del 25% se vari6 el dopado tipo P con las
concentraciones 1e15, 1el17 y 1e19, tomando en cuenta los valores de la tabla y los
modelos incorporados de la anterior seccion. Se obtuvo el diagrama de bandas de

la heteroestructura, sin 'y con aplicacion de luz (figura 41).

En la figura 41a la estructuran — Si/p — In,sGa;sN sin la aplicacion de luz,
la region de carga espacial se recorre hasta 1um, lo que indicaria una fuerte
inversion. La region de agotamiento en la zona del silicio es mucho mas grande que
en el lll-nitruro debido al espesor de 25 nm. Se nota que al aumentar el dopado P
de 1el17 a 1el9 hay un aumento en la barrera de la banda de conduccion y un

achatamiento en la banda de valencia.

Diagrama de bandas de n-Si/p-InGaN en oscuridad Diagrama de bandas de n-Sijp-InGaN con luz
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Figura 41. Diagrama de bandas n — Si/p — In,5;Ga,5N a diferentes concentraciones de aceptores 1e15cm-3, 1e17cm-3y
1e19cm-3 en A) Sin iluminacion b) Con iluminacién.
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Al incorporar el haz de luz figura 41D, el nivel de fermi aumenta y las bandas
son modificadas teniendo una disminucion en la regidn de carga espacial. Esto se
debe a los pares electron-hueco fotogenerados teniendo una inyeccion de
portadores que rompen con el equilibrio termodinamico al aumentar los portadores
minoritarios, estos al ser transportados y discriminados por el campo eléctrico
generan una corriente de corto circuito Jsc. En la celda solar se varia el dopado P
para el emisor y se observa que el dopado mayor propicia un tunelo de huecos a
través de la interfaz de la banda de valencia y una barrera selectiva de electrones
en la banda de conduccion.

Al tener un espesor de 25 nm (emisor InGaN), para estas simulaciones, la
longitud de difusiébn es mas grande que el mismo espesor de la pelicula, de esta
forma todos los huecos son capturados debidamente en el anodo (figura 42) y
ademas permite que las longitudes de onda largas lleguen al material absorbente,
(siendo este el silicio) para que contribuya a la corriente general de la celda solar.
En la seccion anterior se menciond que se incorporaron los modelos de transporte
a través de la interfaz; tunéelo para electrones-huecos no local, transporte asistido
por niveles de energia dentro de la brecha de energia y la transmision termiénica.
De estos mecanismos se hicieron simulaciones obteniendo resultados interesantes,
ya que el modelo Danielsson aumento el voltaje de circuito abierto, que nos indica
gue hay mayor cantidad de portadores transmitidos en la interfaz. Ya que, aunque
mantiene la corriente fotogenerada, tiene un aumento en la concentracion excesiva

de portadora (An).
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Densidad de corriente de electrones y huecos n-Sifp-InGaN con luz

] — solarhizOSHN_INGaN-P-1e+017
0,018 — solaruz0SHN_InGaN-P-1e+019

Ay /S e- Current Density (Afcm32)
w— [+ Current Density (Afcm2)

T — T T T T T T T T L T T T — T T — T T T
0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9

Figura 42. Densidad de corriente de electrones y huecos a una polarizacién de OV con aplicacion de luz de la
estructura N — SI/P — IN,5GA 5N con dopados 1el17 (cm-3) y 1e19 (cm-3).

La respuesta I-V de la figura 43 nos demuestra el comportamiento
fotovoltaico de una estructura n — Si/p — In,sGa,sN con los modelos habilitados
para la transmisién termionica, tinel no local y Danielsson, en donde podemos
combinarlos para acercar el comportamiento fisico real del dispositivo .El modelo de
asistencia por trampas supone que se los estados dentro de la interfaz ayudan a la
transmision pero esto solo puede determinarse una vez fabricado el dispositivo pero
como se demuestra existe la posibilidad de mejor el Voc al incorporar niveles de
energia que asistan el transporte de portadores. En la respuesta |-V, esta la celda
solar (con una concentracién aceptora de 1el7) con polarizaciéon de -1V a 2V, con
y sin la habilitacion de luz. Se nota el aumento de corriente a polarizacion de 0V,
(como ya se habia analizado el diagrama de bandas) por lo que si hay un efecto

fotovoltaico y un alto voltaje de circuito abierto.
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Diagrama I-V de n-Si/p-InGaN
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Figura 43. Respuesta I-V del dispositivo con una concentracién de 1e17(CM-3) aceptora, a) linea azul en oscuridad b)
Linea roja con los modelos Termioénico-Tunel (TH-T), bajo iluminacién y c) Linea verde con los modelos Danielsson-Tunel
(D-TH-T), bajo iluminacion.

Aumentando de esa manera el Voc y teniendo una mejorara en la eficiencia
del dispositivo. En la figura 45 se muestra la densidad de corriente en polarizacién
de OV de los dispositivos simulados a diferentes concentraciones de dopado. En ella
nos fijamos en que se obtiene mejores resultados con la concentracion de 1el7

(cm-3) y con el modelo habilitado Danielsson.
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Densidad de Corriente vs Voltaje con luz
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Figura 44. Condicién de -1V a 2V aplicando de haz de luz, para la estructura N-SI/P- IN,sGA,5sN variando el dopado 1E15
(CM-3), 1E17 (CM-3) Y 1E19 (CM-3); Con la incorporacion de los modelos; Danielsson con tunelamiento no local (D-Th-T) y
Termionico con tunelamieto no local (T-Th).

Al obtener los pardmetros solares de la densidad de corriente contra Voltaje
paran — Si/p — In,:Ga,sN , se tiene la tabla 7 con resultados de corriente de corto
circuito, voltaje de circuito abierto, voltaje, maximo, potencia maxima, intensidad del

haz de luz, factor de llenado y eficiencia de la celda solar.
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Tabla 7 Parametros solares n-Sl/p-InGaN.

Jsc vm(Vv Potencia Eficiencia
Estructura sc (A) (mA/cm2 | Voc (V) m (W) ) m (A) FF (%) %)
) incidente .
-SI/p-InGaN
n-Sl/p-InGa 00E-10 | 10.0438 | 1.64332 | .34E-10 4 55E-11 | 80.9679 | 0.138049 | 9.68055
1e15 Danielssc
n-SI/p-InGaN
1els 00E-10 | 10.0499 | 1.68603 | .36E-10 4 70E-11 | 80.129 | 0.138049 9.8352
Termidnico
nSl/pnGaN e 10| 979775 1732 | .15E-10 4 25E-11 | 68.0271 | 0.138049 & 8.36225
1e17 Danielssc
n-Sl/p-InGaN
1e17 00E-10 | 10.0438 | 1.9641 | .73E-10 8 63E-11 | 87.8784 | 0.138049 | 12.5577
Termidnico
-SI/p-InGaN
n-Sl/p-InGa 01E-10 10.05 1.96885 | .75E-10 8 73E-11 | 88.5564 | 0.138049 12.693
1e19 Danielssc
n-SI/p-InGaN
1e19 80E-11 79608 | 1.89218 | 1.38E-10 | .75 | 7.90E-11 | 74.5481  0.138049 & 10.0096
Termidnico

A pesar de que si hay un tunéelo de huecos para dopados altos , al incorporar
el modelo de tunelamiento no local, no hay un mejoramiento en el rendimiento de
la celda solar , pero eso no descarta la posibilidad de incorporar lll-nitruros como
capa selectiva de huecos , ya que se ha demostrado con el diagrama de bandas ,
el achatamiento de la banda de valencia y el aumento de la barrera de conduccion
, ademas de obtener una tasa de tunelamiento en la interfaz que bajo otras
condiciones y dispositivos compuestos de nitruro de indio podrian mejorar en gran
medida el transporte de huecos , lo que ocurre , es que para los demas dispositivos
simulados con dopados de 1el5 y 1el7 , tampoco tienen problemas de
recombinacion en los contactos como se visualizan en la figura 43 , ya que los
electrones caen a 0 en el &nodo y en la corriente total a dopados altos no hay un
gran aporte. Cabe recalcar que en un dispositivo real podria presentarse una
recombinacién en los contactos y al dopar mas el material podriamos obtener una
mejor respuesta ya que podriamos mitigar la recombinacion al usar el nitruro de

galio indio como capa selectiva de huecos.
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Monocapa n-Si/P — In,;;GaygN.

Se analizo el elemento emisor ternario InGaN tipo p, con una composicion
del 75% de In, incluyendo los parametros de simulacion (tabla) y modelos (seccion),

gue describen la fisica de la celda solar.

Nuevamente variamos el dopado aceptor de 1e15, 1el7 y 1e19 (cm-3) de la
pelicula delgada y se determind sus diagramas de bandas, respuesta J-V y los
pardmetros solares, con el fin de determinar, si el dispositivo puede tomarse en
cuenta, para la fabricacién real del dispositivo. En la figura (45a), el diagrama de
bandas (en condicion de oscuridad), se forma una zona de agotamiento grande,
producto de la hetero unién Si/In,,Ga,N .EIl nivel de fermi, siendo una medida de
la probabilidad de ocupacion de un estado (electron-hueco), conforme se va
alejando de la zona de agotamiento nos da un nivel cercano a la banda de
conduccion, por el dopado del silicio. Una vez activado el haz de luz (sin
polarizacion), el ancho de la regidén carga espacial disminuye, por los pares electrén-
hueco fotogenerados. El haz de luz como fuente de energia, En condicién de cero
polarizacion y equilibrio térmico (figura 45b), es la Unica causa del rompimiento de
la simetria del dispositivo, asi que se obtiene una alta inyeccion de portadores
minoritarios, de forma que el nivel Unico nivel de fermi ahora se divide en 2; nivel

quasi-fermi de electrones (Electrén QFL) y el nivel quasi-fermi de huecos.
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Diagrama de bandas de n — Si/p — In;;GasgN.
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Figura 45. Diagrama de bandas de conduccion, de valencia y niveles de fermi a) En oscuridad b) con luz.

El sistema se relaja a un nuevo estado global de equilibrio, utilizando la
distribuciéon de Fermi-Dirac para cada particula conjunto individual. Los portadores
minoritarios en el lll-nitruro (las cuasiparticulas de electrones), como se presenta en
la imagen tienen la suficiente cantidad de electrones que para tener un nivel cercano
a la banda de conduccion (Efn) y otro nivel cercano a la banda de valencia (Efp),
debido al espesor de 25nm, la regiéon de agotamiento abarca todo el material por lo

gue el nivel quasi-fermi de electrones no desciende hasta la union con el metal.
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Al variar el dopado, se tiene una mayor deformacion de en la banda de
conduccion y en la banda de valencia una reduccion considerable. Este dispositivo
es una union P-N con diferentes parametros como afinidad electronica, densidades
efectivas de estados, masas efectivas, ancho de banda etc...., la posibilidad de
separacion de carga existe por las fuerzas efectivas principalmente, sin embargo,
no es suficiente para tener una respuesta positiva en las medidas J-V y datos
solares. En la figura 46, se muestra la respuesta I-V en condicion de luz y oscuridad
para los modelos Danielsson, Termionico y tuneleo no local. Si al menos se toma
en cuenta el modelo Danielsson con el tunelamiento no local (D-Th-T), si hay un
aumento en la fotocorriente, aunque el Voc se mantenga (Linea verde). En el
modelo Th-T, el voltaje aumenta tanto que el Voc>Eg, cuando ocurre esto el
dispositivo no genera corriente, sino que consume potencia, bajo estas

circunstancias no funciona como dispositivo fotovoltaico.

Diagrama I-V de n-Si/p-InGaN
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Figura 46. Respuesta I-V de Si/InGaN con 71% de InN con la habilitacién del modelo transmisién termiénica y
Danielsson

79



Ahora se varia el dopado, para reconocer que concentracion de dopado
podria generar una respuesta fotovoltaica mayor con parametros solares optimos.
La respuesta J-V tiene independencia del area de incidencia de la luz. Los
dispositivos, bajo iluminacién, con polarizaciéon de -1.5V a 2V, de n—Si/p —
In,,Ga,oN con los modelos Th-T, consumen potencia, ya que tiene una densidad de
corriente negativas con respecto al catodo. El ancho de banda, del elemento ternario
es de 1.4079eV y el voltaje de saturacion (lineas negra, roja y azul) ronda de 1.6V-
1.7V al ocurrir esto se tiene un consumo y no una generacion. Otro aspecto
importante a mencionar es que para los dispositivos con los modelos D-Th-T, a
mayor dopado se tiene un mayor Voltaje de circuito abierto pero menor corriente de
corto circuito, se puede deducir de la figura 47 que hay una mayor concentracion de
portadores minoritarios (cuasiparticulas electrones) y por lo tanto un Voc mayor,
mientras que para el Jsc , que se debe a la generacion y recoleccion de portadores
generados por la luz , de igual manera esta relacionada con las longitudes de
difusién , y como se menciona en [32] a mayores dopados la longitud de difusiéon

disminuye por lo que la corriente de corto circuito disminuye.

Con aplicacion de luz grafica de Densidad de Corriente vs Voltaje
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Figura 47. Respuesta J-V de Sl/InGaN con 71% de InN con la habilitacién del modelo transmision
termiénica y Danielsson variando la concentraciéon de donadores.

80



En la tabla 5, a dopados de 1e17 con el modelo Danielsson se tiene una

mejor respuesta fotovoltaica, teniendo un factor de llenado del 81% y una eficiencia

del 6.56%. Esto nos ayuda en determinar, el dopado. El rendimiento del dispositivo

no disminuye tanto, asi que en la fabricacion esto se tomara en cuenta para una

propuesta de una celda solar tipo PIN.

Tabla 8 Parametros solares n-Sl/p-InGaN.

Potencia

Jsc Eficiencia
Estructura Isc (A) Voc (V) Pm (W) | Vm(V) Im (A) FF (%)
(mA/cm2) incidente (%)
n-Sl/p-InGaN -1.16E-
-1.16-13 -0.0115591 X 1.16E-13 -1 X 0.138049 | 0.00837333
1el5 Termionico 13
n-Sl/p-InGaN -7.71E- -7.71E-
o -0.00771306 X 1.54E-13 -2 X 0.138049 0.0111744
1el7 Termionico 14 14
n-Sl/p-InGaN -7.43E- -7.76E-
-0.00743399 X 1.51E-13 | -1.95 X 0.138049 0.0109581
1e19 Termionico 14 14
n-Sl/p-InGaN
1.00E-10 10.0403 1.05298 | 8.81E-11 0.95 9.27E-11 | 83.2857 | 0.138049 6.37829
1lel5 Danielsson
n-Sl/p-InGaN
1.00E-10 10.042 1.10201 | 9.07E-11 0.95 9.54E-11 | 81.9203 | 0.138049 6.56695
1e17 Danielsson
n-Sl/p-InGaN
9.87E-11 9.87466 1.12255 | 8.37E-11 1 8.37E-11 | 75.5005 | 0.138049 6.0624

1lel9 Danielsson
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Variacion del espesor de la monocapa InGaN.

Se ha mencionado que los materiales depositados con la técnica de ALD es

tardado y mas caro que en otras técnicas, ademas que el aumento del espesor de

capas de los materiales ternarios InGaN, tienen una repercusién en los defectos del

material, agravando el funcionamiento de cualquier dispositivo. Dicho lo anterior, se

realiz6 simulaciones con la variacion de los espesores de p — In,sGa,sN (la mejor

capa para efectos fotovoltaicos) con una concentracion de 1e17 cm-3 de aceptores

como dopante y con el modelo de emision termionica y tuneleo local. Los espesores

simulados son 10nm, 15nm, 20nm y 25nm (figura 48).

In;:Ga-<N.

f 10nm

15nm

20nm

25nm

Silicon

T - -

Microns

Figura 48. Espesores en la simulacion.

La densidad de corriente de cortocircuito es el producto de la absorcién

dependiente de la longitud de onda y el espectro solar AM1.5G. La variacién en el

espesor de la capa de p -InGaN cambia la cantidad de luz absorbida en la region

activa. En las respuestas J-V para peliculas nanométricas (fig.49).
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Densidad de Corriente vs Voltaje
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Figura 49. Respuesta J-V de N-Si/P-InGaN Variando los espesores de la capa.
Tabla 9. Parametros solares N-SI/P-INGAN
Jsc Potencia | Eficiencia
Estructura Isc (A) Voc (V) | Pm (W) vm(V) Im (A) FF (%) .
(mA/cm2) incidente (%)
n-Sl/p-
4.39E-11 4.38774 1.68521 6.00E-11 1.44 4.17E-11 81.1291 0.138049 4.34549
InGaN_10nm
n-Sl/p-
6.39E-11 6.38989 1.68519 8.73E-11 1.43999 6.06E-11 81.0883 0.138049 6.32509
InGaN_15nm
n-Sl/p-
8.27E-11 8.26924 1.68311 1.12E-10 1.43 7.86E-11 80.7808 0.138049 8.14428
InGaN_20nm
n-Sl/p-
1.00E-10 10.0402 1.68031 1.36E-10 1.40999 9.62E-11 80.3899 0.138049 9.82427
InGaN_25nm
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Andlisis de resultados de la monocapa nitruro de galio indio para aplicaciones
de fotodeteccion.

Se realizo el estudio de eficiencia cuantica externa e interna de la
heteroestructura Si/In,sGa,sN bajo las mismas condiciones de excitacion de luz. En
donde se tiene una eficiencia cuantica externa de 42% y 48% de eficiencia cuantica
interna en aproximadamente 300nm de longitud de onda, que es el aporte
optoelectronico de la pelicula de InGaN, mientras que, para el silicio, aunque se
tiene menor contribucion, pero de igual forma presenta mayor interaccion con
longitud de onda de 300nm a 1000nm (fig.50).
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Figura 50. Eficiencia cuantica externa (EQE), eficiencia cuantica interna (IQE) y responsividad de la
heteroestructura Sl/InGaN
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En cuanto a la responsividad con un haz monocromatico de 100nm, se tiene
un aumento continuo en cuanto aumentamos la longitud de onda y mayor que la
heteroestructura Sl/GaN, cabe sefialar que el area efectiva del dispositivo es de le-

8cm2 con una potencia de 1W/cm2.

En la composicién ternaria In,Ga,_,N al variar la composicion molar del InN,
modificamos tanto la afinidad electrénica, el ancho de banda del material, asi como
la absorcion del material etc., por lo que, los pares electron-hueco fotogenerados no
seran los mismos. Como se muestra en la figura 51, la mayor eficiencia cuantica se
encuentra en una composicion de InN del 30% y conforme aumentamos la razén

molar restringimos la fotocorriente a longitudes de onda cercanas al ultravioleta.

Sifln, Ga_N (EQE) 1
—Sifln, Ga, N (EQE)
—Sifln, Ga, N (EQE)
40H —Silln_Ga_ N (EQE)

(51
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Figura 51. Eficiencia cuantica externa (EQE) variando la composicién iNN en la
heteroestructura SI/INGAN.

Con una eficiencia cuantica externa del 53% y una mayor cobertura de
longitud de onda, podria funcionar mejor para aplicaciones en celdas solares y con
la restriccién de los pares electrén hueco, a ciertas longitudes de onda menores a

300nm es posible un fotodetector que sea funcional para esa region del espectro.
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cAPITULO Il

Métodos de deposito y técnicas de

caracterizacion.

En el presente capitulo se dara una explicacion de la técnica de depdsito ALD
y PEALD utilizada para el depdsito de las capas de los materiales nitruro de galio y
nitruro de galio indio, asi como del depésito del metal empleado para los contactos
de los dispositivos, ademas se presentara las técnicas de caracterizacion que fueron
empleadas para el anadlisis de las peliculas que conforman los dispositivos
fotovoltaicos fabricados; tales como: Difraccion de rayos X (DRX),microscopia
electrénica de barrido (SEM) y Espectroscopia de energia dispersiva de rayos X
(EDS).Asimismo la caracterizacion eléctrica : medicion |-V, C-V y fotorespuesta de
las celdas solares Si/GaN y Si/InGaN , para la obtencion de parametros que puedan

incorporarse a la simulacion.
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Técnica de depdsito ALD

El depédsito de capas atdmicas es un método de fabricacion que utiliza
reacciones quimicas de superficie, para crear fuertes enlaces quimicos entre el
sustrato y la pelicula depositada y con la pelicula en si misma. El proceso inicia con
la inclusion del sustrato en el reactor, posteriormente la especie quimica A es
introducida, la cual reacciona con la superficie y forma una monocapa quimica-
absorbida. El exceso del precursor es extraido por una bomba de vacio (purga) que
utiliza el gas inerte (argon) como acarreador de los residuos, una vez removido, el
precursor B es introducido al reactor, reaccionando con la monocapa A y forma la
monocapa quimica-absorbida del segundo precursor, e igualmente la bomba de
vacio extrae los residuos, esto secuencialmente va formando una capa mas gruesa

del material deseado.

€ & AL
€ oo & v VS
€ & B $i8e wibs

‘« AI(CH3)3(g) AI(CH3)2(s) HZO (9) A|203(S) ‘
Pulse Purge Pulse Purge

Figura 52. Proceso ALD

La imagen 52, es un ejemplo del proceso ALD de un depésito de Al,05 en
donde utiliza los precursores de agua (H,0) Y trimetil aluminio (TMA), de esta
manera la molécula Al (CH3)5 reacciona con los grupos OH nativos de la superficie
del sustrato, para posteriormente realizar la purga de los subproductos de la

reaccion, formando la monocapa -O-Al (CH3)5 (S).

Al(CHs)z(g) + Si—OH(s) — Si—O0-Al{CHsy)(s) + CH, (g) +  Al(CH3); (g)
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Posteriormente se introduce el precursor de agua (H,0) que reacciona con
los nuevos grupos Methyl de la molécula TMA quimica-absorbida para crear
puentes de oxigeno (-0-) entre los atomos de aluminio y al realizar la purga de los
subproductos, se obtiene el material deseado de (-0-),Al(OH),(s), este proceso

repetitivo nos va a dar el grosor de la capa deseada.
H,0(g) + —O-AlCHs),(s) — —O-AIOH),(s) + CH. (g) +  HO(g)

(= O =)2AI(OH) (s)

PEALD

Para el proceso de ALD asistido por plasma, trae consigo 2 pasos mas: La
dosificacion de precursores y liberacion de radicales plasmaticos. Este ultimo son
buenos co-reactantes, porque son extremadamente reactivos. En el Manual fiji [33]
mencionan el uso de dos diferentes estados de vacio de 100’s mTorr, para la
dosificacion de precursores que utiliza una bomba seca (en bruto) y para la
liberacién de radicales (plasma), una bomba turbo para tener una presién de 10’s

mTorr.

El proceso de funcionamiento del PEALD que se muestra en la figura (), se

describe mediante 4 pasos:

e Bombeo a través de la valvula “Reactor Rough”, El gas fluye hasta que
la presion se estabiliza.

e El precursor es introducido al reactor, seguido de ello, la valvula rough
purga y retira os excedentes del precursor y las reacciones de los
subproductos.

e Luego de la purga del precursor, la linea de escape cambia (la valvula
rough se cierra, la turbo “isolation” y las valvulas de compuerta del

reactor se abren).
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Después de que el flujo se establece, se enciende la purga de argoén
através de la trampay se enciende la fuente de plasma y una vez que
la fuente de plasma es apagada y el sistema vuelve de la linea turbo

a la linea rough el ciclo se repite n veces.

Rough Pumping -

Precursor Pulse and Purge I

Fiji G2.1 PEALD Cycle

Figura 53. Proceso de funcionamiento ALD.
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Difraccion de rayos-X (DRX).

La difraccion de rayos X (DRX) es una técnica que se utiliza para analizar la
estructura atbmica o molecular de los materiales, al hacer incidir rayos x en un sélido
(cristal) se producen rayos X difractados paralelos, cuyas direcciones e intensidades
dependeran de la estructura cristalina y la composicion quimica. El patrén resultante
entre el haz de rayos x con los materiales, se traduce en intensidades mas altas y
bajas que son causadas por las interferencias constructivas o destructivas que son

descritas por la ley de Braggs [34]:

NA = 2dSENO .o (32)

En el que los méximos de difraccion solo se encuentran para direcciones de
incidencia y reflexion, de los cuales los planos adyacentes del sistema interfieren de
manera constructiva, con diferencias de fase de 2r radianes en donde n es un
numero entero, d es el espaciamiento interatdmico y 6 es el angulo de incidencia

entre el plano atémico y el haz incidente (figura 54).
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Figura 54. Haz incidente y difractado.
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Para que ocurra la difraccion: El Angulo de incidencia debe ser igual al Angulo
refractado y si la diferencia de longitud es igual a un nimero entero de longitudes
de onda. El equipo de necesario para la caracterizacion estructural XDR , utiliza un
difractometro que consiste de 3 elementos principales (figura 55): El tubo catddico ;
genera rayos x , aplicando calor a un filamento , lo que produce electrones que son
direccionados mediante la aplicacion de un voltaje; Portamuestras, donde se coloca
el material de estudio y el detector de rayos x, procesa la sefial convirtiéndola en
una tasa de conteo para enviar estos datos a la computadora dando una patron

caracteristico del material.

\ .
[ O ypes'? - Emisor
W4 monogromatico

Figura 55. Esquema de equipo de difraccion.

Microscopia electrénica de barrido (SEM).

El microscopio electrénico de barrido (SEM, Scanning Electron Microscope)
es un instrumento que permite la observacion y caracterizacién superficial de
materiales, dando informacion morfolégica y de composicion quimica rapida,
eficiente y simultaneamente del material analizado. Esta técnica de microandlisis
detecta las sefiales emitidas después de que un haz de electrones finamente
enfocado interacciona con la superficie de una muestra. En este proceso se
producen varios tipos de sefiales electrones retrodispersados, fotones de rayos x y
otros fotones de diversos rangos de energia. Precisamente con los electrones
dispersados y secundarios se puede construir imagenes del material. Estos
microscopios se componen de una columna de electrones, consolas de control y

sistemas de adquisicion de imagenes. En la parte superior (figura 56) se encuentra
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el emisor de electrones , que es conducido por lente electromagnéticos , el sistema
de deflexion mueve el haz en forma de zigzag para hacer el barrido superficial del
material produciendo estas sefiales que son colectadas por detectores y cada uno
de ellos nos brinca informacion especifica; los rayos secundarios , producen
imagenes SEI (secundary Electron Image) de morfologia superficial ; los electrones
retrodispersados producen imagenes con diferente brillantez en funcion de la
composicién quimica y topografica de la superficie (BEI, Backscattered Electron
Image) y finalmente los rayos X , EDS (Energy Dispersive Spectrometer) obtienen

informacion quimico-composicional de la muestra.

- Electron Gun

Electron Beam

Anode

Condenser Lens

Secondary
ctron Detector

Objective Lens

Secondary

l
| Electrons Sample/Stage

Figura 56. Esquema de equipo SEM.
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Espectroscopia de rayos X de energia dispersiva (EDS).

La espectroscopia de energia dispersiva (EDS), es una técnica analitica que
permite la caracterizacion quimica/analisis elemental de materiales, mediante rayos
X emitidos como resultado de la interaccion de los electrones del haz primario con
los atomos de la muestra. Un material excitado por una fuente de energia disipa
parte de la energia expulsando un electron del nacleo. Para devolver el atomo
ionizado a su estado fundamental, un electrén de la capa externa de mayor energia,
llena la capa interna vacante y durante proceso libera una cantidad de energia igual
a la diferencia de energias en forma de rayos X, que tiene un espectro caracteristico
basado en su atomo de origen. Esto permite el andlisis de la composicién de un
volumen de muestra especifico excitado por la fuente de energia siendo la posicion
de los picos en el espectro el que identifica el elemento y la intensidad de la sefial

corresponderia con la concentracion del elemento.

Perfilometria.

Es una técnica de alta precision para determinar el espesor de peliculas
delgadas, con el equipo Dektak del instituto de fisica IFUAP, se pueden medir
espesores menores a 100A. La muestra que se requiera medir necesita una
referencia para poder comparar entre las 2 superficies y determinar el grueso de la
capa depositada, por lo que se recomienda cubrir una zona del depdsito. De esa
manera la aguja que recorre el area superficial podra detectar el sesgo y determinar

de manera precisa el espesor de la capa.
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Espectroscopia de ultravioleta visible Uv-vis.

La espectroscopia oOptica es una de las técnicas de caracterizacion mas
utilizadas para el estudio de materiales, se basa en el proceso de absorcion de la
radiacion ultravioleta-visible, que causa la promocion de un electron a un estado
excitado. Los electrones que se excitan al absorber radiacion de esta frecuencia son
los electrones de enlace de las moléculas, por lo que los picos de absorcion se
pueden correlacionar con los distintos tipos de enlace presentes en el compuesto.
El espectro UV-Visible es una representacién grafica de la cantidad de fotones que
se absorben, expresada en términos de absorbancia, en funcion de la longitud de
onda de dichos fotones. Debido a ello, la espectroscopia UV-Vis se utiliza para la
identificacion de los grupos funcionales presentes en una molécula. Las bandas que
aparecen en un espectro UV-Vis son anchas debido a la superposicion de
transiciones vibracionales y electronicas. Durante la caracterizacion la luz puede ser

absorbida, transmitida o reflectada.

Mediante el modelo Tauc plot, se puede determinar el ancho de banda y el

tipo de transicion del material.

Figura 57. Equipo UV-VIS
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Caracterizaciones eléctricas.

Las medidas eléctricas tipicas que se realizan en el estudio de dispositivos
semiconductores son I-V, C-V y fotorespuesta, de estos estudios es posible la
extraccion de parametros importantes que son inherentes al dispositivo. Para estas
medidas se utilizd el analizador de parametros de dispositivos semiconductores
B1500A [35].

FIGURA 58. EQUIPO KEYSIGHT B1500A

Para la medida en |-V, C-V en oscuridad y con luz, se utilizé una lampara de
hal6égeno con una potencia de 300mW/cm2 a un Angulo de 40°, en una caja negra
y se hizo corridas de voltaje de -2V hasta 3V, al aplicar un potencial se mide la
corriente resultante, fotorespuesta o capacitancia para poder hacer las diferentes
caracterizaciones y poder obtener los parametros de comportamiento del dispositivo
fotovoltaico.
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Medida de corriente contra voltaje en oscuridad con aplicacién de luz.

Con la medida de I-V en oscuridad de una celda solar, lo que se requiere es
obtener una curva caracteristica tipo diodo para derivar un modelo de circuito
equivalente (figura 59).

I

™ Resn 4

Figura 59. Diagrama equivalente de una celda solar.

Este modelo se describe en [36], donde la ecuacidn es gobernada por la ley
de corrientes de Kirchhoff, en donde IL es la corriente fotogenerada, ID es la
corriente dependiente del voltaje de perdida por recombinacién e Ish es la corriente
gue pasa por la resistencia shunt. La ecuacion del modelo simple toma en cuenta la
resistencia en serie, que es la resistencia en los contactos, la resistencia shunt, toma
en cuenta la resistencia en la interfaz de la unién, el diodo que es la representacion
de una union PN y una fuente de corriente que es la corriente fotogenerada, la
ecuacion 11 [37].

A partir de este modelo podemos realizar suposiciones de una gréfica I-V con
luz y oscuridad y obtener valores como el factor de idealidad (n), la corriente de
corto circuito (10), ademas como se explica en [37], el cambio de la corriente
respecto al voltaje en los puntos de Voc y Isc es posible determinar también la

resistencia en serie y la resistencia shunt (figura 60]).
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Figura 60. Representacion del célculo de resistencia en serie y resistencia shunt

Ahora de las curvas |-V, con la aplicacion de luz, se puede calcular los
pardmetros solares como son: Corriente de corto circuito (ISC), Voltaje de circuito
abierto (Voc), Corriente maxima (Im), Voltaje maximo (Vm), potencia méaxima, factor

de llenado y la eficiencia de la celda solar (figura 61).
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Figura 61. Grafica I-V de una celda solar
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Medida de Capacitancia contra voltaje.

La caracterizacion C-V se usa para estudiar las propiedades basicas de los
dispositivos semiconductores, tales como: la barrera de potencial, la region de
deplexion, el dopado de los materiales, las densidades de trampa en la interfaz,
tiempos de relajacién. La ecuacion de la capacitancia de la union para una

heterounidn se expresa como:

1/2

CI — { qESNaNd }
2(Vpi + VR)(Ng + Ny)

e eneee e (33)
En donde: q, Es la carga del electron.
€, ES la constante dieléctrica del semiconductor tipo n.
€y, ES la constante dieléctrica del semiconductor tipo p.
N,, Es la concentracion de aceptores.
Ny, Es la concentracion de donadores.
Vr, Es el voltaje aplicado en condicién inversa.

Vpi, Es la barrera de potencial.

Si en la unién de semiconductores, casi toda la regién de carga espacial se
extiende hacia la region de bajo dopado, la capacitancia de la union es:

1
2

quNd
2Vt + Vi) (331)

Finalmente, al asumir un solo lado de la funcién de la concentracion de bajo

dopado la ecuacién de reduce a:

v (332
C’ qesNd ( )
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Que si se grafica con respecto al voltaje es, bajo una alta frecuencia se

localiza tanto la concentracion de dopado como la barrera de potencial Vbi.

FIGURA 62. Ejemplo del célculo de barrera de potencial a partir 1/C*

La capacitancia de difusion descrita por la ecuacién [38], describe el
mecanismo de carga y descarga de huecos en la region n y electrones en la region
p y ocurre a voltaje de polarizacién directa y normalmente es mas grande la

capacitancia de la union en cuanto magnitud.

Para el céalculo de densidad de trampas se utiliza la ecuacion explicada en

[39], donde se necesita la conductividad G, , w es la frecuencia 'y A es el area.

_ (Gp/a))max

= TR ¢ 7
S~ 0.402qA 34)
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Fotorespuesta.

Una de las propiedades importantes en un fotodiodo, se mide a través de la
fotorespuesta, en donde se puede determinar la fotocorriente que genera el
dispositivo al interactuar con la luz. De esta caracterizacion se determina los tiempos
de subida y de caida de los pulsos a determinados tiempos de exposicion del haz
de luz (figura 63). De esta forma se puede comparar la respuesta que tienen

diferentes materiales.

ouse ) \V YvYyy
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3 10 11 o -] 30 33 40
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Figura 63. llustracion de la medicion de fotorespuesta.

Responsividad.

La responsividad de un fotodiodo es la razén de la fotocorriente generada y
la incidencia de potencia 6ptica. La capacidad de respuesta de los dispositivos suele
ser mas alta en una regiéon de longitud de onda en la que la energia del fotén esta
un poco por encima de la energia de la banda prohibida y disminuye bruscamente
en la regién de la banda prohibida, donde la absorcion disminuye. Para la
caracterizacion se utiliza una luz monocromatica que es condicionada para obtener
cierta longitud de onda de 300nm a 700 nm, en longitud de onda mientras medimos
la corriente resultante en el dispositivo de esta manera conociendo la potencia de la
lampara, el area efectiva del dispositivo y la fotocorriente generada es posible
obtener la responsividad. Como se menciona en [23], la responsividad esta

relacionada con la eficiencia cuantica mediante la siguiente ecuacion.

Siendo n, la eficiencia cuantica, hv, la energia del fotdon y g, la carga del

electron
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CAPITULO IV

Fabricacidon y caracterizacion de monocapa Si/GaN y

Si/InGaN crecidas mediante la técnica de deposito ALD.

Uno de los objetivos de esta tesis es la fabricacion de dispositivos
fotovoltaicos tipo tandem, usando una oblea de silicio como capa absorbente y el
depdsito de la capa emisora lll-nitruro, por medio de la técnica de depdsito PEALD
ademas de caracterizar eléctrica y morfolégicamente las capas crecidas de nitruro
de galio y nitruro de galio indio, teniendo mas informacién para corroborar los datos

obtenidos en la simulacién para la retroalimentacién del codigo.
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Fabricaciéon de las heteroestructuras n-Si/n-GaN y n-Si-n/n-InGaN por medio
de latécnica de depésito de capas atomicas asistido por plasma (PEALD).

Una vez realizado el estudio de los dispositivos Si/lll-nitruros, basados en la
simulacion de dispositivos semiconductores, por medio del software Silvaco atlas,
se determind los pardmetros ideales, para tener dispositivos optoelectronicos
funcionales, sin embargo, no fue posible la compensacion de los materiales de las
peliculas GaN e InGaN, por problemas técnicos con el equipo ALD. Se propuso la
fabricacion de las heteroestructuras n-Si/n-GaN y n-Si/n-InGaN con un silicio de bajo

dopado, para poder obtener un comportamiento tipo diodo.

Proceso general de fabricacion de los dispositivos.

El proceso de fabricacion de los dispositivos fotovoltaicos Si-n/GaN-n y Si-

n/InGaN-n se llevé a cabo mediante los siguientes pasos:

e Limpieza de sustratos.

e Proceso PEALD.

e Finalizacién de proceso.

e Colocacion de muestras en camara de guantes.

e Depoésito de contactos metélicos.

Figura 64. Proceso de fabricacion de SI/InGaN Y SI/GaN
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Limpieza de obleas.

Como se demostr6 con las simulaciones, el silicio tipo n con baja
concentracion de donadores, favorece el transporte en la union Silicio y el material
-V compuestos por nitruros, lo que favorece el movimiento de los portadores de
carga a través de las barreras de potencial. Asi que la oblea utilizada tiene una
resistencia de 1-10 ohm. La primera limpieza de los sustratos fue mediante “RCA
CLEAN?”, el cual es un proceso para remover los iones metalicos y la capa de oxido

que se forma durante el proceso.

Los 3 procesos que se realizaron fueron: RCA |, se prepara una solucion 3:1
(HCL: HNO3), se introducen las muestras durante 20min a 80°C y se enjugan con
agua desionizada; RCA Il, se prepara una solucion 5:1:1 (H,0: NH,OH: H,0,) para
introducir las muestras por 20 min a 80°C y se enjuagan en agua desionizada; HF
al 10%, se sumergen las muestras en HF para remover la capa de oxido formada
por los anteriores procesos y finalmente en agua desionizada se enjugan las
muestras para posteriormente secarlas, para tenerlas listas e introducirlas al reactor
ALD (figura 65).

(HCI: HNO3) (H,0: NH,OH)
— ——

[HF al 10%)

| l
> =

1l il
=A =A

:ii':»’

Figura 65. Proceso de limpieza de sustratos.
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Proceso PEALD

En el encendido de la maquina, nos aseguramos de seguir el siguiente

proceso:

e Revision de gases: presion y abertura de los gases de argon (Carrier),
argon (plasma), nitrégeno e hidrogeno.

e Encendido y revision de temperatura de enfriamiento de chiller.

e Encendido del sistema ALD: Fuente generadora de nitrogeno, bomba
seca, interruptor principal, interruptor secundario, fuente generadora
de radiofrecuencia RF, Fuente de ajuste de RF (matching), encendido
de laptop y se abre programa ALD.

e Cambio de precursores.

Inicio y terminacién del proceso.

Posterior al encendido del equipo se carga el proceso programado al software
para dar inicio al crecimiento, en este paso se recomienda una limpieza con plasma
inerte de argdn a 50 W, para quitar algan componente de la superficie y preparar la
muestra para el depdsito del material. Lo primero que hace el sistema es llegar a la
presién de 10mTorr y comienza con la estabilizacion de temperaturas dentro de la
camara, lineas de gas y precursores por medio de chaquetas térmicas y finalmente
cuando esta listo, el sistema inicia automaticamente el proceso de crecimiento del
material que nosotros designamos. Luego de que el sistema termino con los ciclos
de crecimiento que establecimos, detiene el proceso para empezar con el apagado
de resistencias, lo que recomienda el fabricante es hacer una purga del sistema
durante 1hr para deshacerse de cualquier subproducto que haya quedado en el
reactor. Cuando terminamos con el crecimiento del material, llevamos las muestras
a la camara de guantes, para posteriormente colocarle los contactos de pasta de
plata, y con un calentamiento de 60° por 3 horas secamos la pasta para las

caracterizaciones eléctricas de los dispositivos.
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Experimento |: Depdsito de capa de nitruro de galio sobre una oblea

de silicio tipo n.

El proceso inicia con la introduccién de los sustratos de silicio al reactor, una
vez dentro, se realiza la secuencia de alto vacio necesaria, para el funcionamiento
de la maquina. Este sistema lo hace al tener dos caminos separados de bombeo,
que son controlados por la apertura y cierre de las electrovalvulas “rough”,” isolation”
y “gate”, que permiten controlar el camino de cada bomba por separado, y llegar al

vacio de 10s mTorr.

Figura 66. Introduccion de muestras al reactor.

A las muestras de silicio (dentro del reactor), se les hizo una segunda
limpieza seca con plasma en un ambiente de argon a 100W. Esta tecnologia
descompone y vaporiza las sustancias organicas que pudiesen haberse adherido a
la superficie del sustrato. Las ventajas de este método son que no produce residuos,
ademas de que ayuda a tratar la superficie antes del depdésito. Durante el proceso
la superficie se hace hidréfila, rompiendo los enlaces moleculares, dejando asi,

grupos hidroxilos en la superficie que mejoran la calidad del depésito de la capa.
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Figura 67. Ventana de depdsito ALD.

Para el deposito de la pelicula delgada nitruro de galio (GaN) en silicio (100),
se introduce la programacion del proceso (receta) con los siguientes parametros de
depodsito PEALD (tabla 10). En donde se toma en consideracion la ventana de
proceso ALD (ALD Windows), en ella nos indica que, a cierto rango de temperatura,
la tasa de deposicion sera bien definida y a medida que se sobrepase o no alcance
esta temperatura, puede afectar la calidad del depdsito. La temperatura del reactor
se fija en 300°C, que es una medida que ha funcionado bien en depdsitos anteriores
de este material, mientras que para el precursor de TMG, se mantiene a temperatura
ambiente, ya que este precursor tiene una alta presion de vapor a temperatura

ambiente; tanto asi que no necesita un calentamiento del precursor.

Tabla 10 Pardmetros de depédsito GaN

Pardmetros de deposito GaN
Precursor TMG (trimetyl galio).
Temperatura del precursor TMG 25°C.
Temperatura del reactor 300°C.

Tiempo de exposicion del precursor. TMG, 0.015s.

Tiempo de purga TMG,10s.
Tiempo de exposicion de plasma N,H, a 270W Relacién 50sccm-50scem, 20s.

Tiempo de exposicion de plasma Ar a 50W 100sccm, 10s.
Ciclos 500 ciclos.

Crecimiento por ciclo ~0.2 A/ciclo.
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El proceso de depdsito visto en la figura 66, empieza con: 1) un pulso del
precursor de TMG de 0.015s, donde la molécula trimetyl es descompuesta para ser
chemi-absorbida en la superficie del silicio formandose una capa. 2) los
subproductos de las reacciones quimicas son purgados durante 20s , para retirar
los subproductos de la reacciones quimicas , 3) Se introduce el co-reactante,
usando una combinacion de los gases de nitrégeno e hidrogeno con una relacion
50:50 sccm, que reacciona con la superficie depositada y para aumentar la
reactividad se aplica un plasma de 270W por 20s , 4) se eliminan los subproductos
remanentes de grupos Methyl con una purga de 5s, 5) y al final ,se aplica un plasma
de argén de 50W , con un flujo constante de 100sccm por 10s , esto para mejorar
la cristalinidad de material .Este proceso se repitié por 450 ciclos, teniendo un

crecimiento tedrico por ciclo ~0.24/ciclo , para el nitruro de galio (GaN).

TMG
Precursor 1
0.015s
Purge Purge
Purge
time H
20s 55
Ar Ar
Argon (50scem) (100sccm)
Coreactante H,N,
Nitrogen-
Hydrogen
Power Plasma 270w Plasma 50w
20s 10s
2 cycles 5 cycles
450 cycles

Figura 68. Proceso de deposito de GaN en silicio
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Cuando termina el proceso PEALD, comienza la purga total del sistema, por
1lhr para deshacerse de los subproductos de las reacciones quimicas que se
pudiesen haber quedado dentro del reactor, posteriormente al tiempo de purga, se
ventila el sistema (presion del ambiente 760Torr) para poder abrir el reactor y retirar
los sustratos de la cdmara. Con los 500 ciclos, se logré depositar un aproximado de
10nm de pelicula de nitruro de galio. Estas muestras fueron colocadas en la camara

de guantes.
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Experimento Il: Depdsito de capa de nitruro de galio indio sobre una

oblea de silicio tipo n.

El proceso de preparacion del sistema-muestra antes del depdsito se divide
en :1) La introduccion de los sustratos limpios al reactor, 2) El sistema se lleva a
una presion de 10mTorr, 3) limpieza con plasma de argén 100W ,4) se carga receta

para introducir los parametros necesarios para el proceso (tabla 11).

Tabla 11 .Pardmetros de depdsito ALD para la pelicula InGaN.

Parametros de

dispositivo InGaN

TMG (Trimetyl galio) y TMI

Precursor (Trimetyl indio).

Temperatura del

precursor TMG 25°Cy TMI 45°C.

Temperatura de

220°C.
reactor

Tiempo de exposicion

TMG ,0.015s y TMI,0.06s.
del precursor.

Tiempo de purga TMG,10s y TMI 5s.
Tiempo de exposicion Relacién 50sccm-50sccm,
de plasma N,H, a 270W 20s.
Ciclos 40 superciclos.
Crecimiento por Ciclos ~3.4 A/superciclo.

En el crecimiento de InGaN, se utilizaron 2 precursores; El Trimetyl galio
(TMG) y el Trimetyl indio (TMI), como se muestra en la tabla. Para el trimetyl indio,
se requiere de un calentamiento del precursor. Esto se logra por medio de una
chaqueta térmica, que aumenta la temperatura del precursor a 45°C, suficiente para
tener una presion de vapor adecuada [40]. La temperatura del reactor es un
parametro importante, ya que el precursor del trimetyl indio es mas volatil, por lo
que se podria perder la “ventana ALD” y tener un crecimiento inadecuado, asi que,

la temperatura del reactor se establecié a 220°C.
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Composicién atomica de la pelicula InGaN.

El enfoque mas comun para la sintesis de un material ternario por ALD es
alternar entre varios ciclos de dos procesos ALD binarios o que conocemos como
superciclos. Realizando n ciclos del proceso binario GaN y m ciclos InN se forma la
pelicula delgada del elemento ternario InGaN. En at [41] mencionan sobre los tipos

de materiales ternarios que se pueden formar en el proceso ALD:

e Homogéneos
e Multicapas

e Dopado.

En nuestro caso requerimos de una pelicula homogénea, y con una
concentracion de entre 25% a 45% de GaN y 75% a 55% de InN.

Tabla 12 Valores de composicién atémica calculados.

Elemento binario GaN INnN
Ciclos 2 5
Razoén de ciclo CR, =0.71429 CR;;=0.28571
Densidad atémica p; =6.1 p;; =6.81
Crecimiento por ciclo gr =0.2 g =0.6
Composicién atémica (%) ~43% ~57%

Cuando se depositan materiales ternarios por ALD, la tasa de crecimiento y
la composicion de la pelicula debe seguir la regla de las composiciones (rule of
mixtures) [41], por lo que el calculo de la composicién es de acuerdo con la siguiente
ecuacion: De acuerdo con la tabla para los valores seleccionados de este depdsito
se obtiene una composicion de InN del 57% y 43% para GaN.

pIgICRI
Composicion atébmica (%) = X 100%
.'r}|gICRI + .I'r}|Ig|ICRI|
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Proceso PEALD de InGaN.

En la tabla 11, se expusieron los pardmetros de depdsito que se utilizaron
para crecer el material Ins;Ga,3N , conforme al calculo aproximado que se realizo
de composicion atomica y las consideraciones de depdsito reportadas. Como se
muestra en la figura 67, se establecio 40 superciclos (5 ciclos normales de INN 'y 2
ciclos de GaN). El proceso de depdsito empieza con 1) un pulso del precursor de
TMG de 0.015s, la molécula trimetyl es descompuesta y es chemi-absorbida en la
superficie del silicio, para depositar la capa de galio 2) los subproductos de las
reacciones quimicas son purgados durante 20s, 3) se introduce el co-reactante ,que
es una combinacion de los gases de nitrogeno e hidrogeno con una relacion 50:50
sccm que, reacciona con la superficie depositada y para aumentar la reactividad se
aplica un plasma de 270 W por 20s 4) se deshace de los subproductos con una
purga de 5s , este proceso lo realiza 2 veces (con una razén de ciclo de 0.28) y
continua con el ciclo del InN en donde 1) se estable un flujo constante de nitrégeno
a 50sccm , 2) se inyecta el precursor de trimetyl indio por 0.06s y se realiza purga
por 10s 3) se activa el plasma a 270W de nitrégeno para el co-reactante y 4) se

realiza purga de los subproductos.

TMG
Precursor 1

0.015s

Purge Purge Purge Purge

Argon

20s

Precursor 2

Coreactant
Nitrogen-
Hydrogen

Power
270W

2 cycles 5 cycles

40 cycles

Figura 69. Proceso de dep6sito de Sl/InGaN.
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Este proceso lo hace por 5 ciclos (con una razon de ciclo de 0.71), y 40

superciclos forman la pelicula de nitruro de galio indio (figura 70).

Figura 70. Variacion de la presion interna del reactor al inyectar los gases. p,

En la figura 68 se muestra la interfaz de usuario, de la maquina ALD asistido
por plasma. En la imagen se notan los cambios en la presion interna al inyectar los
pulsos de los gases, los pulsos méas grande son los pulsos del trimetyl galio y los
pequefios son los del trimetyl indio. El proceso termino con los 40 superciclos en un
tiempo de 3hrs de proceso, 1hr de purga y 1 hr de estabilizacion del sistema. El

deposito era visible sobre todo en vidrio (figura 69)

Con los 40 superciclos, se logré depositar un aproximado de 13.6nm de

pelicula de nitruro de galio indio.

Figura 71. Fin del proceso de depdsito de InGaN.
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Difraccién de rayos x de las peliculas InGaN y GaN (XDR).

La caracterizacion estructural de los depdésitos de los materiales InGaN y
GaN en silicio, se realizd por medio de la técnica de caracterizacion XDR, en donde
se especificd un haz rasante con un rango de medicion de entre 1° a 70°.En el
estudio del dispositivo Si/GaN (figura 72), se pueden encontrar los picos
caracteristicos en los angulos del compuesto GaN en 32.38°,34.44° y 36.54° que
corresponden a los planos de difraccion (100), (002) y (101) respectivamente. De
acuerdo con la carta cristalografica (96-723-4260), concuerdan los tres 3 picos del

nitruro de galio (GaN), cuya estructura cristalina es de tipo hexagonal [42].
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200+
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20.00 25.00 30.00 35.00 40.00 45.00 50.00 55.00 60.00 65.00 70.00
20 (grados)

Figura 72. Difractograma de Si/GaN.

En el caso del material ternario InGaN con una estructura hexagonal, se
espera que los picos caracteristicos de cada material binario InN y GaN, se
desfasen hacia valores mas bajos 26 , como se muestra en [43], si la raz6n de
superciclos aumenta, la concentracion In aumenta. De esta manera (figura 73) los
picos caracteristicos del nitruro de indio (InN) con la estructura cristalina hexagonal
que tiene picos 26 representativos en :29.10°, 31.15°, 33°, 43°, 52°, 56.65°, 61.45°
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y 62.60° de acuerdo con [44], y el nitruro de galio (GaN) son: 32.3°, 34.44°, 36.7°,
48°, 57.65°, 60.5° y 63.16° (carta cristalogréafica 96-723-4260 de la base de datos

COD) son recorridos.
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Figura 73.-Comparacion de los Difractogramas A) InN, B) GaN y C) InGaN.

Los picos que se mencionan en [44] a una razén de superciclo de 0.75 a
angulos a 26 son 31°, 33° y 35° correspondientes a los planos (100), (002) y (101)
mientras que a una razén de 0.50 de superciclo reportan angulos a 26 a 32°, 34°
35.5°, para nuestro crecimiento la razén de superciclo fue de 0.71 con angulos en
31.9° y 33.95° correspondientes a los planos (100) y (002). A diferencia de lo
reportado en el articulo, la orientacién en el plano 101 no esta presente en el

difractograma (figura 74).
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Figura 74. Difractograma de InGaN.
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Reflectometria de rayos X (XRR) Si/GaN y Si/InGaN.

La técnica XRR, se realiza para investigar las heteroestructuras, las
superficies y las interfaces de capa delgada de las heteroestructuras. Los
parametros especificados fueron: Angulo critico 26 a 0.5 grados, barrido de 0 a 3.5,
con el difractbmetro para medir angulos de 0.3-10 grados, tamafio de rejilla 1 grado

y con paso angular 0.001grados.

La interferencia de los haces de rayos X parcialmente reflejados crea un
patron de oscilacién que se observa en las graficas de reflectividad (figura 75y
figura 76) de los dispositivos Si/InGaN y Si/GaN. Para el analisis de los datos de
reflectividad se utilizd6 el software XGEN para realizar el ajuste de los datos
experimentales y estimar de manera precisa el espesor de las peliculas, la densidad

y la rugosidad de las peliculas GaN e In,Ga;_,N.
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Figura 75.- Medicion de reflectividad de la monocapa GaN
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Figura 76. Medicion de reflectividad de la monocapa InGaN

El perfil de GaN muestra dos franjas de Kiessing adicionales en comparacion
con InxGal-xN, lo que indica la diferencia de espesor, los resultados evidencian una
mayor densidad y la formacion del material SIO2 en la interfaz de unos pocos
nandémetros, Por otro lado, el tratamiento con ALA revel6 que el crecimiento

aumento a ~0,4 A por ciclo. Los parametros calculados se muestran la tabla [13].

Tabla 13 Datos calculados de la grafica XRR

Si/GaN Thickness Roughness Density
(nm) (nm) (g/cm3)
Layer GaN 19.3 1.26788 6.15
Interface layer | SiO2 1.39 4 2.64
Si/InxGal-xN Thickness Roughness Density
(nm) (nm) (g/cm3)
Layer InxGal-xN 14.4 0.557623 6.79
Interface layer | SiO2 2.8 23.22 2.64
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Espectrometria de masas de iones secundarios (Secondary-ion mass
spectrometry, SIMS)

Para analizar la composicion de las superficies solidas y las peliculas
delgadas del proceso PEALD de las heteroestructuras Sl/GaN y Sl/InGaN, se
realiza la técnica SIMS. Las figuras 77 y 78, muestran los perfiles de profundidad de
espectroscopia de masas de iones secundarios para Si, Ga, N e In del crecimiento
de las muestras de InxGal-xN y GaN sobre silicio. Los elementos constitutivos de
los 1lI-Nitruros presentan una distribucion uniforme. Ademas, se observa claramente
una Inter difusion en la interfase Sustrato/pelicula; este fendmeno es generado por
los &tomos de Ga que se difunden en la oblea de silicio como niveles de aceptacion
poco profundos. De estos datos se puede observar que el espesor de la capa de
nitruro de galio (GaN) es de aproximadamente 20nm-25nm mientras que para el

nitruro de galio indio esta entre 7nm- 12nm.
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Figura 77.- SIMS de la heteroestructura SI/GaN

118



23
107
Iegaaetadag SRR R R L SRR e R R e e
u-....-“c‘“ “4«««‘
2 ol
:z .l..= o =
107 ST L < :l.. ‘<<
o 4 W Gl
4 n R <
E <& n R <
[>) <« n X <
- . « “4 . '. <
S 1074 |, n w1
=) <« n e e
= L] - «“atq =
] @ . g
- L] ‘e
E 1 1 b <<<“<<‘ “
8 1020_ 1 .-
= 3 " "
=] 3 b'. .'-
o — Ga . "
J L
—e— Si " \
10191 = - e _sam -n.
3 < N S - 11
3 g ey LA L "--.'.
] ” f
\ s
18 ) -
10 1 s 1 X 1 . T s 1 ¥ 1 . T I T
0 5 10 15 20 25 30 35
Depth (nm)

Figura 78.- SIMS de la heteroestructura SI/INGAN

El espesor calculado de SIMS contrasta con el célculo tedrico de la capa de nitruro
de galio que se esperaba de 10nm, una de las posibles causas es la incorporacion

del ciclo de plasma de galio (ALA) y la perdida de vacio que presento el reactor.
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Microscopia electrénica de barrido (SEM) y Espectroscopia de rayos X de
energia dispersiva (EDS) de la pelicula InGaN en silicio.

Se realizo la medicion (SEM) y (EDS) en la superficie del sustrato (figura 79),
para conocer la relacion atdbmica que se formoé entre los compuestos GaN, InN y

silicio.

Si_InGaN_15nm_SiSiO2 2508
Ch1 MAG:5092x HV:10kV WD: 6.0mm Px: 58 nm

Figura 79.- Imagen SEM de la superficie de SI/InGaN.

En la figura 80, se muestran los espectros EDS de la pelicula de InGaN. De
esta grafica se nota la gran diferencia entre la capa absorbente de silicio y la pelicula
nanomeétrica de InGaN, en donde la sefial correspondiente al silicio es mucho mayor
gue los elementos que componen al semiconductor ternario. Los elementos galio,
nitrdgeno e indio estan presentes en la superficie, sin embargo, también se registré

oxigeno.
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Figura 80. Espectro de EDS de Si/InGaN, andlisis composicional.

En la siguiente tabla 14, se observan los porcentajes de cada elemento y su

composicidon atdbmica.

Tabla 14 Composicion atomica de los elementos Galio, indio, nitrégeno y oxigeno

Andlisis composicional

Galio Silicio Nitrégeno Oxigeno Indio Ga/N Fraccion del
109
Y%at. Y%at. Y%at. Y%at. Y%at. Y%at. Indio %6at.
0.18 97.21 1.71 0.43 0.47 0.1052 0.7230

De acuerdo con el analisis composicional,

se corrobora la mayor

incorporacion de indio que de galio, esto por el proceso de 5:2, Como se muestra

del analisis SEM (figura 81), el oxigeno disminuye mucho en el bulk, pero el galio

escasea en el material ternario.
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Figura 81. Mapeo elemental de SI/INGAN

Perfilometria.

Las capas de InGaN Y GaN fueron evaluadas para calcular el espesor de las
peliculas, estas mediciones se hicieron con el equipo dektak, donde se obtuvieron
los siguientes resultados.

Tabla 15 Espesores de peliculas nanométricas medidas con el perfilémetro.

Espesor de la capa Espesor de la capa de
InGaN GaN
5.80nm 9.35nm

Se difiere del calculo con XRR Y SIMS debido a que no se dejoé un escalon

apropiado antes del depaosito.
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Espectroscopia de ultravioleta-visible (UV-VIS).

Se realizo la caracterizacion UV-Vis en el laboratorio central de IFUAP. Para
ello se coloco un sustrato de silicio, para anular la linea base y obtener la medicién
Unicamente de las peliculas. La respuesta es la absorbancia contra longitud de onda
de las peliculas InGaN Y GaN. Estos datos nos sirven para calcular la transmitancia,
coeficiente de absorcion y reflectividad. Una vez obtenido estos pardmetros
pudimos calcular el ancho de banda prohibida utilizando la funcién de kubelka Munk
F(R) que esta relacionada con los coeficientes de absorcion y de dispersion. Se
grafica la funcion de kubelka versus la longitud de onda y de la parte mas lineal
trazamos una linea recta que cruce con eje x. Esta coincidencia con el ancho de
banda de las peliculas InGaN (rojo) Y GaN (negro). Con un ancho de banda para el
nitruro de galio de 3.35eV y 3.15eV para el nitruro de galio indio (Fig.82). El ancho
de banda de GaN corresponde con lo reportado [8], pero en el InGaN se esperaba
un ancho de banda cercano al InN por la concentracibn mayor de indio que se
deposité ademéas como se revelo en EDS y por la caracterizacion XDR nos indicaron
la presencia mayor del InN. Esto nos indica la formacién de nanocristales de GaN

durante la formacién del material.

(F(R) hv)* (eV cm™)

0 1 2 3 4 5
Energy (eV)

Figura 82. F(R) vs energia para el célculo del ancho de banda de las peliculas InGaN y GaN.
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Caracterizaciones eléctricas.

Las mediciones eléctricas se usan para evaluar el desempefio del dispositivo
para la aplicacién deseada, aunque también se aplican para obtener parametros
fisicos de las respuestas I-V; corriente de saturacion y factor de idealidad, y C-V;
barrera de potencial, dopado, region de carga entre otros. Especificamente para
aplicaciones solares, se utilizan estas mediciones para evaluar la eficiencia
energética que tiene la celda solar al comparar la respuesta con luz y oscuridad
ademas podemos encontrar fotocorriente, factor de llenado, eficiencia, voltaje de

circuito abierto, corriente de corto circuito y potencia de la celda solar.

Medicién |-V

Se realizaron las mediciones de corriente contra voltaje utilizando los
siguientes componentes: caja negra, lampara de halégeno de 300mW/cm2,
microscopio, puntas de oro, sistema keysight de caracterizacion de
semiconductores y fuente de poder. La metodologia de caracterizacion I-V se hizo

de la siguiente manera:

e Encendido de sistema keysight.

e Colocacion de muestras en el Chuck

e Encendido de bomba de vacio

e Se colocan las puntas sin tocar el sustrato

e Comenzamos con el ciclo de calibraciéon

e Parametrizamos a través de la interfaz de usuario[tabla].

e Colocamos la punta de medida en el contacto de plata o aluminio.

Se hace contacto con la segunda punta que aplica el potencial con la
superficie trasera (para medir transversalmente). Realizamos medicién en
oscuridad y posteriormente aplicamos un escalén a la lampara de halégeno para

encenderla por el tiempo que le toma la medida.
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La muestra que se midié primero fue de Silicio /InGaN, con la siguiente
medida (figura 83a). En ella, se tiene un comportamiento tipo Shockley en oscuridad
y al encender la lampara, se dispara la grafica a medidas de 6 6rdenes de magnitud
en corriente y hay conduccion eléctrica en ambas polaridades. En la escala
logaritmica, con polarizacion directa hay mayor corriente. De la figura 83b, con el
logaritmo de la corriente, se aprecia el corrimiento en el eje del voltaje, lo que nos
indica que, si hay un aporte fotovoltaico de la heteroestructura, aunque sea bajo. Si
nos acercamos a la gréafica de la figura 83a, la respuesta parte del cuarto cuadrante
con una corriente de corto circuito (V=0V) y sube hasta el voltaje de circuito abierto
(J=0 A) (lo que se espera en celdas solares) y continua en el primer cuadrante. De

la grafica con luz.

Para la celda Si/GaN se tiene un comportamiento de diodo, en oscuridad con
la gréfica en rojo, en azul con la aplicacion de la lampara y en verde la potencia
(figura 84). Al encender la lampara hay un aumento en la corriente y en la escala
logaritmica un corrimiento de la grafica coincidiendo con el voltaje de circuito abierto
de 0.3 V, mayor que la capa de InGaN. Esta respuesta tiene un aporte fotovoltaico
al estar ubicada en el cuarto cuadrante lo que indica que sin aplicacion de voltaje y
con solamente el haz de luz, hay un aumento en la corriente, y esto se debe a la

fotocorriente generada por la heteroestructura.
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Los parametros solares de esta celda son los siguientes

Tabla 16. Parametros fotovoltaicos de la celda solar Si/InGaN y Si/GaN

Material Pmax Vmax J max Jsc Voc FF
Si/InGaN -0.46201 0.0180 -0.0257 -0.0509 0.0429 21.1840

Si/GaN -0.0652 0.1353 -0.4824 1.0426 0.3026  20.68

De las graficas I-V en oscuridad, se pueden obtener los valores de coeficiente
de idealidad (n) y de corriente de satuacion (lo). Para ello se utiliza el modelo
presentado en [45] .“The integral difference function concept and the G method”, en
donde se propone un operador para suprimir el efecto de la resistencia en serie,
esta funcion D aplicada al modelo de diodo con resistencia en serie, asume que la

I>>lo, por lo que la ecuacién se simplifica:

e 1 2 o e (36)

I
Io

En el cual ya no contiene la resistencia en serie, dividiendo este operador

entre la corriente nos queda:

G =

~| T

~ nugy,[In(I) — (In(T10) + 2] ovevvieieiie (36.1)
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Si graficamos el logaritmo de la corriente con respecto a la funcién G,
podemos adquirir la corriente de saturacion que es la funcién que corta con el eje x
y de la pendiente extraemos el factor de idealidad. Como se nota en la figura (85)
se graficaron ambas funciones para Si/InGaN y Si/GaN, en donde se tienen los
valores de factor de idealidad que es aproximadamente de 2 para ambos
dispositivos. Esto nos indica que la recombinacion de portadores no solo se esta
llevando en transiciones banda a banda sino también en otros sitios, lo que

concuerda con el factor de llenado bajo.
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Figura 85. Funcién G vs log(corriente) para Si/InGaN Y Si/GaN, con el célculo de factor de idealidad y corriente de saturacién

La corriente de saturacion para InGaN y GaN es de 1.125E-6 A y 3.059E-6

respectivamente (figura 85).
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Medicién de Capacitancia-Voltaje

En los dispositivos semiconductores, se realiza medidas de capacitancia-
voltaje para evaluar la respuesta a diferentes frecuencias de voltaje para diversas
aplicaciones. Ademas de conocer la velocidad de respuesta del semiconductor, se
aprovecha el principio de un capacitor para conocer como los portadores de carga
varian en funcién de la polarizacion en la interfaz semiconductor-semiconductor
dando lugar a la capacitancia de transicion. Cuando se evalla la capacitancia de
agotamiento, se puede obtener la barrera de potencial y el dopado de alguno de los
semiconductores. Con la siguiente ecuacién, se grafica la capacitancia obtenida
experimentalmente (1 entre la capacitancia al cuadrado) contra voltaje y como se
muestra en la figura, la intercepcidn sera la barrera de potencial Vbi y la pendiente
el cociente de las permitividades eléctricas de los semiconductores multiplicada por
su dopado. La ecuacion de la capacitancia de transicion para heterouniones se

escribe como [46]:

€, N, N F
Cj' = 4EnpTap Tdn ( 2) IR € V4|
2(Vp; + V) (enNap + £yNgp)  \cm

si evaluamos esta expresion a 1/C? y lo multiplicamos por area del contacto

nos queda:

i _ 2('EpNap - SnNdn)(Vbi - V) (37 1)
Cj'2 Q(Naden«?nEp)Az .

Para estos resultados se utilizaron los siguientes parametros:

Tabla 17. Parametros para el calculo de la capacitancia de la union.

Permitividad

Area Dopado del silicio Permlt-l\_/l(-jad del nitruro de Pgrmmwdad d_eI
del silicio LT nitruro de galio
galio indio
0.0154cm2 Nap=5e15cm-3 e p=11.7 € n=13.39 € n=9.5
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La metodologia de medicidn de capacitancia fue la siguiente: 1) Se coloca la
muestra en el Chuck del microscopio, 2) se prende bomba se succion (para fijar la
muestra) ,3) se separan las puntas del sustrato y se comienza calibracion
automética del equipo keysight para eliminar resistencias parasitas ,4) se hace
contacto con la superficie metalica con ambas puntas y se termina la calibracién 5)
se parametriza interfaz con la aplicacion de voltaje de -2 a 3 V a diferentes

frecuencias. 6) se comienza con la medicion.

En la figura 86a , se muestra la capacitancia contra voltaje a diferentes
frecuencias, en donde notamos la caida de la capacitancia al aumentar la frecuencia
, esto se explica en que a mayores velocidades que toman los portadores de carga
al ser impulsados por voltajes cada vez mas rapidos en donde ocupan-desocupan
los estados trampas y llega el punto en que dejan de hacerlo tanto asi que no
almacenan esa carga y disminuye considerablemente , esto lo aprovechamos para
gue en ese punto donde la caida en 1/c2 se vuelve mas lineal para obtener la barrera
de potencial y el calculo del dopado del nitruro de galio indio (InGaN) como se
muestra en la figura 86b para el InGaN , A 500khz se traza una recta en la parte
lineal y extraemos Vbi para luego utilizar de la ec, calcular el dopado.

6 %1079 Capacitancia vs Voltaje «1018 1/Capacitancia® vs Voltaje
T T T T L}

n-Si/n-InGaN 1Khz
= n-Si/n-InGaN 5Khz
= n-Si/n-InGaN 10Khz 12
n-Si/n-InGaN 50Khz

n-Si/n-InGaN 1Khz
——n-Si/n-InGaN 5Khz
e 1-Si/N-INGaN 10Khz | |

n-Si/n-InGaN 50Khz
———n-8i/n-InGaN 100Khz
—n-Si/n-InGaN 500Khz i

——n-Si/n-InGaN 100Khz
n-Si/n-InGaN 500Khz

10

»
T

Capacitancia [Flcmz]
w
1/c?

N
T

Figura 86. Capacitancia contra voltaje de Si/InGaN a las frecuencias de 1khz, 10khz, 50khz, 100khz, 300khz, 500khz, 800khz y TMhz
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Por este método se la barrera de potencial para Si/InGaN es:

Vbi = 0.716 [eV]
Y el dopado aproximado al evaluar ec.
Ndn = 1.031e16 [cm — 3]
Para el nitruro de galio, se sigue el mismo proceso y se obtienen las

siguientes graficas (Figuras 87ay 87b):

<10 Capacitancia vs Voltaje %1029 1/Capacitancia? vs Voltaje

5 6
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Figura 87ay 87h. Capacitancia vs voltaje y 1/€*de Si/GaN a las frecuencias de 1khz, 10khz, 50khz, 100khz, 300khz, 500khz,
800khz y IMhz

La barrera de potencial para Si/GaN es:

Vbi = 1.4 [eV]

Para el dopado aproximado.

Ngn = Dopado de GaN = 2.852e14cm™3
En la tabla 18, se resumen los métodos utilizados para el calculo de
pardmetros como la corriente de saturacion, el factor de idealidad, barrera de

potencial, resistencia en serie, dopado y potencial de la unién
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Tabla 18 Parametros calculados de las caracterizaciones eléctricas.

InxGa1-xN GaN
From I-V Integral difference function
concept and the G method
Saturation Current 10 [A] 1.125E-6 3.059E-6
Ideality factor (n) 2.15 2.21
From Schottky model
Barrier height [¢;,(eV)] 0.6 0.6224
Saturation Current 10 [A] 17.60E-7 8.3152E-7
Ideality factor (n) 1 1.0121
From Cheung method
Series resistance (Rs) 1.4E5 1.3E5
Ideality factor (n) 1.15 1.076
From C-V
Doping [cm 3] 3.105e15 6.857e15
Barrier Potential [eV] 0.7 1.33
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Defectos en la interfaz

Los valores obtenidos de la densidad de la trampa de la interfase se

calcularon utilizando la siguiente ecuacion 34.

Donde A es el area de contacto, la frecuencia angular, G es la conductancia 'y w es
la capacitancia maxima medida. La densidad de trampas de la interfaz no es muy
diferente para ambos dispositivos, también un comportamiento notable es que las
trampas de densidad fijan el nivel de Fermi, por lo que los regimenes de
acumulacion-agotamiento-inversion no se observan claramente para frecuencias a
1 KHz, desde un punto de vista tecnoldgico el presencia de trampas se comportan
como resistencia parasitaria. La densidad de trampas para la muestra de InxGal-
XN y GaN disminuye con el aumento de la frecuencia, una razon posible se debe a
gue los niveles de trampas superficiales tienen una respuesta de tiempo grande, por
lo que no pueden seguir la sefial de CA, mientras que las trampas de nivel profundo

tienen una respuesta de por vida. es largo.
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Figura 88. Densidad de defectos en la interfaz
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Fotorespuesta.

Para la medicion de fotorespuesta, se necesitd los siguientes componentes:
Fuente de poder; para aplicar un escalén de 5V a un tiempo por ciclo 10s para el
nitruro de galio y de 7 s para el nitruro de galio indio, un SCR; para controlar el

disparo de manera eficiente sin perder retardos que afecten la medicion.

La metodologia: se calibro el equipo como si se midiera en |-V, se
parametrizo con la medida en intervalos de 4ms, con 10001 muestras por medicion
y un total de medida de 40s, se colocé la muestra, y se midio la respuesta. Como
se muestra en la figura 74 la fotocorriente que se genera para el dispositivo Si/InGaN
es de Iph=2.3e-5 A.

2.5x10 T - ' ' 2.5x10° T ' ' l
2.0x10° - 2.0x10° -
1.5x10° ~ 15107
- <
: —
1.0x10% 10x10°
5.0x10° - 5.0x10° -
] off
off On off off On
0.0
0.0 . . . : . . . : ’ T T T T T
4 6 8 10 12 14 4 6 8 10 12
Time (5) Time (5)

Figura 89. Fotorespuesta de la heteroestructura Si/InGaN y Si/GaN con pulsos de encendido y apagado de 5s Y 7s

respectivamente
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Para la heteroestructura Si/GaN (figura 90), la respuesta en fotocorriente
indica una mayor estabilidad y una buena responsividad del dispositivo con una

fotocorriente de 2.3e-5 A.

A partir de la medicion de fotorespuesta y con el aumento de la fotocorriente
con el tiempo de iluminacion, se realiza el ajuste con una funcion de doble
exponencial: F(t) = a-exp (—t/t,) — b - exp (—t/7,) .De igual forma se hace para

caida de la fotocorriente en funcion del tiempo de al apagar el haz de luz.

Se puede notar que la peliculas de InGaN y GaN en silicio, responden
adecuadamente, incluso con una polarizaciéon de 0V en los dispositivos. Los
parametros calculados son mostrados en la tabla 19.

Tabla 19 Parametros de caida y alce de la caracterizacion de fotorespuesta de las peliculas
InGaN y GaN en silicio

Material InGaN GaN
Nomenclatura 71(8) 75(S) 71(S) 72(9)
Tiempo de 0.2031 X 0.06397 X
levantamiento (s)
Tiempo de caida (5) 0.2283 0.55 0.3553 0.5561

La fotorespuesta de las heteroestructuras Si/GaN y Si/InGaN muestra una
rapida respuesta sobre todo con el nitruro de galio y corto periodo de recuperacion,
en la muestra de InGaN se nota pequefias oscilaciones muestras es expuesta a la
luz, mientras que para el GaN es mas estable. La forma cuadrada que tienen ambas
mediciones, nos indica una buen rendimiento como fotodetector, considerando que

fue expuesta a una lampara de hal6geno.
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Responsividad.

La responsividad, se realizé en el laboratorio de fotoluminiscencia CIDS, en
él se mide en las longitudes de onda de 350nm-700nm con pasos de 10nm por
medicion a las que responden los dispositivos, utilizando una fuente monocromador.

Para medir la potencia 6ptica se utilizé un fotodetector estandar de silicio (fig. 90).

3.5x10°

1.5x10° "

T T T T T T T T T T T T T T T T T T
300 350 400 450 500 550 600 650 700 750
Longitud de onda (nm)

Figura 90. Potencia dptica incidente en la muestra.

La medicion se realiz6 como se muestra en la figura 91, en donde se utilizé
una fuente medidora de corriente vs voltaje, por cada longitud de onda de esta
manera, se obtuvo la corriente fotogenerada. De la ecuacion 35, se tiene la razén

de la fotocorriente contra la potencia Optica calculada del fotodetector.

Figura 91. Medicién de responsividad de los dispositivos.
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La responsividad de las heteroestructuras n-Si/n-GaN e n-Si/n-InGaN (figura

92) en polarizacion de 0V en funcion de longitud de onda, muestra un espectro de

banda de estrecho que para el nitruro de galio tiene una mayor fotocorriente en el

ultravioleta 350nm mientras que para el InGaN responde en la longitud estrecha del

visible en 400nm.
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Conclusiones.

Las peliculas n-InGaN y n-GaN crecidas en silicio por la técnica de
fabricacion PEALD, presentaron tanto comportamiento fotovoltaico
como de fotodeteccion.

El crecimiento del material GaN con la incorporacion de un ciclo extra
de argon, aumento el grosor tedrico de 0.2 A/ciclo a 0.4 Alciclo.

A pesar de tener espesores de entre 10 a 20 nm, contribuyeron a la
fotogeneracion y discriminacion de portadores de carga.

Como se demostrd en la simulacion es posible fabricar celdas solares
de alta eficiencia Si/GaN y Si/InGaN.

La posibilidad de fabricar fotodetectores que cubran el espectro de
200nm a 300nm variando la composicion molar del InN.

La fotorespuesta obtenida de las peliculas lll-nitruro, GaN e InGaN en
silicio presentaron gran estabilidad y respuesta a la luz de excitacion
de la lampara de halégeno.

De acuerdo con la eficiencia cuantica, calculada en la simulacion se
demostré la contribuciébn que tienen estas peliculas delgadas
acopladas en silicio para aplicaciones optoelectrénicas.

En ambas heteroestructuras Si/GaN e Si/InGaN se tuvo un
comportamiento rectificante, esto podria deberse a la alta funcion de
trabajo de la pasta de plata.

De acuerdo con la medida de ancho de banda de InGaN presenta una
similitud en la energia al nitruro de galio, lo que nos lleva a pensar en
gue se formaron cristales de GaN que estan modificando el este
parametro.

Los materiales GaN e InGaN por ALD han demostrado su potencial

como dispositivos de alta eficiencia y funcionamiento.
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