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РОЗРАХУНКИ ПОЛIВ ТЕМПЕРАТУР I ТЕРМIЧНИХ
НАПРУЖЕНЬ У ПРИПОВЕРХНЕВИХ ШАРАХ GaAs,

IНIЦIЙОВАНИХ IМПУЛЬСНИМ ЛАЗЕРНИМ
ОПРОМIНЕННЯМ

Дослiджено вплив iмпульсного лазерного опромiнення поверхнi GaAs з гауссовим i дифра-
кцiйним розподiлом iнтенсивностi на процеси дефектоутворення. Розраховано розподiл
полiв температур i термiчних напружень протягом дiї лазерних iмпульсiв. Вперше пока-
зана можливiсть створення впорядкованих атомних структур у виглядi атомних кластерiв
лазерним опромiненням низького рiвня, якi можуть бути використанi в мiкроелектронних
приладах.
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Вступ
Серед способiв формування напiвпровiдникових наноструктур найбiль-

ше поширення знайшли методи, якi грунтуються на рiзноманiтних процесах
самоорганiзацiї, що дiють пiд час релаксацiї напружених гетероструктур.
Природнi механiзми, якi при цьому використовуються, базуються на спонтан-
ному зародженнi та росту структур, що дозволяють керувати геометричними
розмiрами i мiсцезнаходженням нанооб’єктiв лише у певних межах.
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У данiй роботi основна увага придiляється новому принципу адресної
модифiкацiї морфологiї приповерхневих шарiв арсенiю гелiю, при якiй розпо-
дiл окремих елементiв масиву наноструктур є керованим процесом. Основою
методу є дiя на кристал просторово-модульованого лазерного опромiнення
з низькою iнтенсивнiстю, що не призводить до виникнення розплаву, але
стимулює активацiю важливих для дефектоутворення ефектiв: нагрiвання,
деформацiї поверхнi та електронного збудження центрiв.

Основна частина
В основу теплової задачi було покладено розв’язання диференцiального

рiвняння другого порядку

cρ
∂T

∂t
=

∂

∂z

(
κ
∂T

∂t

)
+ g, (1)

де c – теплоємнiсть, ρ – густина дослiджуваної речовини, t – час вiд початку
дiї iмпульсу лазерного опромiнення, z – координата углиб кристала, κ – ко-
ефiцiєнт теплопровiдностi, g – теплова потужнiсть, яка вводиться у кристал
опромiненням. Миттєве значення визначається з урахуванням використаного
режиму випромiнювання (iмпульс вiльної генерацiї чи модульованої добро-
тностi) та просторовим розподiлом iнтенсивностi по лазернiй плямi (гауссовий
чи дифракцiйно-модульований).

Рис. 1. Розподiл темпера-
тури взовж радiуса ла-
зерної плями на поверхнi
GaAs в рiзнi моменти ча-
су вiд початку дiї лазерно-
го iмпульсу (E = 1 Дж,
λ = 694 нм , τp = 1 мс )

Особливiсть розв’язування рiвняння (1) полягала у необхiдностi врахува-
ння температурної залежностi c , κ i коефiцiєнта поглинання, який неявно
входить до значення g . У данiй роботi рiвняння (1) розв’язувалось як для га-
уссового так i для дифракцiйно-модульованого опромiнення кристалiв GaAs.
Для комп’ютерних обчислень початковi умови були введенi до програми
«STRESS» i рiвняння (1) розв’язувалось за методом сiток. Результати розра-
хункiв розмiщувались у тривимiрному масивi даних, якi визначають розподiл

66 Збiрник наукових праць фiзико-математичного факультету ДДПУ

1500 " _ _-.-.. . . . . . . . . . . . . . . _... . . . . . . . . . . . . . . . . . І . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . , . . . . . . . . . . . . . . __' . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ..

Ї.`.ЇЁЇ.Ї_ЁЁ Ї .... .Ї"".ЇїЇП}%1ЇЁі~ё1ЇСЇЁЁ1ЇЁ:[ЇЇЇЁЇЇЇЇЇЇІ'ЁЇЁЇЁЇЁЇЁЇІЁЇЇЇІЇЁЇЇЁЁЁЁІЇЁЇЁЇЇЇЁЇІЇЁЁЇЇЁЇЁЇЁЇІЇЇЁ
. """'јі1ј1ј121_;1"'121і'іі_п;і5:1ыЬ121ј1јј1і_13111і'21јіјїі1ї';1221і1_11 јїіј1і1ј1:_ј1іі21і11'111јііјјјјјПЗ.. . . . . . . . _: ............. ................................. _.. .................... _.шоп М; ; "*~„„¬ ; д,_5М,:;

. . . . . . . . ц . . . . . . . . - . . . . . . . . . . .. _ ...-|..- ......-.......|.... -...-...-...-ь...... . ......-.|._...-. .. ......д_..
І 'Ь
І . .

. . . _ . 1 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . _. -І __ .._..._. _...._..._..._....І...._.. . .._..._.І._..._...........1-........... ._ .ь.-: ы__ . ......... _
'Н

1 П Ч=мс '/дпдјїд; ј'јјј"" ._јј11;јјі""јјјјјіј;ј'1;__јјі""" ""1'1ј_јјј1і1ј;§;јј1;;Иј'ы¬ї«:јјі;5јјј1ј1јі11'ј1јј1ј;іјјј
:1:::::і;'ї' ' “1'_::;'_іі;і_':;.__:::::“ __:::;§'"' 1.1 М.: 1

Бш їјјјіјіјїёі :.::::::::::::::§__..:::::і::_""_§_::_:: '''' _.
. . . . . . . . -:..--ґ д'....І-...ь...-....... ....-:..- ..

: _Ї¬¬ .
. . . . . . . . ..'. ........_..--...'-.. -......ЁІ-гг І..- ...-...

І 1

..... ..ЇЇЇЇЇЇЇЇЇЇ ''''''''' " @* :::;мд: І ...... .: ..... _.._.„ .. .__„~Ё„_3130 = е 1 І - -. ===;
ШІЇ1' ЕІІІІІІІ =|-ІЮ =І5-Щ! ЗШ 10110 12.00 14110

Г. М КМ



Надточiй В.О., Уколов О.I., Нечволод М.К., Бугаєвська Д.О. Розрахунки температур...

температури кристала у рiзнi моменти часу вiд початку дiї лазерного iмпуль-
су. Одержанi результати про змiну температури в опромiненiй зонi наведенi
на рис. 1. Вони були використанi у подальшому для розрахунку деформацiї
поверхнi i встановлення граничних параметрiв лазерного опромiнення. Роз-
подiл деформацiй на опромiненiй поверхнi в залежностi вiд координат i часу
дiї лазерного iмпульсу знаходився з урахуванням температурної залежностi
коефiцiєнту теплового розширення за формулою

ε = [3,5652(lnT −1)−1,312]T ·10−6− [3,5652(lnT0−1)−14,312]T0 ·10−6, (2)

де ε – ступiнь вiдносної деформацiї, T0 – початкова температура кристалу.
Наступним етапом розв’язання було визначення термiчних напружень в зале-
жностi вiд температури та координат для рiзних кристалографiчних площин.
З урахуванням температурної залежностi модуля Юнга i анiзотропiї криста-
лу кiнцевi формули мають такий вигляд:

σ =
[3,5652(lnT − 1)− 1,312]T · 10−6 − [3,5652(lnT0 − 1)− 14,312]T0 · 10−6

S11 − 2

(
S11 − S12 −

1

2
S44

)
(cos2 θ0 · sin2 θ0)

,

(3)

σ =
[3,5652(lnT − 1)− 1,312]T · 10−6 − [3,5652(lnT0 − 1)− 14,312]T0 · 10−6

S11 −

(
S11 − S12 −

1

2
S44

)
sin2 θ0(1 + 2 cos2 θ0

,

(4)

σ = ε

/(
S11 − 2

(
S11 − S12 −

1

2
S44

)
·

(
sin2 θ0

6
− cos2 θ0

)
+

+
2

3

(
sin2 θ0

6
− cos2 θ0

)2

· sin2 θ0 +
4

3

(
sin2 θ0

6
− cos2 θ0

)2)
,

(5)

де формули (3), (4) i (5) можна застосовувати до розрахункiв для площин
(100), (110) та (111) вiдповiдно. У формулах S11 , S12 , S44 – компоненти тен-
зора пiддатливостi, θ0 – кут мiж вибраним i кристалографiчним напрямками,
якi належать до однiєї iз вказаних площин.

Дифракцiйний розподiл iнтенсивностi при дифракцiї вiд екранiв з рiзни-
ми товщиною i профiлем розраховували за формулами Френеля та Кiрхго-
фа. Визначено коефiцiєнт iнтенсивностi к при дифракцiї вiд напiвплощини

Випуск №5, 2015 67



Фiзика

(рис. 2)

κ =
I

I0
=

[
1

2
+ ξ(ϑ)

]2
+

[
1

2
+ η(ϑ)

]2
2

(6)

де I0 – iнтенсивнiсть не дифрагованого випромiнювання, ξ(ϑ) i η(ϑ) – iнте-
грали Френеля, що описують спiраль Корню.

При дифракцiї вiд прямокутного вирiзу (рис. 3) коефiцiєнт розподiлу iн-
тенсивностi опромiнення κI знаходиться як добуток розподiлу iнтенсивностi
дифрагованого променя вiд кожної iз сторiн екрану

κI =
2∏
i=1

I

I0
=

1

4

2∏
i=1


[
1

2
+ ξ(ϑ)

]2
+

[
1

2
+ η(ϑ)

]2 . (7)

При такiй дифракцiї майже удвiчi збiльшуються перепади мiж мiнiмаль-
ними i максимальними значеннями iнтенсивностi порiвняно iз такими ж
значеннями для екрану у виглядi напiвплощини.

Рис. 2. Розподiл iнтенсивностi опро-
мiнення при дифракцiї вiд напiв-
площини (λ = 694 нм, b = 130 мкм)

Рис. 3. Розподiл iнтенсивностi опро-
мiнення при дифракцiї вiд прямокут-
ного вирiзу (λ = 694 нм, b = 10 мкм)

Наведемо формулу, яка дозволяє чисельно розраховувати амплiтуду
дифракцiйно-модульованої електромагнiтної хвилi для довiльного профiлю
екрана

E(P ) = −
i

2λ
E0

√√√√√( N∑
j=0

cos(ksj)(1 + cosφj)

)2

+

(
N∑
j=0

sin(ksj)(1 + cosφj)

)2

.

(8)
У формулi (8) sj – вiдстань вiд обраної точки на опромiненiй поверхнi

до елементарної площини з номером j хвильового фронту у площинi екрану,
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φj – кут мiж нормаллю до елемента хвильового фронту i напрямком sj , k –
хвильове число. За формулою (8) був розрахований розподiл iнтенсивностi
опромiнення на поверхнi кристала при дифракцiї вiд екранiв нестандартно-
го профiлю (квадратного отвору i клиновидного екрану з рiзною висотою
сторiн). Теоретично розв’язана зворотна задача синтезу мiкроголограми для
заданого розподiлу iнтенсивностi на опромiненiй поверхнi. У такий спосiб
можна задавати необхiдний розподiл лазерно-iндукованих структурних утво-
рень, якi можуть мати особливi фiзичнi властивостi.

Утворення дефектiв пiд дiєю лазерних iмпульсiв з τp = 1 мс
1. Опромiнення з гауссовим розподiлом iнтенсивностi. Експеримен-

тально визначена гранична доза Wb = 25 Дж/см2 опромiнення GaAs для
iмпульсу з τp = 1 мс . При W > Wb на поверхнi утворюються лiнiйнi дефекти
(рис. 4, а), а при менших значеннях, коли W < Wb , структурними методами
виявляється дефектний шар з пiдвищеною концентрацiєю лише точкових
дефектiв (рис. 4, б). Iз порiвняння теоретичних розрахункiв (рис. 1) та
результатiв експериментальних дослiджень (рис. 4, а i рис. 4, б) встановлено
також, що температура на межi мiж а i б зонами у процесi опромiнення
сягає 850 К. При ще меншiй густинi енергiї лазерного опромiнення, на межi
дефектної i не модифiкованої поверхнi кристала (рис. 4, б), максимальна
температура становить T ≈ 400 К, а термiчне напруження σ ≈ 100 МПа .
Знання граничних температур i напружень, у межах яких створюються
лише точковi дефекти у приповерхневих шарах, дозволяє розвивати новий
пiдхiд до керування властивостями напiвпровiдника, який ґрунтується на
формуваннi поблизу його поверхнi нанорозмiрних кластерiв.

Рис. 4. Структури на опромiненiй по-
верхнi кристалу GaAs лазерним iмпуль-
сом з гауссовим розподiлом iнтенсивно-
стi: а – зона пластичностi, б – периферiй-
на зона з границею розподiлу дефектної
(злiва) i не модифiкованої частини кри-
сталу (λ = 694 нм , τp = 1 мс )

2. Опромiнення з дифракцiйним розподiлом iнтенсивностi. Опромiнення
кристалiв дифракцiйно-модульованими лазерними iмпульсами виконувалось
при рiвнях iнтенсивностi W < Wb . При дифракцiї вiд екрану у виглядi на-
пiвплощини iнтенсивнiсть лазерного опромiнення на поверхнi мала розподiл,
який вказано на рис. 2, i не перевищувала 25 Дж/см2 .
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Рис. 5. Оптичне зобра-
ження перiодичного ре-
льєфу на поверхнi GaAs
(λ = 694 нм, τp = 1 мс ,
b = 130 мкм)

Пiсля хiмiчного травлення опромiнених
монокристалiв GaAs була виявлена лiнiйно-
перiодична структура (рис. 5), яка адекватно
вiдображала заданий розподiл енергiї. У то-
му разi, якщо зразки не пiддавались хiмiчному
травленню, подiбнi структури оптичним мето-
дом не виявлялись. Цей факт свiдчить про те,
що при низькому рiвнi iнтенсивностi опромiне-
ння дефектна структура утворилась у припо-
верхневому шарi.

На дiлянках поверхнi з високим рiвнем ла-
зерного опромiнення W > Wb , де зароджу-
вались трiщини, лiнiйно-перiодичнi структури
вказаного вище типу не виявлялись. Це вка-
зує на важливу роль термiчних напружень в
утвореннi перiодичних структур, значення яких
зменшились внаслiдок релаксацiї.

Порiвняння експериментальних результатiв i чисельних розрахункiв
приводять до висновку, що максимальнi значення термiчних напружень
утворюються у зонах з максимальною температурою i саме на цих дiлянках
витравлюються канавки перiодичного рельєфу. У вiддаленiй вiд екрану зонi
на поверхнi, де значення перiоду дифракцiйної картини прямує до постiйного
значення, градiєнт термiчних напружень сягає величини ≈ 85 МПа/мкм
(рис. 6).

Рис. 6. Утворення градi-
єнту термiчних напружень
на поверхнi GaAs дiєю
дифракцiйно-модульова-
ного лазерного опромiнен-
ня (λ = 694 нм, τp = 1 мс ,
b = 130 мкм)

Для отримання двовимiрного розподiлу iнтенсивностi на поверхнi
опромiнення кристалiв GaAs здiйснювалось через непрозорий екран з
прямокутним вирiзом (рис. 3). При цьому збiльшувалась максимальна
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Надточiй В.О., Уколов О.I., Нечволод М.К., Бугаєвська Д.О. Розрахунки температур...

температура розiгрiву поверхнi, а тому i градiєнт термiчних напружень.
Окрiм цього, градiєнт термiчних напружень став промодульованим у двох
напрямках у площинi поверхневого шару (рис. 7). Пiд дiєю такого розподiлу
температури i термiчних напружень у приповерхневому шарi монокристала
GaAs утворилася вiдповiдна дефектна структура (рис. 8) з наведеним на
рис. 7 перiодом розподiлу. Знiмок зроблений пiсля хiмiчного травлення
поверхнi.

Рис. 7. Утворення градiєнту термiчних
напружень на площинi (111) монокри-
сталу GaAs (λ = 694 нм , τp = 1 мс ,
b = 10 мкмс )

Рис. 8. Оптичний знiмок опро-
мiненої поверхнi GaAs. Бiлi
плями-горбики пiсля хiмiчно-
го травлення (λ = 694 нм ,
τp = 1 мс , b = 10 мкмс )

Висновки
1. Виконанi розрахунки розподiлу полiв температур, деформацiй i термi-

чних напружень, створених дифракцiйно-модульованим лазерним опро-
мiненням. Запропоновано два варiанти рiшення задачi про розподiл тер-
мiчного напруження – через визначення компонент тензора деформацiї,
або з урахуванням орiєнтацiйної залежностi модуля Юнга.

2. Експериментально знайдено значення граничної щiльностi енергiї
Wb = 25Дж/см2 опромiнення лазерними iмпульсами мiлiсекундної три-
валостi, нижче якої домiнують процеси точкового дефектоутворення.

3. Уперше показана можливiсть створення перiодичних дефектних стру-
ктур у виглядi атомних кластерiв шляхом дифракцiйно-модульованого
iмпульсного опромiнення ( τp = 1 мс ) низького рiвня. Позицiонування
таких структур задається законом модуляцiї лазерного випромiнювання
i таким чином вирiшується завдання їх адресного i перiодичного розпо-
дiлу.
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