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Kivonat: Jelen cikkben az onszervezddés utjan kialakulo GaAs-alapii nano-szerkezetek
alakjanak matematikai leivasdval és a valos formdhoz valo fiiggvényillesztéssel
foglalkozunk. Az alkalmazas szempontjabdl rendkiviil fontos, hogy adott tulajdonsagu
(geometriaju és feliileti sitriiségii) nano-szerkezeteket tudjunk tervezni és eldallitani.
Cikkiinkben elGszor réviden bemutatjuk a témdban végzett kutatasaink elézményeit. Ezt
kovetden vegyiilet-félvezeté  hordozon (AlGaAs ill. Gads), csepp-epitaxia utjdan,
onszervezddéssel kialakulo nulla-dimenzios nano-strukturak matematikai leirasat mutatjuk
be, mely fiiggvényillesztés koefficienseinek meghatdarozasara egyedi szoftvert készitettiink.
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1 Bevezetés

Ismeretes, hogy az Onszervez6dés utjan kialakuld nano-szerkezetek segitségével
ujfajta félvezetd eszkozok készithetdk (pl. kvantum-pont sejtautomatak [1] [2]),
vagy a jelenleg mar alkalmazott eszk6zok paramétereit is jelentds mértékben
javitani lehet ezekkel a nano-szerketzetekkel. Utdbbira egy jo péla a
nagyhatasfoki napelemek [3] [4]. Az egyszerli pn-atmenetes GaAs alapu
napelemek hatasfoka maximum 30% lehet a Schockley-Queisser korlat
kovetkeztében [S]. Tovabbi jelentds mértékii hatasfok-ndvekedés, pl. III-V-alapa
nano-szerkezeteket tartalmazo struktiraval érhetd el. Ezen nano-szerkezetek
alkalmazasdval a napelemek, a napsugirzas spektrumabol egy szélesebb
hullamhossz-tartomanyt képesek hasznositani (1/A. abra).
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1. ébra

(A) A napsugarzas spektrumabol hasznositott hullamhossz-tartomany, hagyomanyos c-Si napelem
(fekete vonalak kozotti tartomany) és GaAs-alapt nano-struktiras napelem esetén (piros vonalak
kozotti tartomany). (B) Egy (IBQD - Intermediate Band Quantum Dot) napelem savabraja [4].

A tiltott savban kozbensé kvantum-pont rétegeket hozunk létre (IBQD -
Intermediate Band Quantum Dot) [4]. E kvantum-pont rétegek hatasara a napelem
nemcsak a (3) energidju fotonokat tudja abszorbealni, hanem az (1) és a (2)
energidju fotonokat is (lasd. 1/B abra). A szélesebb hasznosuld spektrum-
tartomany kovetkeztében e napelemek hatasfoka akar 60-80% is lehet.

Ezeket a nano-szerkezeteket a molekulasugar-epitaxia (molecular-beam epitaxy,
MBE) egy valtozataval, az Un. csepp-epitaxiaval (droplet-epitaxy, DE) lehet
eléallitani. Az eljaras mikodésének a lényege, hogy atom vagy molekulasugarat
iranyitunk ultranagy-vakuum (UHV) kornyezetben egy fiithetd mintatartora. Az
atomok a minta felilletén kondenzaléodnak. A csepp-epitaxia elgondolasat
Koguchi és munkatarsai dolgoztak ki el6szor az 1990-es évek elején [6] [7] [8]
[9]. A technologia 1ényege, hogy az elsd 1épésben a hordozora (pl. GaAs-ra) egy a
III-fécsoportbol szarmazod fémet (pl. Ga-ot) valasztunk le. A masodik 1épésben a
minta hdmérsékletének €s a hattérben 1évé V-focsoportbdl szarmazod maradékgaz
(pl. As) nyomasanak a fiiggvényében kiilonféle nano-struktirak alakulnak ki a
cseppesedd Ga kristalyosodasdnak soran. Ezek a struktirdk a technoldgia
figgvényében nemcsak a konvenciondalis kvantum-pont-formak, de kvantum-
gylirtik és tovabbi egzotikus nano-méretii formak lehetnek (2. abra).
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2. ébra
Csepp-epitaxia soran kialakul6 nanoszerkezetek, kiilonb6z6 novesztési paraméterek esetén [6].

A csepp-epitaxia segitségével félvezetd eszkdzok példaul nagyhatasfoku
napelemek, kvantum-pont-sejtautomatdk [10] vagy egyéb aramkdordk, példaul
memoriaelemek [11] is készithetok.

A Ttjszerii elektronikus eszkozok készitéséhez kontrollalt méretli és siirtiségl
nanostrukturdkra van sziikség [12] [13] [14] [15] [16]. A célunk egy eljarast
kidolgozni a strukturdhoz tartozo technologia meghatarozasara, azaz egy kivant
struktra milyen paraméterek (pl. Ga részecskearam, As nyomads, hordozéd
hémérséklete stb.) esetén formaldédik. Ehhez elész6r ezen nanoszerkezetek
formajanak analitikus leirasaval €és a megvalosult alakok illeszkedésének
vizsgalataval foglalkozunk.

2 Kutatasaink elozményei

A kiilonféle nulla-dimenzids nano-szerkezetek leirasa nem egyszeri feladat, mivel
kozottik az atmenet folyamatos, tehat nem létezik éles hatar, ami a kiilonféle
nano-szerkezetek osztalyokat egyértelmiien elkiilonitené. Elsé kozelitésben ezen
nano-szerkezetek osztalyozédsadnak kvantitativva tételéhez egy tn. formatényezot
vezettiik be. A formatényez6 segitségével az egyes nano-szerkezetekhez egy leird
vektort rendeltiink. E formatényez6t Kohonen leképezéssel [17] és fuzzy
kovetkeztetd rendszer alkalmazasaval [18] [19] is meghatdroztuk. A nano-
szerkezetek alakjat négy geometriai adattal irjuk le, melyek a 3. dbran lathatok. A
geometriai paraméterek értelmezése a kovetkezd: Az A méret a nano-stuktira
alapkorének az atmérdje, amit kovetkezé mdodon definaltuk:

d ha C=01nm

A=Ald)= { 0, mashol

ey
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3. dbra
A nulla-dimenzids nano-szerkezetek geometriai paraméterei kvantum-pont (a.), kvantum-gytirii (b.) és
nano-lyuk (c.) esetén [12].

A B méret a nano-szerkezet bels6 korének az atmérdje, a C méret a nano-szerkezet
legfelsé pontjanak és a hordozénak a tavolsaga. A D méret a nano-szerkezet
legfelsé pontjanak és a lokalis vagy globalis minimumanak a tavolsaga, abszolut
értékben.

A Kohonen-féle dnszervez6do leképezés egy iterativ algoritmus, ami a bemeneti
vektorokat jelen esetben kétdimenzids térbe képezi le. Emiatt a formatényezo egy
(x,y) virtualis koordinataja pont. Ennek a pontnak a helye megadja, hogy a hozza
tartozd bemeneti vektor milyen mértékben hasonlit a tobbi ponthoz (a tébbi
bemeneti vektorhoz). Az egyes bemeneti pontok egymdashoz képest valod
elhelyezkedése megadja, hogy az adott pont (bemeneti vektor) a leképezés alapjan
milyen mértékben szamit kvantum-pontnak, kvantum-gylriinek vagy nano-
lyuknak [12] [13] [15].

A nulla-dimenzidés nano-szerkezetek fuzzy-alapt osztalyozasardl egy korabbi
cikkben [13] mar beszamoltunk. Els6é kozelitésben feltételezziik, hogy a nano-
strukturdk fejlédése a hordozo feliiletét tekintve izotrop. Ez azt jelenti, hogy a
méretek hordozo6 sikjaval parhuzamosan (B-méret) és hordoz6 sikjara merélegesen
(C és D-méretek) ugyanolyan ardnyban valtoznak. Emiatt a kordbbi munkaban az
osztalyozasnal csak a C és a D paraméterek viszonyat vizsgaltuk meg. Egy
tovabbi modellben mar figyelembe vettiikk a B, C és D-méretek valtozasat is [14].
A fuzzy-alapu osztalyozasnal a formatényezd egy 0 és 1 kozotti szam.

Megvizsgaltuk ugyanezen nulla-dimenziés nano-szerkezetek fuzzy-alapt
tervezésének lehetdségét is. A tovabbiakban bemeneti paraméterek alatt a
geometriai méreteket és a nano-szerkezetek feliileti stiriségét értjiik, mig tervezési
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esetben a kimeneti paraméterek a hordozé homérséklete, Ga fluxusa, As
hattérnyomasa, hdkezelés ideje és a hdomérséklete. Megjegyzendd, hogy
technologiai szemszogbdl nézve a kimeneti és a bemeneti paraméterek felosztasa
forditott. A kimeneti paraméterek kiszdmitasanak menete a 4. abran lathaté. A
geometriai adatokat és a feliileti stirliség értékeket tobb szerz6 munkaibol [20]
[21] [22] [23] [24] [25] vettik. A modellt valés technologiai adatokkal
ellendriztiik és jo egyezést adtak [14].

( S )

A kimeneti paraméter

Kkiszdmitdsa a b )

paraméterek alapjdn

Az eredmények kiigazitisa
linedris interpoldciéval

Ki van szimolva az
osszes kimeneti
paraméter?

( S )

4.  abra

A kimeneti paraméterek kiszamitasanak folyamatabraja.

3 Uj modell a nanoszerkezetek leirasara

A cikkben targyalt j modellben szétvalasztottuk a nulladimenzidés nano-
szerkezetek geometriai paramétereinek és feliileti stirliségének leirdsat. Itt csak a
nano-szerkezetek geometridjanak a leirdsaval foglalkozunk. Ebben a modellben
2x2 paramétert (ai, az, o, o) tartalmazo hiperbolikus fliggvénycsaladdal irjuk le a
nano-szerkezetek alakjat [26]. Ez a fliggvény két részre oszthato fel: egy kvantum-
pontot és egy nano-lyukat leird részre. A kvantum-pontot leird rész kifejezése a
kovetkezo:

Voo = @y *sech(a; = x)*, 2)

ahol az a; paraméter a nano-szerkezet magassagaval kapcsolatos, az o; paraméter
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egy karcstisaggal kapcsolatos tényezé. A nano-lyukat leird rész kifejezése a
kovetkezd:

Vyu = 2 * ap * sech(a, * x)* + 4 * a, = sech(a, * x)? * tanh(a, * x)2 3)
ahol az a, paraméter a nano-szerkezet mélységével kapcsolatos, az a, paraméter

szintén egy karcsusagi tényez6. A nano-szerkezet eredd alakjat az (2)-es és a (3)-
as kifejezések 0sszege adja:

Y =Yop — Vnu 4)

A kovetkezé abrakon az a;, az ar paraméterek valtozasat lathatjuk. Ez a két
paraméter az adott gorbe magassagat befolyasolja. Az a; paraméter esetében az o,
=0.1, az a, = 0 és az o, = 0 valtozatlanok (5. abra).

al=1

-50 -40 -30 -20 -10 0 10 20 30 40 S0 -50 40 -30 -20 -10 0 10 20 30 40 S0 -50 -40 -30 -20 -10 0 10 20 30 40 S50

X mass Xani K

5. abra

Az a; paraméter valtozasa.

Az a, paraméter esetében az a; = 0, az o= 0, és az o, = 0.01 valtozatlanok (6.
abra).

a2=1 a2=9
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Kasis X axis Xaxis

6. abra
Az a, paraméter valtozasa.
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A kovetkezé abrakon az oy, az o paraméterck valtozasat lathatjuk. Ez a két
paraméter az adott gorbe karcsusagat jellemzik. Az o, paraméter esetében az a; =
1, az a»=0, és az ar = 0 valtozatlanok (7. abra).
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7. abra

Az o, paraméter valtozasa.

Az oy paraméter esetében az a; = 0, az a; =1, és az a; = 0 valtozatlanok (8. abra).
A kovetkezo két abran a gorbeillesztés eredménye lathaté tipikus kvantum-pont és
nano-lyuk esetére. A gorbéket a [27] [28] [29] [30] [31] [32] [33] cikkekben
talalhato  atomerd-mikroszkopos — (Atomic  Force  Microscopy, AFM)
keresztmetszeti adatokra illesztettiik. Mindkét esetben a piros szinnel jeldlt gorbe
az eredeti digitalizélt gt')rbe mig a kék szinnel jelélt gt')rbe az illesztett gt')rbe Az

ey

nézve.

. AN ANRA
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8. ébra

Az 0, paraméter valtozasa.
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Kvantum-pont esetén a kovetkezo illesztési paraméterek adodtak (9. abra): a; =
16,8933, au = 0,1067, a> = 4,7188, ax = 0,067. Az illesztés josaga a kovetkezo:
SSE: 5,175, R?: 0,996, Adjusted R%: 0,996, RMSE: 0,1608.

8

¥ axis
=

D 1 1 1 1 L L 1 L L
50 40 -30 20 -10 0 10 20 30 40 50
Xaxis
9. abra
A gorbeillesztés eredménye kvantum pont esetén. A piros szinnel jel6lt gorbe az eredeti
digitalizalt gorbe, mig a kék szinnel jelolt gorbe az illesztett gorbe.

Nano-lyuk esetén a kovetkezd illesztési paraméterek adddtak (10. abra): a; = -
5,4413, oy = 3,02*%107, a; = 23,3132, o = 0,0102. Az illesztés josaga a kdvetkezd:
SSE: 1103,3156, R% 0,9732, Adjusted R?: 0,973, RMSE: 3,0708.

Y axis

200 -100 0 100 200
X axis
10. 4bra
A gorbeillesztés eredménye nanolyuk esetén. A piros szinnel jelolt gorbe az eredeti digitalizalt gorbe,
mig a kék szinnel jelolt gorbe az illesztett gorbe.
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Konkluzio

Az Onszervezddés utjan kialakuld nano-struktirdk segitségével a félvezetd-
eszk0zok paramétereit jelentés mértékben javitani lehet. Emiatt fontos, hogy adott
tulajdonsdgu (geometridju és feliileti sliritiségli) nano-szerkezeteket tudjunk
tervezni ¢és eldallitani. Sikeriilt jol egyezd illesztést késziteni a hiperbolikus
fiiggvényen alapuld leirasra, mely fiiggvény koefficienseinek meghatdrozasara
egyedi szoftvert készitettiink. Kovetkez6 kutatdsi terviink technoldgiai
paraméterek meghatarozasa illetve hozzarendelése az illesztési paraméterek
alapjan. Tovabbi célunk az ismertetett fliggvény pontjainak a meghatarozasa a
nano-szerkezetek geometriai paraméterei alapjan.
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