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Kivonat: Jelen cikkben az önszerveződés útján kialakuló GaAs-alapú nano-szerkezetek 

alakjának matematikai leírásával és a valós formához való függvényillesztéssel 
foglalkozunk. Az alkalmazás szempontjából rendkívül fontos, hogy adott tulajdonságú 
(geometriájú és felületi sűrűségű) nano-szerkezeteket tudjunk tervezni és előállítani. 
Cikkünkben először röviden bemutatjuk a témában végzett kutatásaink előzményeit. Ezt 
követően vegyület-félvezető hordozón (AlGaAs ill. GaAs), csepp-epitaxia útján, 
önszerveződéssel kialakuló nulla-dimenziós  nano-struktúrák matematikai leírását mutatjuk 
be, mely függvényillesztés koefficienseinek meghatározására egyedi szoftvert készítettünk. 
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1 Bevezetés 

Ismeretes, hogy az önszerveződés útján kialakuló nano-szerkezetek segítségével 
újfajta félvezető eszközök készíthetők (pl. kvantum-pont sejtautomaták [1] [2]), 

vagy a jelenleg már alkalmazott eszközök paramétereit is jelentős mértékben 
javítani lehet ezekkel a nano-szerketzetekkel. Utóbbira egy jó péla a 
nagyhatásfokú napelemek [3] [4]. Az egyszerű pn-átmenetes GaAs alapú 
napelemek hatásfoka maximum 30% lehet a Schockley-Queisser korlát 
következtében [5]. További jelentős mértékű hatásfok-növekedés, pl. III-V-alapú 
nano-szerkezeteket tartalmazó struktúrával érhető el. Ezen nano-szerkezetek 

alkalmazásával a napelemek, a napsugárzás spektrumából egy szélesebb 
hullámhossz-tartományt képesek hasznosítani (1/A. ábra).  
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A.   B.

 

1. ábra 

(A) A napsugárzás spektrumából hasznosított hullámhossz-tartomány, hagyományos c-Si napelem 

(fekete vonalak közötti tartomány) és GaAs-alapú nano-struktúrás napelem esetén (piros vonalak 

közötti tartomány).  (B) Egy (IBQD - Intermediate Band Quantum Dot) napelem sávábrája [4]. 

 

A tiltott sávban közbenső kvantum-pont rétegeket hozunk létre (IBQD - 

Intermediate Band Quantum Dot) [4]. E kvantum-pont rétegek hatására a napelem 
nemcsak a (3) energiájú fotonokat tudja abszorbeálni, hanem az (1) és a (2) 
energiájú fotonokat is (lásd. 1/B ábra). A szélesebb hasznosuló spektrum-

tartomány következtében e napelemek hatásfoka akár 60-80% is lehet.   

Ezeket a nano-szerkezeteket a molekulasugár-epitaxia (molecular-beam epitaxy, 

MBE) egy változatával, az ún. csepp-epitaxiával (droplet-epitaxy, DE) lehet 

előállítani. Az eljárás működésének a lényege, hogy atom vagy molekulasugarat 

irányítunk ultranagy-vákuum (UHV) környezetben egy fűthető mintatartóra. Az 
atomok a minta felületén kondenzálódnak.  A csepp-epitaxia elgondolását 
Koguchi és munkatársai dolgozták ki először az 1990-es évek elején [6] [7] [8] 

[9]. A technológia lényege, hogy az első lépésben a hordozóra (pl. GaAs-ra) egy a 

III-főcsoportból származó fémet (pl. Ga-ot) választunk le. A második lépésben a 
minta hőmérsékletének és a háttérben lévő V-főcsoportból származó maradékgáz 
(pl. As) nyomásának a függvényében különféle nano-struktúrák alakulnak ki a 

cseppesedő Ga kristályosodásának során. Ezek a struktúrák a technológia 
függvényében nemcsak a konvencionális kvantum-pont-formák, de kvantum-

gyűrűk és további egzotikus nano-méretű formák lehetnek (2. ábra). 
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2. ábra 

Csepp-epitaxia során kialakuló nanoszerkezetek, különböző növesztési paraméterek esetén [6]. 

A csepp-epitaxia segítségével félvezető eszközök például nagyhatásfokú 
napelemek, kvantum-pont-sejtautomaták [10] vagy egyéb áramkörök, például 
memóriaelemek [11] is készíthetők. 

 

A újszerű elektronikus eszközök készítéséhez kontrollált méretű és sűrűségű 

nanostruktúrákra van szükség [12] [13] [14] [15] [16]. A célunk egy eljárást 
kidolgozni a struktúrához tartozó technológia meghatározására, azaz egy kívánt 
struktúra milyen paraméterek (pl. Ga részecskeáram, As nyomás, hordozó 

hőmérséklete stb.) esetén formálódik. Ehhez először ezen nanoszerkezetek 

formájának analitikus leírásával és a megvalósult alakok illeszkedésének 
vizsgálatával foglalkozunk. 

2 Kutatásaink előzményei 
A különféle nulla-dimenziós nano-szerkezetek leírása nem egyszerű feladat, mivel 

közöttük az átmenet folyamatos, tehát nem létezik éles határ, ami a különféle 
nano-szerkezetek osztályokat egyértelműen elkülönítené. Első közelítésben ezen 

nano-szerkezetek osztályozásának kvantitatívvá tételéhez egy ún. formatényezőt 
vezettük be. A formatényező segítségével az egyes nano-szerkezetekhez egy leíró 

vektort rendeltünk. E formatényezőt Kohonen leképezéssel [17] és fuzzy 
következtető rendszer alkalmazásával [18] [19] is meghatároztuk. A nano-

szerkezetek alakját négy geometriai adattal írjuk le, melyek a 3. ábrán láthatók. A 

geometriai paraméterek értelmezése a következő: Az A méret a nano-stuktúra 
alapkörének az átmérője, amit következő módon defináltuk:  

.      (1) 
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3. ábra 

A nulla-dimenziós nano-szerkezetek geometriai paraméterei kvantum-pont (a.), kvantum-gyűrű (b.) és 
nano-lyuk (c.) esetén [12]. 

 

A B méret a nano-szerkezet belső körének az átmérője, a C méret a nano-szerkezet 

legfelső pontjának és a hordozónak a távolsága. A D méret a nano-szerkezet 

legfelső pontjának és a lokális vagy globális minimumának a távolsága, abszolút 
értékben. 
 
 A Kohonen-féle önszerveződő leképezés egy iteratív algoritmus, ami a bemeneti 
vektorokat jelen esetben kétdimenziós térbe képezi le. Emiatt a formatényező egy 
(x,y) virtuális koordinátájú pont. Ennek a pontnak a helye megadja, hogy a hozzá 
tartozó bemeneti vektor milyen mértékben hasonlít a többi ponthoz (a többi 
bemeneti vektorhoz). Az egyes bemeneti pontok egymáshoz képest való 
elhelyezkedése megadja, hogy az adott pont (bemeneti vektor) a leképezés alapján 
milyen mértékben számít kvantum-pontnak, kvantum-gyűrűnek vagy nano-

lyuknak [12] [13] [15]. 

  
A nulla-dimenziós nano-szerkezetek fuzzy-alapú osztályozásáról egy korábbi 
cikkben [13] már beszámoltunk. Első közelítésben feltételezzük, hogy a nano-

struktúrák fejlődése a hordozó felületét tekintve izotróp. Ez azt jelenti, hogy a 
méretek hordozó síkjával párhuzamosan (B-méret) és hordozó síkjára merőlegesen 

(C és D-méretek) ugyanolyan arányban változnak. Emiatt a korábbi munkában az 
osztályozásnál csak a C és a D paraméterek viszonyát vizsgáltuk meg. Egy 

további modellben már figyelembe vettük a B, C és D-méretek változását is [14]. 

A fuzzy-alapú osztályozásnál a formatényező egy 0 és 1 közötti szám. 
 

Megvizsgáltuk ugyanezen nulla-dimenziós nano-szerkezetek fuzzy-alapú 

tervezésének lehetőségét is.  A továbbiakban bemeneti paraméterek alatt a 

geometriai méreteket és a nano-szerkezetek felületi sűrűségét értjük, míg tervezési 
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esetben a kimeneti paraméterek a hordozó hőmérséklete, Ga fluxusa, As 
háttérnyomása, hőkezelés ideje és a hőmérséklete. Megjegyzendő, hogy 
technológiai szemszögből nézve a kimeneti és a bemeneti paraméterek felosztása 
fordított. A kimeneti paraméterek kiszámításának menete a 4. ábrán látható. A 
geometriai adatokat és a felületi sűrűség értékeket több szerző munkáiból [20] 

[21] [22] [23] [24] [25] vettük. A modellt valós technológiai adatokkal 
ellenőriztük és jó egyezést adtak [14]. 

 

 

4. ábra 

A kimeneti paraméterek kiszámításának folyamatábrája. 

3 Új modell a nanoszerkezetek leírására 

A cikkben tárgyalt új modellben szétválasztottuk a nulladimenziós nano-

szerkezetek geometriai paramétereinek és felületi sűrűségének leírását. Itt csak a 

nano-szerkezetek geometriájának a leírásával foglalkozunk. Ebben a modellben 
2x2 paramétert (a1, a2, α1, α2) tartalmazó hiperbolikus függvénycsaláddal írjuk le a 

nano-szerkezetek alakját [26]. Ez a függvény két részre osztható fel: egy kvantum-

pontot és egy nano-lyukat leíró részre. A kvantum-pontot leíró rész kifejezése a 

következő: 
 

,                                                                                    (2) 

 

ahol az a1 paraméter a nano-szerkezet magasságával kapcsolatos, az α1 paraméter 
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egy karcsúsággal kapcsolatos tényező. A nano-lyukat leíró rész kifejezése a 

következő: 
 

   (3)                                   

  

ahol az a2 paraméter a nano-szerkezet mélységével kapcsolatos, az α2 paraméter  
szintén egy karcsúsági tényező. A nano-szerkezet eredő alakját az (2)-es és a (3)-

as kifejezések összege adja:  

 

        (4)

                                                                                                        

A következő ábrákon az a1, az a2 paraméterek változását láthatjuk. Ez a két 
paraméter az adott görbe magasságát befolyásolja. Az a1 paraméter esetében az α1 

= 0.1, az a2  = 0 és az α2 = 0 változatlanok (5. ábra). 
 

 

5. ábra 

Az a1 paraméter változása. 

Az a2 paraméter esetében az a1 = 0, az α1= 0, és az α2 = 0.01 változatlanok (6. 

ábra). 

 

6. ábra 

Az a2 paraméter változása. 
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A következő ábrákon az α1, az α2 paraméterek változását láthatjuk. Ez a két 
paraméter az adott görbe karcsúságát jellemzik. Az α1 paraméter esetében az a1 = 

1, az a2 = 0, és az α2 = 0 változatlanok (7. ábra). 
 

 

7. ábra 

Az α1 paraméter változása. 

Az α2 paraméter esetében az a1 = 0, az a2 = 1, és az α1 = 0 változatlanok (8. ábra). 
A következő két ábrán a görbeillesztés eredménye látható tipikus kvantum-pont és 
nano-lyuk esetére. A görbéket a [27] [28] [29] [30] [31] [32] [33] cikkekben 
található atomerő-mikroszkópos (Atomic Force Microscopy, AFM) 

keresztmetszeti adatokra illesztettük. Mindkét esetben a piros színnel jelölt görbe 
az eredeti digitalizált görbe, míg a kék színnel jelölt görbe az illesztett görbe. Az 
ábrák (001)-es orientációjú GaAs felületen készültek, [-110] kristálytani irányból 
nézve. 

 

8. ábra 

Az α2 paraméter változása. 
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Kvantum-pont esetén a következő illesztési  paraméterek adódtak (9. ábra): a1 = 

16,8933, α1 = 0,1067, a2 = 4,7188, α2 = 0,067. Az illesztés jósága a következő: 

SSE: 5,175, R2: 0,996, Adjusted R2: 0,996, RMSE: 0,1608. 

 

9. ábra 

A görbeillesztés eredménye kvantum pont esetén. A piros színnel jelölt görbe az eredeti 
digitalizált görbe, míg a kék színnel jelölt görbe az illesztett görbe. 

Nano-lyuk esetén a következő illesztési  paraméterek adódtak (10. ábra): a1 = -

5,4413, α1 = 3,02*10-7, a2 = 23,3132, α2 = 0,0102. Az illesztés jósága a következő: 
SSE: 1103,3156, R2: 0,9732, Adjusted R2: 0,973, RMSE: 3,0708. 

 

 

10. ábra 

A görbeillesztés eredménye nanolyuk esetén. A piros színnel jelölt görbe az eredeti digitalizált görbe, 
míg a kék színnel jelölt görbe az illesztett görbe. 
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Konklúzió   
Az önszerveződés útján kialakuló nano-struktúrák segítségével a félvezető-

eszközök paramétereit jelentős mértékben javítani lehet. Emiatt fontos, hogy adott 
tulajdonságú (geometriájú és felületi sűrűségű) nano-szerkezeteket tudjunk 

tervezni és előállítani. Sikerült jól egyező illesztést készíteni a hiperbolikus 

függvényen alapuló leírásra, mely függvény koefficienseinek meghatározására 
egyedi szoftvert készítettünk. Következő kutatási tervünk technológiai 
paraméterek meghatározása illetve hozzárendelése az illesztési paraméterek 
alapján. További célunk az ismertetett függvény pontjainak a meghatározása a 
nano-szerkezetek geometriai paraméterei alapján. 
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