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Efecte opticein bicristalele aligjelor Bi;4Sby (0,06<x<0,20)
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Sint prezentate rezultatele studiului experimental a efectelor optice in monocristale si
bicristale Bi;,Sby (0,06<x<0,20) pentru diapazonul spectral (1-6) eV. Comparindu-se spectrele
optice ridicate de la suprafetele monocristalelor si bicristalelor cu aceeasi compozitie, se evidentiaza
un sir de particularitati cauzate de influenta suprafetei de delimitare a cristalelor cu diferite unghiuri
de dezorientare.

Introducere

Performantele recente ale fizicii starii condensate se datoreaza extinderii
semnificative a studiului proprietatilor fizice si structurii spectrului energetic a
diferitor materiale. Ele sint determinate de faptul ca in corpurile solide de o
anumita structura sint puse in evidenta un sir de efecte specifice, datorita carora
aceste materiale sint extrem de solicitate in tehnica contemporana. Se profileaza
energetica contemporana si fotonica moderna. Cerintele microelectronicii nu mai
pot fi satisfacute doar prin modernizarea procedeelor tehnologice de confectionare
a dispozitivelor electronice si fotonice, fara a evidentia modificarile spectrului de
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caracteristici sub influenta diferitor sisteme de defecte structurale si dislocatii,
precum si fara a ilucida legitatile fizice de interactiune a purtatorilor de sarcina
(electroni, goluri), a purtatorilor elementari de informatie (fotoni).

Un loc deosebit, in aceasta ordine de idei, apartine bicristalelor, tricristalelor
cu diferite suprafete de delimitare. Restructurarea spectrului energetic sub influenta
suprafetelor de delimitare a cristalitelor in bicristale prezinta interes atit sub aspect
teoretic, cit si aplicativ in cazul concret al studierii diferitor probleme ale fizicii si
ingineriei contemporane, cum ar fi supraconductibilitatea planurilor de maclare la
metale, simetria starii de cuplare in supraconductori la temperaturi inalte,
restructurarea suprafetel Fermi etc.

Fiind un defect intern bidimensional, suprafata de delimitare desparte doua
faze fizice cristaline echivalente. In acest sens, o importanti deosebita prezinta
cercetarea caracterului interactiunii purtatorilor de sarcina si de informatie cu
suprafata de delimitare a cristalitelor. Interactiunea purtatorilor de sarcina cu
suprafata de delimitare a cristalitelor modifica spectrul energetic.

Particularitatile modificarii spectrului energetic a purtatorilor de sarcina sub
influenta suprafetei de delimitare a cristalitelor pot fi evidentiate experimental
numai in cazul cind se cunoaste cu 0 exactitate destul de mare structura energetica
a componentelor integrale ce formeaza bicristalul. Acestor cerinte le corespund
aligjele Bi1xShy.

Prezenta lucrare reflecta rezultatele studierii efectelor de modificare a
structurii spectrelor energetice a purtatorilor de sarcina sub influenta suprafetel de
delimitare in bicristale de Bi;xShy (0,06<x<0,20).

Aligjele Bi1xShx in forma monocristalina sint studiate destul de detaliat [1].

In studiile existente [2,3] se analizeazi rezultatele influentei suprafetei de
delimitare asupra spectrului energetic a purtatorilor de sarcina in bicristale de Bi;.-
xSby 1N apropierea suprafetel Fermi (diapazonul energetic ~ meV) in baza studiului
efectelor cuantice oscilatorii.

Modificarea constantelor optice sub influenta suprafetei de delimitare in
bicristale din Bi;-xSbx pentru diapazonul spectral (1-6)eV sint supuse studiului
pentru prima oara.

Rezultatele experimentalesi discutia lor

Problema studierii particularitatilor proprietatilor fizice ale diferitor bicristale
este descrisa detailat in monografia [5]. S-au Sudiat efectele optice ale bicristalelor
aligielor BijxSby (0,06<x<0,20) pentru diferite suprafete de delimitare a
cristalitelor si diferite conductivitati electrice.

Esantioanele studiate in aceasta lucrare au fost preparate prin metoda topirii
zonale, utilizindu-se tehnica agentului dublu de cristalizare. Topireasi cristalizarea
zonala este cea mai reusita metoda tehnologica de crestere a monocristalelor Bis-
xSby, dat fiind faptul ca permite obtinerea de structuri omogene pe integrul cristal.
Tehnologia de obtinere a monocristalelor Bii«Shy este descrisa in multiple lucrari
[4], iar tehnologia de preparare a bicristalelor este prezentata in [5]. Diferite
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conductivitati electrice ale bicristalelor studiate s-au obtinut dopind in timpul
topirii zonale cu telur (n-tip de conductie) si cu staniu (p-tip de conductie). S-au
studiat bicristale Bi;-xShy cu suprafete de delimitare a cristalitelor de tip inclinare si
tip torsiune. Tipul suprafetel de delimitare este determinat de geometria structurala
a bicristalelor. Geometria structurala a bicristalelor si orientarea suprafetei de
delimitare a cristalitelor in spatiul retelei cristaline este reprezentata in fig. 1.

Pentru descrierea structurii bicristalelor sint necesari  cinci  parametri
unghiulari independenti: trel parametri care determina orientarea cristalitului 11 fata
de cristalitul | si doi parametri unghiulari care determina orientarea suprafetei de
delimitare a cristalitelor. Daca axa de rotatie a unui cristalit se afla in planul
suprafetei cristalitelor, avem o suprafata de delimitare de inclinare. Structura unei
adtfel de suprafate este reprezentata in fig.1(ab). Daca axa de rotatie este
perpendiculara suprafetel de delimitare a cristalitelor, avem o suprafata de torsiune.
Structura suprafetei de delimitare de torsiune este reprezentata in fig. 1(d,c).

Parametrii structurali (cum ar fi unghiul de dezorientare a cristalitelor si
orientarea planului interfetel cristaline) au fost determinati prin metoda
microscopiei electronice si prin analiza structurala de raze X. Fiecare dintre aceste
metode are avantgjele si dezavantagjele ei.

Fig. 1. Geometria structurala a bicristaldlor Bi;Shy. a, b — suprafata de delimitare de inclinare;

¢, d — suprafata de delimitare de torsiune; MB — monoblocuri cristaline; Cl — interfata cristaling; 0,
1 1

01, 6, — unghiuri de dezorientare a cristalitelor; N,, N; — versori la suprafetele monoblocurilor

respective.

Folosirea microscopiei electronice permite a observa defectiunile si
imperfectiunile structurii ideale a cristalului. Cu gutorul acestei metode se poate
observa doar imaginea bidimensionala a obiectului cercetat, dar nu pot fi obtinute
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informatii despre structura atomica a cristalului. Descrierea detaliata a metodei
microscopiei electronice este facuta in [6], iar metodele de aplicare a el pentru
cercetarea suprafetel de delimitare a cristalitelor este descrisa in [7]. O alta metoda
de cercetare a structurii materialului este analiza structurala cu raze X, care este cea
mai eficienta pentru studiul structurii periodice tridimensionale. Desi datele
obtinute au o exactitate inalta, aceasta metoda este mai complicata.

Se produce medierea imaginii pe toata structura si nu se poate obtine o
informatie clara despre defectiunile separate ale structurii cristaline. Din cele
expuse rezulta ca varianta optima, aplicata in aceasta lucrare, este folosirea
complexa a metodei microscopiei electronice si analizei structurale cu raze X.

Spectrele optice au fost ridicate de la suprafetele obtinute la despicarea
lingoului monocristalin la temperatura de 300K folosindu-se lumina polarizata din
domeniul spectral (0,4-50) wm. Unghiurile de dezorientare a cristalitelor variaza in
limitele 0,6-10°. Conform [5], bicristalele BiixShy (0,06<x<0,20) reprezinta
cristalite cu unghiuri mici de dezorientare.

In fig.2 este prezentat spectrul de reflexie a monocristalului  de
BiogsSho 1o<Te> ridicat la incidenta fluxului sub unghiul de 8°. In acelasi grafic este
prezentata curba teoretici a dependentei R=R(hw) calculata cu autorul

urmatoarelor formule:

_ (n-1)%+k?
R= (n-1)%+K2 (D
n2-k2-1=Ney Wow' 2

me,  (w2-w?)2+w?g?
— Né? w
20K = e Xy 3
unde n - indicele de refractie; k - indicele de extinctie; g - constanta de amortizare;
o - frecventa luminii incidente.

Din fig.2 se observa ci, pentru domeniul energetic hw3 2,8eV, curba
teoretica calculata in cazul dispersiei clasice pentru semiconductorii puternic dopati
este in buna concordanta cu dependenta experimentala.

Totodata, pe alura curbei experimentale R=R(hw), Se observa un sir de
particularitati sub forma de maxim si prag, care pot fi identificate catranzitii optice
ale electronilor dintre benzile de valenta si benzile de conductie. Pentru ca astfel de
tranzitii ale electronilor sa se manifeste pe fundalul interactiunii fotonilor cu
purtatorii de sarcina liberi (linia segmentata), este necesar ca densitatea de stari ale
electronilor din banda de conductie sa fie excesiva, adica situata superior fata de
nivelul Fermi, pentru semiconductorii de tipul n (vezi montajul in fig.2).

Montagjul (intersetul) prezinta diagrama tranzitiilor optice in apropierea
punctelor critice Van Hove. Pozitiile energetice ale particularitatilor coeficientului
de reflexie pentru monocristalul n-Big gsShp 12 Sint prezentate in tabelul 1.

in fig.3 este prezentata dependenta spectrala a functiei e,E? = f(hw)
calculata cu ajutorul relatiilor Cramers-Kroning din spectrele de reflexie (&2 —

......

acestei dependente se evidentiaza clar maximele (A, C, D, E) cu energiile
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respective: 2,1 eV; 4,35 eV; 5,4 eV; 5,7 eV. Particularitatea (B) cu maxim la 3,25 eV
se manifesta ca o panta localizata intr-un domeniu larg de energii. Comparind
rezultatele prezentate in aceste doua figuri, conchidem ca exista o corelare
satisfacatoare pentru monocristalul studiat.

~>

04 4

0,3 A

0,2 1

0,1

\

15 2 2,5

3,5 4 4,5

5

55 6

Fig.2. Spectrul dereflexie aBiggsSho, 12 12 T=300 K.
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Fig.3. Dependenta spectrala a permitivitatii dielectrice imaginare &, in coordonatel e functiel
e,E% = f(hw) pentru n-Big gsSy 1212 300K.

Valoarea energiilor caracteristice pentru tranzitiile de rezonanta in bicristalele

N-Bio,gsSo,12
L Energia, eV
Caracteristicile A 5 c D £
Reflexie (experiment) 2,0 3,25 4,30 5,35 5,70
& (Aiw) (calculat) 2,1 3,2 4,35 5,40 5,70
C (aw) (calculat) 2,1 3,10 4,38 5,40 5,75

In fig.4 este prezentati dependenta spectrala a indicelui de absorbtie
c = f(hw). Marimea acestui parametru este determinata, in primul rind, de
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tranzitiile electronice dintre benzile energetice complete si nivelurile libere din
banda de conductie localizate mai sus de nivelul Fermi, cit si de absorbtia luminii
de catre purtatorii de sarcina liberi.

0,06 T B

<~ [Tl

0,05 + A

-
0
~—0O

004 +

0,03 +

0,02 +

0,01 : : : : : : : : : 1 hw, eV
15 25 35 45 55 6,5

Fig. 4. Dependenta spectrala aindicelui de absorbtie c(hw) pentru BigggSho 1.

Totodata, pe conturul dependentel c = f(hw), se evidentiaza clar toate
particularitatile (A, B, C, D, E), caracteristice pentru tranzitiile optice ale
electronilor dintre benzi. Marimile energiilor caracteristice pentru tranzitiile de
rezonanta sint prezentate in tabel.

Rezultatele bazate pe valoarea experimentala a functiei R = R(hw) pentru un
monocristal din BiogsSbo12 in cazul in caree, =e,(hw); e,E? = f(hw) si =
v (hw), prezentate in figurile 2, 3, 4 si tabelul 1, confirma o corelatie satisfacitoare.

Pentru a stabili modul in care se prezinta particularitatile functiei R = R(hw)
in bicristale aligjelor Bi1xSby cu aceeasi compozitie, spectrele de reflexie au fost
deplasate, folosindu-se tehnici modulationale.

in fig.5(a b, c, d, €), sint prezentate dependentele spectrale & = f (hw).
Elementul de suprafati iluminat are aria de (0,2 x 3) mm? si contine frontiera de
separatie a cristalitelor din bicristalul n-Big gsSho 12.

Dependenta 22 = f (hw) reflecta un sir de particularitati determinate de
structura benzilor energetice in bicristalele BiixSby si, in particular, aportul
jonctiunii bicristalelor in modificarea functiilor optice prin intermediul cimpului
electric local si a cimpului deformational. Pe dependenta S8 = f (hw), se pun in
evidenta doua tipuri de particularitati: simple si complexe. Dependentele formate
din curbe simple pot fi observate si in vecinatatea punctelor B(hw =3,2eV ) si
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E(hw =5,7eV), iar dependentele formate din curbe complexe - in vecinatatea
punctelor A(hw =2,0eV), C(hw=43eV) si D(hw =52¢eV). Prin urmare,
cimpurile de deformatie si electric, generate in bicristalul Bi;«Sby, modifica
structura benzilor electronice doar in vecinatatea particularitatilor A(hw = 2,0eV ),
C(hw =4,3eV ) si D(hw =5,2¢eV ).
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Fig. 5. Dependenta spectrali a functiei PR pentru bicristalul de n-Big gsSho 1, |a temperatura 300K
RDI

in regiunea particularitatilor (A, B, C, D, E) evidentiatein fig.3.

In baza compararii spectrelor optice in monocristale si bicristale, conchidem
ca prezenta perturbatiilor deformationale si electrogtatice generate in bicristale duc
la majorarea latimii benzii interzise cu ~75 meV, ~60 meV, ~150 meV in
vecinatatea particularitatilor A, C si D. Dependentele formate din curbe complexe
pot fi observate in vecinatatea punctelor A(hw =2,0eV), C(hw =4,3eV ) si
D(hw =5,2eV ). Prin urmare, cimpurile de deformatie si electric, generate in
bicristalul Bi;-xShy, modifica structura benzilor electronice doar in vecinatatea
particularitatilor A(hw = 2,0eV ), C(hw =4,3eV ) si D(hw =5,2eV ).

Particularitatile efectelor optice discutate mai sus nu depind de componenta
aliajului.

Concluzii

Bicristalele studiate poseda proprietati de semiconductori cu largimea ingusta
a benzii energetice interzise. In baza comparatiei efectelor optice ale
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monocristalelor si bicristalelor cu aceeasi compozitie, s-au determinat modificarile
spectrului energetic a purtatorilor de sarcina sub influenta suprafetei de delimitare
a cristalitelor. Particularitatile evidentiate sint cauzate de cimpurile deformational
si electrodatic, generate de suprafata de delimitare a cristalitelor. Experimental, s-a
stabilit ca modificarea constantelor optice in bicristale depinde de tipul suprafete
de delimitare si valorile unghiurilor de dezorientare.
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