9y d

CENTRO DE INVESTIGACIONES
EN OPTICA, A.C.

ESTUDIO DE LA DINAMICA DE
PORTADORES DE CARGA EN MATERIALES
SEMICONDUCTORES PARA
OPTOELECTRONICA DE THz

DOCTORADO EN CIENCIAS (OPTICA)

Asesor:
Dr. Enrigue Castro Camus
Estudiante:
M.C.O. Sofia Carolina Corzo Garcia

Diciembre de 2016
Leon, Guanajuato, México



Resumen

En esta tesis se analiza de manera teorica, la dindmica de portadores
de carga en antenas fotoconductivas (PCA) disenadas para emitir radiacién
de THz. Para llevar a cabo este analisis se utiliza una simulaciéon de Monte
Carlo en tres dimensiones. Se simularon PCA de Arseniuro de Galio crecido
a bajas temperaturas LT-GaAs (cuyo tiempo de vida de portadores de carga
es de aproximadamente 250 fs) y Arseniuro de Galio semi-aislante SI-GaAs
(cuyo tiempo de vida de portadores de carga es de aproximadamente 10 ns),
obteniendo un tamano de gap para la PCA con el cual el tiempo de transito
de los portadores de carga a través de éste, es el pardmetro determinante
en la duracién del pulso de THz emitido en lugar del tiempo de vida de los
portadores de carga.

También se simulé la emisién de THz en campo cercano en Arseniuro de
Indio Galio (InGaAs) sin la presencia de un campo eléctrico externo. Para
esta simulacién se usé la simulacion de Monte-Carlo antes mencionada en
combinacion con una simulacion electromagnética con el método de Diferen-
cias Finitas en el Dominio del Tiempo FDTD. Con los resultados obtenidos
de estas simulaciones se demuestra que la contribucion de la radiacion de THz
debida a la fotocorriente generada en el plano de la superficie del semicon-
ductor no es despreciable (como se consideraba normalmente). Los resultados
tedricos obtenidos se validaron comparandolos con resultados experimentales
publicados previamente.
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Capitulo 1

Introduccion.

El estudio de la radiacion electromagnética en la regiéon de frecuencias de
Terahertz (THz) tomo¢ relevancia en 1984 con el desarrollo de los laseres de
pulsos ultracortos y las antenas fotoconductivas capaces de emitir y detectar
dicha radiacion [1]. Desde entonces diversos grupos de investigacion alrededor
del mundo han contribuido en el mejoramiento y desarrollo de dispositivos
emisores y receptores de THz [2], asi como en el desarrollo de aplicaciones
de esta radiacién en diferentes dreas del conocimiento [3], que van desde
aplicaciones médicas hasta como parte de procesos industriales, pasando por
la captura de imégenes de seguridad y con fines de conservacion de arte, entre
otras.

Actualmente, uno de los materiales mas utilizados para la fabricacién de
antenas fotoconductivas es el Arseniuro de Galio crecido a bajas temperatu-
ras LT-GaAs. Esto se debe a que el tiempo de vida de los portadores de carga
en este material es muy corto, de aproximadamente 250 fs [4], comparado por
ejemplo con el de Arseniuro de Galio semi-aislante que es de aproximadamen-
te 10ns [5]. Sin embargo el proceso de crecimiento de LT-GaAs es mas costoso

que el de SI-GaAs, ademas de que algunas de sus propiedades no son repeti-
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bles entre muestras, por lo que seria deseable poder remplazarlo en las PCA

por SI-GaAs.

1.1. Objetivo.

Mejorar conceptos basicos del funcionamiento de emisores de THz basa-
dos en materiales semiconductores, mediante el estudio de la dindmica de

portadores dentro de este tipo de materiales.

1.1.1. Objetivos particulares.

Simular la dinamica de portadores en antenas fotoconductivas emisoras
de THz de LT-GaAs y SI-GaAs con diferentes tamanos de gap, para conocer
la contribucion del tiempo de transito de los portadores de carga en el ancho
de banda del pulso de THz emitido.

Simular la dindmica de portadores y emisiéon de THz de superficie en
InGaAs fotoexcitado con un gradiente en la iluminacién, para conocer la
contribucion de las corrientes laterales en la emisién de THz en campo cer-

cano.

1.2. Hipbtesis.

La contribucion de esta tesis se puede dividir en la comprobacion de dos

hipdtesis que dan respuesta a los objetivos particulares.

» Hipotesis 1: El tiempo de transito de los portadores de carga fotoexci-
tados a través de un gap del ordén de 100 nm, de una antena fotocon-
ductiva emisora de THz, es el factor dominante el en la duracién del

pulso de THz emitido.



1.2 Hipotesis.

» Hipotesis 2: La emisién de THz en campo cercano de una superficie de
InGaAs, fotoexcitada con un gradiente en la iluminacién, esté confor-
mada por las contribuciones debidas tanto a la corriente paralela como
a la perpendicular a la superficie del semiconductor y no solamente a la
generada debido a la corriente perpendicular, como lo sugiere el modelo

comunmente aceptado en el estudio de ésta emision.



Capitulo 2

Radiacion electromagnética a

frecuencias en Terahertz.

Para propdsitos de este trabajo la regién del espectro electromagnético
comprendida entre las frecuencias 0.3 THz y 10 THz (que corresponden a
longitudes de onda entre 1 mm y 30 um) sera llamada radiacién en Terahertz

(THz).
Frecuencias (Hz)
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Figura 2.1: Frecuencias del espectro electromagnético y region de THz re-
presentada en diferentes unidades [6].



En la figura 2.1 se muestra la banda de THz dentro del espectro electro-
magnético y su equivalencia en diversas unidades [6].

Antes de 1984 no existia la tecnologia para emitir y detectar radiacién
en THz. En ese ano se desarrollaron antenas fotoconductivas que excitadas
por laseres de pulsos ultracortos, cuyos pulsos 6pticos con duraciéon de pico-
segundos [1] permitieron la generacién y deteccién de pulsos de banda ancha
que cubren esta region del espectro. Desde entonces se ha hecho investigacién
para mejorar estos dispositivos [2,7,8], se han desarrollado otro tipo de fuen-
tes y detectores [9,10] y se han descubierto muchas aplicaciones en diversas
areas [3].

El hecho de que el acceso a esta region del espectro se haya logrado hace
apenas tres décadas, estd asociado con que su generacion y deteccién son
incompatibles con la tecnologia cominmente utilizada para emitir radiacién
ya sea por medios 6pticos o electrénicos [11]. La regién de THz est4 situada
justo en la brecha entre la capacidad de ambas tecnologias (figura 2.1), ya
que en esta brecha hay frecuencias mas altas que las maximas generadas por
dispositivos electrénicos (limitados por la velocidad de los switches electréni-
cos) y frecuencias inaccesibles para los dispositivos épticos (limitados por las
energias de transicién de electrones y dtomos emisores) [12].

Una caracteristica a resaltar de la radiacion en THz es que es fuertemente
absorbida por el agua [13], esto abre la posibilidad de realizar estudios en
diversas areas donde el monitoreo de cantidades de hidratacién sea un factor
determinante del proceso a estudiar. Sin embargo ésta misma caracteristi-
ca constituye una de las principales limitaciones o retos para el desarrollo
experimental de la espectroscopia en THz, ya que, por ejemplo para hacer
estudios en condiciones ambientales normales, se encuentra presente vapor

de agua contenido en el aire, el cual atenia la senal de THz [14] aun en au-



sencia de una muestra. En la figura 2.2a se muestra la atenuacién de los THz
al propagarse en aire y en la figura 2.2b se observan franjas de absorcién de

agua en frecuencias caracteristicas.

E,, (D) (u.arbitrarias)
Eq,, (@) (u.arbitrarias)

0 2 4 6 8 10 0 1 2 3 4 5
Tiempo (ps) Frecuencia (THz)

Figura 2.2: La linea continua (roja) muestra un pulso de THz en funcién
del tiempo (a) y en funcién de la frecuencia (b) propagado en aire y la linea
punteada (negra) muestra un pulso de THz en funcién del tiempo (a) y en
funcién de la frecuencia (b) propagado en un ambiente en el que se reemplaz6 el
aire por nitrégeno. Ambos pulsos se generaron en el mismo espectrémetro
bajo igualdad de condiciones, con una distancia de 40 cm entre el emisor y el
detector.

Las aplicaciones de la radiacién en THz se extienden a diversas areas del

conocimiento. A continuacién se enumeran como ejemplo algunas de ellas:

= Estudios no destructivos en plantas vivas, donde utilizando espectros-
copia en THz en el dominio del tiempo (THz-TDS) se ha monitoreado
el proceso de deshidratacién de sus hojas [15] bajo diferentes condi-
ciones, estudio que entre otras cosas permite conocer la resistencia de
la planta a las sequias. Esto cobra relevancia debido al cambio de las

condiciones climéticas de nuestro planeta [16].

» Identificacién de quimicos explosivos, venenosos o ilicitos (con huellas

espectrales en esta regién) mediante su reconocimiento en imégenes de



THz [17,18]. La toma de estas imégenes se pretenden implementar para

mejorar la seguridad, por ejemplo, en aeropuertos.

Obtencion de la conductividad de semiconductores tanto en bulto como
en nanoestructuras. Mediante experimentos TDS de Bombeo Optico—
Prueba en THz, es posible monitorear en el tiempo la dindmica de por-
tadores en materiales semiconductores fotoexcitados [19-22]. Conocer
la conductividad de semiconductores nanoestructurados, por ejemplo
nanoalambres permite el desarrollo de novedosos dispositivos electroni-

cos [23] y celdas solares més eficientes [24].

Estudio de la estructura y funcionamiento de proteinas dentro de su
esfera de solvatacién (que es como se encuentran en organismos vivos)

[25,26].

Monitoreo de cantidades de hidratacién en distintos materiales con fines
de control de calidad en la industria del papel [27] y curtido de pieles
[28].

Identificacién de materiales extranos en alimentos grasos como cacahua-

te y chocolate [29], y alimentos deshidratados en polvo [30].

En diferentes partes del proceso en la industria del plastico [31,32] para
determinar los contenidos de aditivos y de la industria farmacéutica
[33, 34] para monitorear las concentraciones de ciertas sustancias en

pastillas.

Identificacién no invasiva de capas pictéricas en obras arte [35, 36];

Entre otras.
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2.1. Emisién y detecciéon de radiacién en

THz.

Existen diversos tipos de fuentes de THz, dentro de ellas una rama se
basa en laseres pulsados [37,38]. De manera general este tipo de emisores
de THz transforman pulsos épticos ultracortos (con duracién de decenas de
femtosegundos) en pulsos de THz (con duracién de unos cuantos picosegun-
dos). Los semiconductores son materiales en los que se puede realizar esta
conversion. Dentro del semiconductor se pueden fotoexcitar portadores de
carga, los cuales al ser acelerados por un campo eléctrico (interno o aplicado
de manera externa) presente dentro del material generan THz [39].

Las antenas fotoconductivas (PCA) son dispositivos que se basan en pro-
cesos fotoconductivos para emitir y detectar THz [1,2,40] y entran dentro
de las que usan un campo eléctrico aplicado de manera externa. Estas tienen
como sustrato un material semiconductor sobre el que se depositan contactos
metalicos que se utilizan para aplicar un campo eléctrico externo, el semi-
conductor es excitado por un pulso éptico ultracorto para generar un pulso
de THz. Estos dispositivos pueden ser usados también como detectores, si en
vez de aplicar un voltaje externo entre los contactos, se usa el campo eléctrico
de THz para acelerar las cargas generadas por el pulso éptico ultracorto.

Por otra parte, sin necesidad de aplicar un campo eléctico externo, la
emision de THz de un material semiconductor se puede presentar debido
a un dipolo transitorio el cual se debe a la presencia de un campo eléctrico
cerca de la superficie del semiconductor. Este campo eléctrico se ha atribuido
principalmente a dos mecanismos: el campo de superficie y el efecto photo-
Dember [37].

Para generar y detectar pulsos de THz, se utiliza como base un arre-
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glo experimental como el que se muestra en la figura 2.3. Un haz de pulsos
ultracortos proveniente de un laser de femtosegundos es dividido en dos ca-
minos mediante un divisor de haz, uno de estos caminos sera utilizado para
la generacién de THz y el otro para la deteccién. A partir de este momento

llamaremos bombeo al camino de generacion y prueba al camino de deteccion.

Divisor
de Haz

Laser de
femtosegundos

EP Linea de
P retraso
EP

EP

Parabdlico
(EO) Detector

de THz

Figura 2.3: Esquema general del arreglo experimental usado para la genera-
cién y deteccién de pulsos de THz.

Después de la separaciéon del haz de bombeo y el de prueba en el divisor
de haz, el bombeo es enfocado sobre el emisor y la radiacion en THz que
emite es llevada y enfocada hacia el detector mediante el uso de espejos pa-
rabolicos. El haz de prueba se hace pasar por una linea de retraso éptico
variable antes de ser enviado al detector donde se hacen coincidir el haz de
prueba y el de THz. El detector solamente es capaz de detectar el pulso de
THz cuanto esta presente simultdneamente con €él, un pulso ultracorto; esta
deteccién es proporcional al campo eléctrico de THz presente, por lo que
variando el retraso entre ambos pulsos la senal detectada también varia. Ya

que el pulso éptico es mucho mas corto (temporalmente) que el de THz, me-
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diante la linea de retraso se puede muestrear el campo eléctrico de THz. Este
arreglo experimental permite la deteccion directa del campo eléctrico con su
informacion de amplitud y fase, a diferencia de la deteccion de intensidad en
la cual esté presente solo la informacién de amplitud.

Del arreglo experimental que se acaba de describir se obtiene directamente
el campo eléctrico de THz como una funcién del tiempo de retraso entre el
pulso de bombeo y el de prueba, sin embargo si se le aplica Transformada
de Fourier también se obtiene el campo eléctrico de THz en funcion de la

frecuencia [6]

Bw) = — /_ " B(t) exp(—iwt)dt. 2.1)

[e.9]

2.2. Antenas fotoconductivas (PCA).

Desde su desarrollo en 1984, los dispositivos optoelectronicos para tra-
bajar en la regién de THz han evolucionado [2,41,42], sin embargo existen
aspectos de estos dispositivos que ain pueden ser mejorados, por ejemplo,
seria deseable sustituir el LT-GaAs, que es el semiconductor més utilizado
para la construccién de PCA, por SI-GaAs ya que su proceso de crecimiento
es menos costoso que el de LT-GaAs, ademas de que algunas de las propie-
dades de este tultimo no son repetibles entre muestras. En este trabajo nos
enfocamos en el mejoramiento de PCA mediante el estudio de la dindmica de
portadores de carga en el material semiconductor sobre el que se construyen.

Una PCA esta formada por un sustrato de un material semiconductor,
sobre el cual son depositados electrodos que pueden ser de diferentes metales
y diferentes geometrias [43]. En el espacio entre los electrodos (gap de la

PCA) se enfoca el pulso de bombeo cuya energia por fotén es mayor o igual
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a la energia del bandgap del semiconductor para generar pares electrén-hueco.
Entre los electrodos se aplica un voltaje externo, el cual genera un campo
eléctrico que acelera las cargas fotogeneradas (separando los electrones (e-)
de los huecos (h+) como se ve en la figura 2.4), la fotogeneracién y aceleracién
de estas cargas produce una corriente eléctrica transitoria entre los contactos
de la PCA, esta fotocorriente emite un pulso de radiacién electromagnética

el cual esta descrito en el campo lejano por

dIpc(t)

T (2.2)

Erp, o

donde Erpg. es el campo eléctrico de THz emitido e Ip¢ es la corriente tran-
sitoria fotogenerada en el gap de la antena [44,45]. Después de ser excitadas
y aceleradas, estas cargas regresan a un estado de equilibrio dentro de la
estructura de bandas del semiconductor en una escala de tiempo de picose-
gundos [45].

Un pulso de THz puede considerarse como un ciclo compuesto por mitades
con diferente polaridad. El comportamiento de la primera mitad se debe a
la aceleracién de las cargas fotogeneradas, mientras que el comportamiento
de la segunda estd relacionada con la desaceleraciéon de las mismas a lo largo
del semiconductor [46].

En el arreglo experimental que se esquematiza en la figura 2.3 tanto el
emisor como el detector son PCA. Para usar una PCA como detector no
se aplica un campo eléctrico externo entre los contactos [47], sino que es
necesario que un pulso de THz incidente coincida en el detector con el pulso
optico de prueba, ya que es el campo eléctrico de THz el que produce la
aceleracion de las cargas fotogeneradas por el pulso éptico, generando una

fotocorriente la cual es filtrada a una frecuencia (introducida en la PCA
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emisora debido al encendido y apagado del voltaje externo aplicado entre

los contactos) para amplificarla y detectarla con la ayuda de un amplificador

a)L

Lock-in [45].

AV

e

h+ _ e-0 _
J/ e-0 e 8h+ Oh+ /Y\e
Oh+

Figura 2.4: a) Esquema de una PCA funcionando como emisor. Se muestra
como se hace incidir por la izquierda sobre el gap un pulso 6ptico ultracorto
enfocado y se emite por la derecha un pulso de THz. En amarillo se muestran
los contactos metalicos entre los que se aplica el voltaje externo, se muestra
también una lente de silicio sobre la cual esta montada la PCA, lo cual se usa
para reducir la divergencia del pulso emitido. b) Esquema de la creacién de
pares electrén-hueco y la direcciéon de su aceleracién debido al voltaje externo
aplicado.

Como ya se mencioné anteriormente el pulso éptico es mucho mas corto
que el pulso de THz, esto permite que, con la ayuda de la linea de retraso, se
pueda mapear el pulso més largo variando el momento en el que coinciden
ambos pulsos en el detector. Para variar controladamente este momento de
traslape se usa una linea de retraso como la que se esquematizé en la figura
2.3, la cual consiste en un par de espejos montados sobre una plataforma de

desplazamiento lineal (mientras menor sea el paso de la plataforma, mayor
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es la resolucién con la que se puede mapear el pulso de THz).

| 12

1 t2

t3 t4

Figura 2.5: Proceso de mapeo del pulso de THz por el pulso éptico para la
deteccion en una PCA. t1 El pulso 6ptico llega al detector antes que el pulso de
THz. t2 El pulso 6ptico se traslapa con el pulso de THz en el maximo positivo.
t3 El pulso éptico se traslapa con el pulso de THz en el maximo negativo. t4
El pulso éptico llega después que el pulso de THz.

Si al variar esta linea de retraso el pulso éptico llega antes o después que el
de THz no hay aceleracién de cargas, por lo que no se genera fotocorriente y
la lectura en el Lock-in es cero (o muy baja igual al nivel de ruido). Cuando
ambos pulsos coinciden temporalmente en alguna parte de la primera mi-
tad del ciclo de THz, la fotocorriente generada va en una direccién (que en
este momento llamaremos arbitrariamente positiva), dando como resultado
una lectura positiva en el Lock-in cuya amplitud depende de la intensidad del
campo eléctrico de THz al momento del traslape. Cuando ambos pulsos coin-
ciden en alguna parte de la segunda mitad del ciclo de THz la fotocorriente

generada va en la direccién contraria, produciendo una lectura negativa en
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el Lock-in. Asi que variando el tiempo de retraso entre los pulsos se puede

muestrear el pulso completo de THz como se muestra en la figura 2.5 [12].

2.3. Emision de superficie.

Como se menciond anteriormente cerca de la superficie de un semicon-
ductor se presenta un campo eléctrico, el cual también sirve para acelerar
las cargas fotogerneradas por un pulso éptico [48]. Este campo eléctrico in-
herente a la presencia de una interfase aire-semiconductor (superficie del

semiconductor) se atribuye a dos mecanismos:

» El campo de superficie (figura 2.6a). Este se forma en la zona de ago-
tamiento (depletion region) de un semiconductor, la cual se origina
cuando producto del Fermi-level pinning se flexionan las bandas cerca
de la superfice. Cuando un pulso éptico fotogenera pares electrén-hueco
en el semiconductor, este campo de superficie acelera las cargas fotoge-
neradas en direcciones opuestas, creando una drift current en direccion
normal a la superficie del semiconductor. La amplitud del campo de
THz radiado en campo lejano es proporcional a la derivada temporal

de la corriente [37,39].

» El campo photo-Dember(figura 2.6b). Este es causado por la diferencia
de movilidad entre electrones y huecos. Cuando un pulso 6ptico fotoge-
nera pares electron-hueco en el semiconductor, el campo photo-Dember
acelera las cargas fotogeneradas, sin embargo ya que los electrones tie-
nen mayor movilidad que los huecos, se crea una diffusion current por
el hecho de que los electrones se difunden hacia el bulto del semicon-

ductor més rapido que los huecos. La diffusion current en promedio
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Figura 2.6: Emisién de THz debida a: (a) Efecto del campo de superficie
(drift current) y (b) Efecto photo-Dember (diffusion current) [39].
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solo tiene una componente perpendicular a la superficie (portadores
alejandose de la superficie), sin embargo, también puede presentarse en
direccién paralela a la superficie (portadores difunsiendose a lo largo
de la superficie) y en este caso se denomina efecto photo-Dember la-
teral [49]. La amplitud del campo de THz radiado en campo lejano es

proporcional a la derivada temporal de la corriente [37,39].

Para semiconductores con bandgap amplio (como GaAs) el proceso que
domina la generaciéon de THz es el producido por el campo de superficie
[48,50], mientras que en semiconductores con un bandgap esctrecho (como
InAs) el proceso que domina la generacién de THz es el producido por el
campo photo-Dember [51,52].

Una vez explicados los mecanismos para generar THz tanto en PCA como
en la superficie de un semiconductor, en el siguiente capitulo se explicara la
herramienta computacional que se usa en esta tesis para analizar la dinamica

de portadores dentro de un semiconductor.



Capitulo 3

Simulaciones de la emision de
THz en semiconductores por
los métodos de: Monte-Carlo y
Diferencias Finitas en el

Dominio del Tiempo.

3.1. Simulacion de Monte-Carlo de la emision

de THz en una PCA.

En esta seccién se describe un modelo de Monte-Carlo en tres dimen-
siones de la dindmica de portadores de carga en el material semiconductor
de una PCA [50]. Este modelo se utilizo para obtener los resultados que se
presentaran en capitulos posteriores. En las referencias [50,53,54] se pueden

consultar mas detalles de este algoritmo de simulacién.

17
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Cabe senalar que el algoritmo fue disenado originalmente por el Prof. Mi-
chael Johnston (Universidad de Oxford) y posteriormente modificado por el
Dr. James LLoyd-Hughes (Universidad de Warwick) y el Dr. Enrique Castro
-Camus (CIO).

El método Monte-Carlo es una herramienta desarrollada hace alrededor
de 60 anos [55], la cual permite resolver problemas que contengan en algu-
na parte de su desarrollo procesos estocasticos. Este método consiste en la
aplicacion combinada de soluciones deterministas y estocasticas en el trata-
miento de un problema, en el cual mediante el uso de niimeros aleatorios se
determinan las probabilidades que permiten simular la parte no determinista
del problema a resolver [55,56]. Se llama Monte Carlo haciendo referencia
al casino (con el mismo nombre) ya que los juegos de azar son generadores

simples de niimeros aleatorios.

Ox

r—>
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]
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Figura 3.1: Representacion grafica de la geometria de la PCA, los contactos
y las divisiones usada para la simulacién. [46].
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Utilizar el método de Monte-Carlo nos permite obtener una simulacion
de la dindamica de portadores semi-clédsica, en la cual se incluyen las probabi-
lidades cuanticas de que cada particula simulada se desvie de su trayectoria.
El movimiento de los portadores de carga puede ser alterado por mecanis-
mos de scattering, los cuales ademas de desviar su trayectoria modifican su
energia, asi que por cada paso de tiempo en nuestra simulacion se incluye las
probabilidades cuanticas de que ocurran los mecanismos de scattering que
consideramos en este estudio, las cuales son evaluadas utilizando una funcién
generadora de nimeros pseudo-aleatorios.

Antes de iniciar la simulacién se definen el material y las dimensiones de la
PCA a simular, todos los pardmetros para definir esto se introducen al c6digo
mediante un archivo de entrada con extencién .inp (ejemplo en el apencice
B). El volumen total definido se divide en pequetios prismas rectangulares
(figura 3.1) y el tiempo total de simulacién se divide en intervalos de 1fs

(este valor puede ser modificado).

En sintesis la simulacién que utilizamos funciona de la siguiente manera:

» Se define la densidad de carga (p) en el semiconductor con las posiciones
de los portadores de carga (generados por los dopantes del semiconduc-

tor y fotogenerados por un pulso éptico).

» Se calcula el potencial eléctrico (®) resolviendo numéricamente la ecua-

cion de Poisson.

» Con este potencial eléctrico se calcula el campo eléctrico (E) respon-
sable del desplazamiento (r) de los portadores de carga durante un

intervalo de tiempo.



20 3.1 Simulacién de Monte-Carlo de la emision de THz en una PCA.

Parametros del material
Dimensiones de la PCA
Dimensiones del enmallado
— # de particulas a simular
Caracteristicas del pulso 6ptico
Duracién del intervalo de tiempo (t)
Tiempo total de simulacién (T)

‘ Densidad de portadores (p) }

r=rytFALHL2FAL

‘ Generacion de numeros aleatorios ‘

¢ Hay scattering?
¢ Hay inyeccién de portadores?
, Hay recombinacién?

Si

Calculo del scattering y del angulo
Nci de scattering segun el mecanismo
que corresponde.
J=2q,7,.|<——  Generacion de portadores
‘ fotoinyectados.
i Recombinacién de portadores.

No

nt=T

g
¢

ETH

|
AN

Figura 3.2: Diagrama de flujo de la simulacion de Monte-Carlo.
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= Después de obtener este desplazamiento se calculan las probabilidades
de que cada particula simulada sufra algin mecanismo de scattering,

en cuyo caso se calcula su nueva posicion y energia.

= Se determina si existe inyeccion de portadores por un pulso éptico y si

alguno de los portadores existente se recombin.

» Con las nuevas posiciones (después del scattering, fotoinyeccién y re-
combinacién) de los portadores se actualiza la densidad de carga y se
repite este proceso de calculos durante todo el tiempo que se desee

simular.

El proceso de la simulacién se muestra en el diagrama de flujo mostrado
en la figura 3.2 y se explica con mas detalle a continuacién.

La simulacion comienza picosegundos antes de la llegada del pulso 6ptico,
en ese momento los portadores disponibles se deben a la densidad de dopantes
del material, la posicién inicial de estos portadores se determina mediante
la generacion de ntimeros aleatorios y su velocidad inicial es tal que tienen
una distribucion de energias dada por la funcion estadistica de Maxwell-
Boltzmann. Con esta posicion se determina p, la cual se utiliza para calcular

el potencial eléctrico ® mediante la solucién de la ecuacién de Poisson [57]

V2P — g. (3.1)

Para resolver la ecuacién de Poisson se utiliza el método de diferencias
finitas con condiciones de frontera de Neumann para todas las caras del cubo,
excepto por las zonas de los contactos de la PCA, donde para uno de ellos se

fija V' = 0y para el otro se fija el valor del voltaje definido entre contactos por
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el usuario como se muestra en la figura 3.3. Para optimizar la convergencia

a la solucién de este proceso se utiliza la aceleracién de Chebyshev [58].

M Neumann [ Jv=0 []vs= Voltaje entre contactos

Figura 3.3: Representacion de la distribucién de las condiciones de frontera
para la simulacién [53].

El potencial eléctrico inicial se calcula de las condiciones de entrada de la
simulacién (densidad de dopantes del semiconductor, voltaje externo aplicado
entre los contactos de la antena y condiciones en la frontera); Con @ inicial

se calcula el campo eléctrico que acelera las cargas
E=-Vo (3.2)

y que produce el primer desplazamiento. Dentro de cada una de las particio-
nes de volumen durante cada intervalo de tiempo E se considera constante.

El desplazamiento de los portadores se calcula [53] con

1
r =1+ At + éth, (3.3)

donde:
F= . (3.4)
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El desplazamiento que se calcula con la ecuacién 3.3 supone movimiento
libre del portador en un intervalo de tiempo, sin embargo para hacer la si-
mulacién mas realista, antes de calcular el siguiente desplazamiento de cada
portador se determina para cada uno de ellos si fue objeto de algiin meca-
nismo de scattering. Para determinar esto se utilizan nuevamente niimeros
aleatorios y la probabilidad cuantica de que los mecanismos ocurran. Para
los portadores que si se desvian se calcula el angulo y la energia perdida
o ganada por causa del scattering [50]. Una vez calculado el scattering de
determina si existe fotoinyeccion de portadores, en cuyo caso sus posisciones
se determinan con numeros aleatorios con una distribucién gaussiana que
corresponde con las caracteristicas del pulso 6ptico de excitaciéon, y a demas
se determina si existe recombinacion de portadores. Después de cada paso de
tiempo se actualiza la posicién de los portadores y se calculan nuevamente
p, ®, E y 7. Este proceso se repite durante todo el tiempo a simular.

Los mecanismos de scattering incluidos en esta simulacién son: la emi-
sion y absorcién de fonones épticos longitudinales entre los valles L, I' y
X, emisién y absorcién de fonones Opticos transversales entre los valles L,
I' y X, interacciones de portadores entre si y con impurezas cargadas del
semiconductor [50].

Para calcular la emisién y absorcién de fonones, se supone que el se-
miconductor tiene una estructura de bandas parabdlica, sin embargo para
aproximar un comportamiento mas realista de los portadores se incluyen
dos valles laterales (L y X) y la existencia de huecos pesados [59] como se
esquematiza en la figura 3.4.

Picosegundos después de iniciada la simulacion llega un pulso 6ptico cen-
trado en 800 nm y con duracién de 60 fs, el cual genera pares electrén-hueco,

estos nuevos portadores de carga son ubicados en el volumen de la simula-
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cion utilizando nimeros aleatorios en una distribucion gaussiana en z y y y

exponencial en z.
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Figura 3.4: a) Estructura de bandas con energias de transicién entre valles
para GaAs tomada de [5], b) esquema de estructura de bandas para GaAs
simplificado, considerando bandas parabdlicas con dos valles laterales también

parabdlicos [59].

Como ya se mencioné en el capitulo anterior, el campo eléctrico de THz
emitido por la PCA es producto de la corriente eléctrica transitoria generada
en la antena. En la simulacion se utiliza el vector J como término fuente para

la solucién de las ecuaciones de Maxwell, donde usando la aproximacién en
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campo lejano se calcula la emisién de campo eléctrico de THz (Erg,) [3] con

dJ

Erp. x e (3.5)

Al finalizar el tiempo de simulacion se generan varios archivos de salida,

en los que no solo se recupera la emisién de THz, sino que se tiene el registro
completo de la densidad de carga y potencial eléctrico para cada paso de
tiempo en tres cortes principales (uno del plano zy en z = 0, otro del plano
xrz a la altura media de y y el tercero de del plano yz a la altura media de
x) que se muestran en la figura 3.5, asi como la tasa de ocurrencia de cada
mecanismo de scattering a lo largo del tiempo de simulacion. Conocer esta

informacion adicional a la emisiéon de THz permite entender mejor el proceso

de emision y las variables que influyen en mayor y menor escala.

ox/2

x=0

Figura 3.5: Cortes de los que se guarda la densidad de carga y potencial
eléctrico cada paso de tiempo. Corte xy en z = 0 color verde, corte xz en
y = 0y/2 color rojo y corte yz en x = dx/2 color azul
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En el capitulo 4 se utiliza la simulacién descrita para comparar la emision
en THz de PCA de diferentes materiales y con diferentes tamanos de gap.
Sin embargo, para las simulaciones que se presentan en el capitulo 5, se
modifico la distribucion espacial del pulso éptico de excitacion para simular
una excitacion con bordes abruptos, también las condiciones de frontera para
la solucién de la ecuacion de Poisson y en lugar de utilizar la aproximacién
de campo lejano para el calculo de la emision de THz, se toman como dato
de salida la densidad de portadores de carga, con los que posteriormente se

calcula la emision de THz en campo cercano.

3.2. Meétodo de Diferencias Finitas en el Do-
minio del Tiempo (FDTD) para la emi-
sion de THz de semiconductores.

El método de Diferencias Finitas en el Dominio del Tiempo (FDTD) es
una herramienta numérica que permite resolver problemas electromagnéti-
cos mediante la solucién de las ecuaciones de Maxwell, esta herramienta
fué desarrollada hace 50 anos por Kane S. Yee [60] y desde entonces, gra-
cias al desarrollo de computadoras cada vez més poderosas se ha mejorado

y ampliado para aplicarse a diversos problemas [61].

Para implementar el FDTD es necesario:

» Definir una malla sobre el volumen total a simular (nimero y dimen-
siones de las celdas y en base a ellas se calcula el diferencial de tiempo)

en el espacio-tiempo [62].

» Especificar el material (permeabilidad, permitividad y conductividad).



3.2 Método de Diferencias Finitas en el Dominio del Tiempo (FDTD) para
27 la emision de THz de semiconductores.

= Determinar la fuente para la solucién de las ecuaciones de Maxwell

(Onda o campo incidente o densidad de corriente).
» Discretizar la forma diferencial de las ecuaciones de Maxwell.

» Imponer condiciones de frontera [63]. Si se va a simular solo una parte
de un material o bien un sistema considerado infinito es necesario que
estas condiciones sean absorbentes y se modelan por capas perfecta-

mente empatadas (PML) [64].

En el grupo se cuenta con el método FDTD implementado en MATLAB,
el cual fue implementado por mi companero Arturo Hernandez. Para el es-
tudio presentado en el capitulo 5 utilizamos esa rutina, la cual fue adaptada
para calcular la emisién de THz en campo cercano de un semiconductor fo-
toexcitado. El proceso de la simulacién se muestra en el diagrama de flujo
de la figura 3.6

Para hacer este célculo nos basamos en los resultados de la dindamica de
portadores obtenidos con la simulacién de Monte-Carlo descrita en la seccion
anterior (3.1). La simulacién de Monte-Carlo se utiliza para analizar la emi-
sién de THz en su aproximacién en campo lejano, sin embargo, como ya se
menciond permite obtener muchos méas parametros de la dindmica de porta-
dores en un semiconductor fotoexcitado. En este caso se tomo la evolucion

temporal de la densidad de portadores para calcular la densidad de corriente

().
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Parametros del material
Dimensiones de la simulaciéon
Dimensiones del enmallado
Duracion del intervalo de tiempo (t)
Numero de iteraciones (Num)

J

Actualizar
densidad de corriente (J)

Aplicar condiciones de frontera PML

Calcular campos EyH

Guardar campos EyH

%

CFIN

Figura 3.6: Diagrama de flujo del FDTD.
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Mediante el método FDTD obtenemos la emisiéon de THz en campo cer-
cano del semiconductor en estudio usando J como término fuente para la

solucién de las ecuaciones rotacionales de Maxwell [65]

0B

VXE:—E

1 0E
B=—-— .
V x 2 ot —|—,UOJ (3 7)



Capitulo 4

Influencia del tamano del gap

de una PCA en su ancho de

banda.

En este capitulo se compara la emisién de THz de cuatro PCA utilizando
el modelo Monte-Carlo que se describié en la seccion 3.1. Las PCA que se
simularon son producto de las combinaciones entre dos geometrias y dos
materiales diferentes (SI-GaAs y LT-GaAs), y con los resultados se demuestra
teoricamente que el tiempo de transito de los portadores de carga a lo largo
de un gap de 100 nm, en una antena de SI-GaAs, es lo suficientemente corto
para obtener una emisiéon de THz con un ancho de banda comparable al
obtenido utilizando una antena similar de LT-GaAs. Poder utilizar SI-GaAs
en lugar de LT-GaAs reduciria los costos de produccién de PCA, ademés de
que abre la posibilidad de produccién en serie de dispositivos fotoconductivos

en la regién de THz.

30
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4.1. Parametros de simulacion.

El material semiconductor que se utilizé para las simulaciones fue GaAs
(los pardmetros que se usaron son conocidos [54,66,67] y se incluyen en el

apéndice A) con dos tiempos de recombinacién 7 diferentes.

Pardmetro | SI-GaAs | LT-GaAs

T 10ns 250 fs

Estos dos materiales se combinaron con dos diferentes geometrias, los
parametros de forma y tamano de las PCA y pulsos de excitacién simulados

se presentan en la siguiente tabla y hacen referencia a la figura 4.1:

Parametro Geometria 1 | Geometria 2
dz(um) 30 10
dy(pum) 30 10
dz(pum) 10 10

Nidm. de particulas 500000 500000
Longitud de gap 10 pm 100 nm
AV 30V 3mV
Duracion del pulso (fs) 60 60
A del pulso (nm) 800 800
FWHM o del pulso D pm 20 nm
Potencia del pulso (uW) 10 0.255
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En la geometria 1 el volumen de simulacién se dividi6 en las direcciones x
y z en 200 partes y en la direcciéon y en 300 partes, dando como resultado 12
millones de particiones de 0.15 x 0.10 x 0.05 um. El voltaje externo aplicado

de 30V, produce un campo eléctrico a lo largo del gap Eupiicado = 30 kV /cm.

a) r#j b)

v

%

Gap
‘ -G G
Ancho espectral (um)
AV

Figura 4.1: a)Representacién grafica del volumen y divisiones de la simula-
cién [46], b)Representacién espacial del pulso de excitacién.

En la geometria 2 el volumen de simulaciéon se dividio en las direcciones x
y z en 200 partes y en la direcciéon y en 300 partes, dando como resultado 12
millones de particiones de 0.05 x 0.033 x 0.05 um. El voltaje externo aplicado
de 3mV, produce un campo eléctrico a lo largo del gap Eopiicado = 30 kV/cm
que es igual para ambas geometrias.

Las cuatro combinaciones que resultan de los dos materiales y las dos
geometrias son: SI-GaAs (10ns) con gap de 10 pm, SI-GaAs(10ns) con gap
de 100 nm, LT-GaAs (250 fs) con gap de 10 um y LT-GaAs (250 fs) con gap
de 100 nm.
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4.2. Resultados de la simulacion.

1
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Figura 4.2: (a), (c¢), (e) y (g) Campo eléctrico de THz en funcién del tiempo
emitido por la PCA. (b), (d), (f) y (h) Campo eléctrico de THz en funcién
de la frecuencia (correspondiente a los mostrados en a, ¢, e, g) emitido por la
PCA. Lineas color azul (paneles (a) y (b) PCA de SI-GaAs con gap = 10 um,
lineas color magenta (paneles (c¢) y (d) PCA de SI-GaAs con gap = 100 nm,
lineas color negro (paneles (e) y (f) PCA de LT-GaAs con gap = 10um y
lineas color rojo (paneles g y h) PCA de LT-GaAs con gap = 100 nm.
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Los resultados de la emisién de THz de las cuatro simulaciones que se
realizaron se muestran en la figura 4.2, donde los paneles (a) y (b) corres-
ponden a una PCA de SI-GaAs con un gap de 10 um, los paneles (c) y (d)
corresponden a una PCA de SI-GaAs con un gap de 100 nm, los paneles (e)
y (f) corresponden a una PCA de LT-GaAs con un gap de 10 um y los pa-
neles (g) y (h) corresponden a una PCA de LT-GaAs con un gap de 100 nm.
En los paneles de la izquierda podemos observar la evoluciéon temporal del
campo eléctrico de THz emitido por las PCA, mientras que en los paneles
de la derecha podemos ver el espectro correspondiente en frecuencia, el cual
es obtenido mediante la transformada de Fourier de los campos eléctricos en
funcién del tiempo.

Para aplicaciones de espectroscopia es deseable que los pulsos de THz
sean de banda ancha. Ya que sabemos que mientras més corto (en tiempo)
es un pulso mayor es su ancho de banda (en frecuencia), para reducir la
duracion de los pulsos vamos a analizar la contribucion de dos factores de la
PCA, el tiempo de vida de los potadores (7) en el material semiconductor, y
el tiempo de transito de los portadores de carga excitados hacia los contactos
(relacionado con el tamano del gap).

En la figura 4.3a) se compara el ancho de banda del pulso de THz emitido
por PCA de GaAs con dos 7 diferentes 7 = 10ns (SI-GaAs) linea de color
azul y 7 = 250 fs (LT-GaAs) linea de color negro pero manteniendo el mismo
tamano de gap = 10 um, y se observa como el ancho a altura media (FWHM
Full Width Half Mazimum) es mayor con el 7 més corto. En la figura 4.3b)
se compara el ancho de banda del pulso de THz emitido por PCA con dos
tamanos de gap diferentes, gap = 10 um linea color azul y gap = 100nm
linea color magenta, pero ahora manteniendo el 7 sin modificar (7 = 10ns

SI-GaAs), y se observa como el FWHM es considerablemente mayor con el
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gap mas pequeno. Con estas dos comparaciones mostramos que el aumento
en el ancho de banda del pulso de THz emitido depende del tiempo de vida
de los portadores en el semiconductor y del tiempo de transito de estos a lo

largo del gap de la PCA.

10um SI-GaAs
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Figura 4.3: Campo eléctrico de THz en funcién de la frecuencia emitido por:
(a) Linea continua (azul) PCA de SI-GaAs con gap = 10 um y linea punto-
guién (negra) PCA de LT-GaAs con gap = 10 um, (b) linea continua (azul)
PCA de SI-GaAs con gap = 10 um y linea punto-guién (magenta) PCA de
SI-GaAs con gap = 100 nm. La linea punteada (verde) esta situada a la mitad
de la altura como referencia para comparar FWHM.

El tiempo de transito de los portadores de carga a lo largo del gap de la
PCA esta determinado por la distancia entre los contactos y la velocidad de
los portadores. Para demostrar que el factor determinante para el ancho del
pulso emitido en la figura 4.3b) es el tiempo de transito, en las siguientes tres
figuras se presenta la contribucion de estos dos factores.

En las figuras 4.4 y 4.5 se muestra cémo se va formando el dipolo respon-
sable de la emisién de THz a lo largo del tiempo, para las PCA de SI-GaAs

con gap = 100nm (figura 4.4) y con gap = 10 um (figura 4.5).
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Figura 4.4: Densidad de portadores de carga (rojo con carga positiva y azul
con carga negativa) en PCA de SI-GaAs gap = 100 nm (a) al momento de la
llegada del pulso éptico de excitacion, (b) 50 fs después de la excitacién, (c)
100 fs después de la excitacién y (d) 150 fs después de la excitacién.
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Figura 4.5: Densidad de portadores de carga (rojo con carga positiva y azul
con carga negativa) en PCA de SI-GaAs gap = 10 um (a) al momento de la
llegada del pulso 6ptico de excitacién, (b) 100 fs después de la excitacion, (c)
200 fs después de la excitacién y (d) 300 fs después de la excitacion.
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En estas figuras se grafica la densidad de carga en el corte xz a diferentes
tiempos después de la excitacion. Podemos observar en la figura 4.4 que en la
PCA con gap pequeno el dipolo se forma y mantiene estable en los primero
100 fs, mientras que en la PCA con gap grande (figura 4.5) el dipolo aun
continia forméndose después de 200 f's.

Para demostrar que el efecto que se observa en las PCA con gap pequeno
es producido por el tiempo de transito de los portadores a través del gap,
analizamos la contribucién de la velocidad de los portadores mediante su
dependencia con el voltaje externo aplicado.

Lo que produce la aceleraciéon de los portadores es el voltaje externo
aplicado, asi que consideramos como aproximacion que la velocidad de los
portadores es proporcional al campo eléctrico aplicado entre los contactos de
la PCA, de tal forma que se espera que si el ancho de banda depende de
la velocidad de los portadores (tiempo de trénsito), entonces si se aumenta
el campo eléctrico aplicado también debe aumentar el ancho de banda del
pulso emitido. Adicional a las cuatro simulaciones que ya se presentaron, se
corrieron una serie de simulaciones con los mismos materiales y tamanos de
gap anteriores, pero variando el campo eléctrico aplicado entre los contactos
de 10kV/em a 40 kV/em en pasos de 5 kV/cm.

En la figura 4.6 se muestra en mapas de color la evolucion del espectro de
THz emitido, por las PCA con gap de 100 nm de (a)LT-GaAs y (b)SI-GaAs,
respecto al Fopicado- En €l eje y de arriba hacia abajo se representa el aumen-
to en el Eyplicado- La linea punteada amarilla representa aproximadamente el
corte a partir del cual lo que se grafica es ruido, para ambos materiales se
puede observar que esta linea tiene una pendiente negativa lo cual corres-
ponde a un aumento en el ancho de banda emitido a medida que el Fypicado

aumenta.
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Figura 4.6: Evolucion del espectro de THz en funcién del campo eléctrico
aplicado para las PCA gap = 100nm a) LT-GaAs y b) SI-GaAs. La linea
punteada amarilla muestra aproximadamente donde acaba la senal de THz.

En la figura 4.7 se muestran las curvas de la evoluciéon del FWHM, del
pulso de THz emitido, respecto al campo eléctrico aplicado para una PCA
de SI-GaAs con un gap = 10 um linea azul, para una PCA se LT-GaAs con
un gap = 10 pm linea negra, para una PCA se SI-GaAs con un gap = 100 nm
linea magenta y para una PCA se LT-GaAs con un gap = 100 nm linea roja.
Podemos observar como las lineas azul y negra (que corresponden a PCA
con gap grande) no presentan aumento en el ancho de banda relacionado al
aumento en el campo eléctrico aplicado, mientras que en concordancia con

lo observado en la figura 4.6, en las lineas magenta y roja (que corresponden
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a las PCA con gap pequeno) si se observa este aumento el cual estd mas

marcado en la PCA de SI-GaAs.
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Figura 4.7: FWHM del pulso de THz emitido en funcién al campo eléctrico
aplicado para PCA con gap = 10 um SI-GaAs (linea punteada azul) y LT-
GaAs (linea de guiones negra), y con gap = 100nm SI-GaAs (linea punto-
guion magenta) y LT-GaAs (linea continua roja).

Con los resultados de las simulaciones mostrados en este capitulo podemos
concluir que cuando se aplican voltajes grandes, en las PCA con gap grande
(10 um) el factor dominante en el aumento del FWHM del pulso emitido es el
tiempo de vida de los portadores de carga (ya que no se observa aumento en
el FWHM al aumentar el campo eléctrico aplicado), mientras que en las PCA
con gap pequeno (100nm) el factor dominante es el tiempo de trénsito de
los portadores a través del gap. De esta manera demostramos tedricamente
que un gap de 100 nm es lo suficientemente pequeno para sustituir LT-GaAs

por SI-GaAs con una emisién de THz con un ancho de banda comparable.



Capitulo 5

Simulacion de la emision de

THz en campo cercano de

InGaAs.

En este capitulo se simula la emision de THz en la superficie de InGaAs.
Utilizando el modelo de Monte-Carlo (descrito en la seccién 3.1) se simula la
dindamica de portadores después de fotoexcitar una superficie de InGaAs con
un pulso de 800nm (con distribucién espacial gaussiana en una dimensién
y en forma de escalén en la otra). Posteriormente con el método de FDTD
(seccién 3.2) se analiza la emisién de THz en campo cercano producto de esta
dindmica de portadores. Como resultado de esta simulacién obtuvimos que
tanto la fotocorriente paralela como la normal a la superficie del semiconduc-
tor toman parte en la emisién de THz. Ademads encontramos que la emision
esta dominada por el movimiento balistico de los portadores posterior a la
fotoexcitacion.

La emision de THz de superficie en semiconductores sin un voltaje ex-

terno aplicado, era asociada unicamente con la fotocorriente cuyo vector de

40
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direccién es perpendicular a la superficie del semiconductor (efecto photo-
Dember y campo de superficie) considerando despreciable la contribucién de
la fotocorriente cuyo vector de direccién es paralelo a la superficie (efecto
photo-Dember lateral [49]) [51,68-70]. Sin embargo en experimentos recien-
tes se ha detectado la emision de THz debido a la fotocorriente paralela a
la superficie, como los resultados reportados en las referencias [69, 71, 72]
donde se aplicé fotoexcitacién con bordes pronunciados (cubriendo la mitad
del spot del pulso de excitacién o mediante mascaras metalicas sobre el se-
miconductor). La dindmica de portadores que produce esta emisién de THz
alin no estda completamente entendida, por lo que en este trabajo hacemos
la simulacién computacional para reproducir los resultados del experimento

presentado en la referencia [72].

5.1. Experimeto de Mueckstein et al.

El experimento que Mueckstein et al. realizaron consistié en fotoex-
citar una superficie de Arseniuro de Galio Indio con dopantes de hierro
(Fe:InGaAs) a incidencia normal con un haz de pulsos (centrados a 800 nm)
con un didmetro grande (FWHM=85mm), el cual hicieron pasar a través
de una apertura estrecha (de distancia variable d de 100 a 400 pm) como se
ilustra en la figura 5.1a. Con esto crearon un regién de excitacién en forma
de franja (doble escalon con bordes abruptos). La superficie de Fe:InGaAs
fue crecida sobre un sustrato de InP de 30 um de espesor y por el otro lado
fijada a una placa de zafiro transparente.

La emisiéon de THz en campo cercano producto de esta fotexcitacion la
detectaron con un dispositivo como el que se esquematiza en la figura 5.1b.

Este consiste en una pieza de GaAs, a la cual se le crece sobre una de sus
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caras una capa de LT-GaAs en la cual se depositan una PCA y sobre la
otra cara se deposita un pelicula metdlica a la que se le deja una abertura

cuadrada (a=10 uwm) por la que entra el campo eléctrico de THz [73].

(a) (b)

Al203

4 Pulso de THz
Fe:InGaAs

/ | |
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4.4
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I E— /m—
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(C) Pulso 800nm
para emisién

ARRO3

)

Fe:InGaAs \
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para deteccién

Figura 5.1: (a) Ilustracién de la manera en la que se obtiene la forma de doble
escalon para la excitacion, la linea azul punteada muestra la direccién en la que
se desliza la abertura que genera el doble escalon para mapear espacialmente
la senal de THz en el experimento [72]. (b) Esquema del detector con apertura
para campo cercano que se emplea en el experimento [73]. (c) Esquema del
ensable de emisién y deteccién del experimento [72].

Para generar mapas en el espacio-tiempo de los pulsos de THz generados
deslizaron la franja de excitacién respecto de la posicion del detector (sobre la
direccién de la linea azul punteada de la figura 5.1a) y registraron la evolucién

temporal del pulso para cada posicion.
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La apertura del detector permite detectar las componentes paralela y per-
pendicular a la superficie del campo eléctrico en la region de campo cercano
con resolucion espacial mucho menor a la longitud de onda. Para entender
el efecto de la direccion de la fotocorriente en el mapa obtenido por el de-
tector de campo cercano, también hicieron el experimento con una regién de
excitacion sin los bordes abruptos, en la cual la radiaciéon de THz se deba
unicamente a la fotocorriente normal a la superficie [72].

Considerando que la emisién de THz, en la superficie fotoexcitada con un
gradiente en la iluminacién, es producto de dos dipolos (paralelo y perpen-
dicular a la superficie); al realizar el experimento esperaban que la radiacién
del dipolo orientado en el plano de la superficie se acoplara dentro del detec-
tor de una manera mas eficiente si el dipolo estaba alineado con el centro de
la apertura. Por otra parte la radiacion del dipolo orientado perpendicular a
la superficie se acoplaria mejor dentro del detector solo si el dipolo estuviera
posicionado a la izquierda o a la derecha del centro de la apertura. Por lo
tanto esperaban razgos diferentes de las dos direcciones ortogonales de las
fotocorrientes [72].

El hecho de utilizar este detector y la manera en la que adquirieron los
datos significa que, la senales (S, y S.) que se detectan son derivadas del
campo eléctrico de THz emitido, en el caso de la componente Ey es la derivada
temporal [74] y en el caso de la componente Ez se detecta una derivada
espacial [75].

Para entender mejor los resultados experimentales que obtuvieron, ademas
en el articulo presentan resultados de una simulacion numérica obtenida con
el software comercial (CST Microwave Studio). En ella simulan el campo ra-
diado y el campo detectado por el detector de campo cercano generados para

dos diferentes distribuciones de fotocorrientes ideales (normal y paralela a la
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superficie). En el caso de la corriente normal, la amplitud de la corriente es
constante dentro de la region iluminada y disminuye suavemente a cero, de
manera similar a la medicién experimental del perfil de intensidad que rea-
lizan para el experimento. Para la fotocorriente en el plano, asumieron que
la amplitud de la corriente varia a lo largo del eje x siguiendo una funcién
gaussiana con FWHM de 40 yum. Sin embargo un modelo riguroso del proceso
de emisién estd fuera del alcance de su estudio [72].

Las conclusiones a las que Mueckstein et al. llegan son: Los resultados
experimentales muestran una correlacion directa entre la onda emitida y las
regiones de con un gradiente en la densidad de portadores de carga foto-
excitados en el plano de la superficie; La radiacién de THz genereada de
esta configuracién tiene contribucion tanto de la fotocorriente normal a la
superficie, como de la paralela a ésta; Los resultados sugieren que el modelo
comunmente aceptado que liga el proceso de generacion de pulsos de THz
con la fotocorriente transiente normal a la superficie necesita ser redefinido
y sugieren que el efecto foto-Dember lateral es el que lidera la generacion de
pulsos de THz en semiconductores como Fe:InGaAs, InGaAs y SI-GaAs; La
excitacién 6ptica de InGaAs a incidencia normal produce una onda de THz

con amplitud similar a la obtenida al dngulo éptimo de excitacién [72].

5.2. Simulacion de Monte-Carlo.

5.2.1. Modificaciones y parametros.

En el capitulo 3 se describe la simulacién de Monte-Carlo que utilizamos
tanto en el capitulo 4 como en éste. Sin embargo en este capitulo removimos

los contactos metdlicos de la superficie del semiconductor (figura 5.2a) y
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modificamos la geometria del haz de excitacion para que tenga forma de un

doble escalén cuadrado, con caidas abruptas en los bordes (5.2b).

a) Ox b)

‘ ‘

S/ A

oy

v

Figura 5.2: a) Representacién grafica del volumen y divisiones de la simula-
cién [46], b) Representacion espacial del pulso de excitacién.

El material semiconductor que se utilizé para las simulaciones fue InGaAs
(los pardmetros del material se incluyen en el apéndice A). Los pardmetros
de forma y tamano del semiconductor y pulso de excitacion simulados se

presentan en la siguiente tabla y hacen referencia a la figura 5.2:

Parametro
dx(pm) 150
dy(um) 300
dz(pm) 30

Num. de particulas 10,000,000

Duracion del pulso (fs) 50

A del pulso (nm) 800

Potencia del pulso (mW) 2.5




46 5.2 Simulacion de Monte-Carlo.

El volumen total de simulacién se dividié en la direccion x en 150 partes,
en la direccion y en 300 partes y en la direcciéon z en 40 partes, dando como
resultado 1’800,000 particiones de 1 x 1 x 0.75 pm. El pulso 6ptico simulado
para generar los pares electron hueco, es un pulso con distribucién gaussiana
en la direccién x (o = 30 wm) y con una distribucién en forma de escalén

con una longitud d = 200 ym (figura 5.2b).

5.2.2. Resultados.

De la simulaciéon de Monte-Carlo se obtiene la radiaciéon de THz en cam-
po lejano y se registra la densidad de carga en cada paso de tiempo, para
posteriormente analizar la emisién de THz en campo cercano que es la que
se busca en este estudio.

En la figura 5.3 se muestra la densidad de carga(p) en los cortes xy y yz
50 fs (figura 5.3 (a),(b) y (c)) antes de la llegada del pulso de excitacién y 10 fs
(figurab.3 (d),(e) y (f)) y 50fs (5.3 (g),(h) e (i)) después de la llegada del pulso
de excitacién. En las subfiguras 5.3 (b),(c),(e),(f),(h),(i) (que corresponden
al plano yz donde el perfil de excitacién tiene forma de escalén) se puede
observar la formacion del dipolo en el tiempo debido a las fotocorrientes
(figura 5.3 flechas rojas y azules) normales a la superficie del semiconductor
y del dipolo debido a las fotocorrientes (figura 5.3 flechas rojas y azules)
paralelas a la superficie del semiconductor, este ultimo se presenta justo en

los bordes del pulso de excitacion.
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Figura 5.3: Densidad de portadores de carga (p) en diferentes tiempos y
cortes. Los paneles de arriba a 50 fs antes de la llegada del pulso de excitacién.
Los paneles de en medio a 10fs después de la llegada del pulso de excitacion.
Los paneles de abajo a 50fs después de la llegada del pulso de excitacién.
(a), (d) y (g) Corresponden al corte zy. (b), (e) y (h) corresponden al borde
izquierdo de la excitacién en el corte yz. (c), (f) y (i) Corresponden al borde
derecho de la excitacion en el corte yz. Las flechas rojas y azules muestran la
direcciéon de las fotocorrientes.

5.3. Ecuacion de continuidad electromagnéti-
ca

Para el estudio de emision de THz en campo cercano se tomé como dato de
salida de la simulacién de Monte-Carlo la evolucion temporal de la densidad

de carga (p) en el corte yz (figura 3.5). Para convertir p en densidad de
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corriente (J), se uso la ecuacién de continuidad electromagnética [65]

dp

V=2 (5.1)

Se aplico el rotacional a la ecuacién 5.1 y se obtuvo la ecuacién 5.2.
Para obtener la densidad de corriente (J) es necesario resolver la ecuacién de

Poisson en cada intervalo de tiempo

V2] =V x (——=). (5.2)

La ecuacién 5.2 se resolvié en su forma discreta [76] en dos dimensiones
(ecuaciones 5.3 y 5.4) usando el método de diferencias finitas.
T T — 205+ Ji—1k

5 = < (5.3)

82J _ Jj7k+1 — 2Jj7k + JjJ{;,l
022 h?

donde h = Ay = Az.

5.4. Simulacion FDTD.

Una vez obtenida la densidad de corriente (J). Esta se us6 como entrada
en la rutina FDTD, para la obtencién de los campos emitidos de THz (Bry.,
y Ery.) en campo cercano.

Los resultados de las simulaciones se compararon con resultados experi-
mentales reportados en la referencia [72]. Para poder comparar los resultados
del experimento con nuestras simulaciones, posterior al calculo con FDTD

de los campos de THz emitidos se calcula la derivada temporal de la compo-
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nente en Ey y la derivada espacial de la componente Ez. Estimamos la senal
de campo cercano detectado directamente de los campos Ey y Ez simulados

mediante las siguientes expresiones [77]:

n 0Ey(t,y)

Sy(t,y) o “ o (5.5)
S.(t) o 50, (5:6)

donde a es el tamano de la apertura del detector experimental, ¢ es la ve-
locidad de la luz y n es el indice de refraccion del medio de propagacién

(aire).

5.4.1. Parametros.

En la figura 5.3 se graficaron las p de los tres cortes principales en tres
tiempos distintos. Las J que se calcularon para usar como datos de entrada
en el FDTD son las que provienen de las p del corte yz de cada femtosegundo
desde 50 fs antes de la llegada del pulso de excitacion hasta 1.5 ps después de
la llegada del pulso.

Los valores constantes utilizados en el FDTD son:

Pardmetro

c (m/s) 2.9979 x 10®

1o 1.2566 x 10~
€0 8.8543 x 10712
dy (um) 1
dz (um) 0.75

dt (fs) 2
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Los valores constantes utilizados en el calculo de las derivadas espacial y

temporal de las componentes del campo de THz emitido:

Parametro
dy (um) 1
dt (fs) 2
a (um) 10

c(m/s) |3x108

n 1

5.4.2. Resultados.

Los resultados tedricos obtenidos de estas simulaciones se compararon
con resultados experimentales que se habian obtenido anteriormente y que
no habian sido completamente entendidos. Para hacer estas comparaciones
no se utilizaron parametros de ajuste a fin de reproducir los resultados expe-
rimentales. En las graficas los campos se presentan en unidades arbitrarias,
sin embargo estas unidades arbitrarias son consistentes para todos los cam-
pos eléctricos reportados en este capitulo (es decir son las mismas unidades
arbitrarias). Lo mismo se hizo con las unidades arbitrarias usadas para las
senales las cuales también son consistentes entre si.

En la figura 5.4 se muestran los resultados de la simulacion FDTD de la
componente Ey del campo de THz emitido a una distancia de 30 um entre
la superficie de InGaAs y el detector. Se observa el campo Ey producido por
cada una de las componentes de J (Jy fig. 5.4 by Jz fig. 5.4 ¢) y la resultante

de ambas componentes (J fig. 5.4 a)
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Figura 5.4: Campo eléctrico obtenido de la simulacién por FDTD como
funcién del tiempo y la posicién. a) Es la componente Ey producida por la J
completa. b) Es la componente Ey producida tinicamente por la componente
Jy. ¢) Es la componente Ey producida tnicamente por la componente Jz.

En la figura 5.5 se muestran los resultados de la simulaciéon FDTD de la
componente Ez del campo de THz emitido a una distancia de 30 um entre
la superficie de InGaAs y el detector. Se observa el campo Ez producido por
cada una de las componentes de J (Jy fig. 5.5 by Jz fig. 5.5 ¢) y la resultante
de ambas componentes (J fig. 5.5 a)

Como se esperaba, el campo eléctrico con polarizacién paralela a la su-
perficie es producido mayormente por la fotocorriente paralela a la superficie
(fig. 5.4 b), y el campo eléctrico con polarizacién normal a la superficie es
producido mayormente por la fotocorriente normal a la superficie también
(fig. 5.5 ¢), sin embargo en las figuras 5.4 ¢ y 5.5 b se ve que hay una contri-

bucion relativamente pequena pero diferente de cero de términos cruzados.
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Tanto la corriente paralela como la normal a la superficie producen campos

de THz con amplitudes comparables.
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Figura 5.5: Campo eléctrico obtenido de la simulacién por FDTD como
funcién del tiempo y la posicién. a) Es la componente Ez producida por la J
completa. b) Es la componente Ez producida inicamente por la componente
Jy. ¢) Es la componente Ez producida tinicamente por la componente Jz.

Para poder hacer la comparacion de las simulaciones con los resultados
experimentales, se usaron los resultados del FDTD para resolver las ecuacio-
nes 5.5 y 5.5 y asi obtener las componentes Sy y Sz de la senal S que fue la
que se compard con la senal detectada experimentalmente. S se calcula en
funcién de la posicion del detector para InGaAs iluminado por una franja
de luz de 200 pm de ancho a incidencia normal. En la figura 5.6 (a) y (b) se
muestran las sefiales Sy y Sz respectivamente, aunque los mapas de color de

Sy v Sz son similares, pueden distinguirse algunas diferencias como que: en
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[}

la senal detectada debido al campo Sz las “v” invertidas son mas largas y

varian mas lento en el tiempo comparado con las de Sy.
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Figura 5.6: Mapa de color de la senal (simulada y experimental) como funcién
del tiempo y la posicién. a) Es la componente Sy producida inicamente por la
corriente Jy. b) Es la componente Sz producida por la componente Jz. ¢) Es la
senial producida por la corriente completa J. d) Es el resultado experimental

En la figura 5.6 (c) se grafica la resultante de estas dos componentes
S = Sy+Szyenlafigura 5.6 (d) se muestran los resultados experimentales,
se puede observar en los mapas de color que la simulacién numérica de la
senal detectada concuerda notablemente con la senal experimental.

Después de comparar las senales emitidas (simulacién y experimento) en
el drea completa del corte yz (fig. 5.6), seleccionamos la posicién en y donde
la sefial es més fuerte (y = 99 um), que es cerca de uno de los bordes de
la excitacién éptica y graficamos la forma de onda a través del tiempo (fig.
5.7a) y sus respectivos espectros en frecuencia (fig. 5.7b). Hicimos esto para

las dos componentes de la senal Sy (linea continua verde) y Sz (linea punteada
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roja) a fin de analizar sus contribuciones en la sefial total S. Las formas de
onda muestran més claramente que la componente Sz varia més lento en el
tiempo comparada con la componente Sy. Debido a este comportamiento se
observa que el pico espectral se encuentra a una frecuencia diferente para

cada componente, 0.26'T'Hz en el caso de Sz 'y 0.38T'Hz en el caso de Sy.

— 1
S !
5 1 s, (@) o) (b)
5 r"ﬂ A 7 / 1
© 0 Bl » - Il A r 0-5 i
3 \
J— ’ -
lg _1 l\f ’\ ”~
o) A
n 0 =
0 2 4 0 2 4
Tiempo (ps) Frecuencia (THz)

Figura 5.7: a) Evolucién temporal de la forma (en uno de los bordes de la
excitacion 6ptica y = 99 um) de las componentes de la senal simuladas Sy
(linea continua verde) y Sz (linea punteada roja). b) Componentes de la senal
como funcién de la frecuencia que corresponden a las curvas graficadas en a)
respectivamente.

En la regién entre 0.5 T Hz y 0.9 T H z se observa una caida relativamente
rapida de la amplitud del campo emitido debido a la corriente normal a la
superficie (Sz). Sin embargo, tras presentar un minimo en 0.97Hz sube y
se mantiene en la regién de 1T Hz a 2T Hz, donde cae nuevamente. Mien-
tras que la amplitud del campo emitido debido a la corriente paralela a la
superficie (Sy) tiene una contribucién despreciable para frecuencias menores
a 0.2THz, sin embargo, a frecuencias entre 0.6 TTHz y 1.5 THz esta com-
ponente presenta la contribucién dominante y en la region entre 2T Hz y
4TH~z nuevamente se encuentra por debajo de la amplitud de Sz, aunque

cabe senalar que ambas componentes desaparecen eventualmente alrededor
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de 2.5T H z. De estos comportamientos podemos concluir que: la contribucién
dominante a bajas (300 GHz) frecuencias de la senal total emitida proviene
de la corriente normal a la superficie (Jz), mientras que en la regién interme-
dia, entre 0.6 THz y 1.5T Hz domina la contribucién de la corriente paralela
a la superficie (Jy) y a altas ( 1.5THz) frecuencias la sefial es producto de

la combinacion de ambas corrientes.
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Figura 5.8: a) Evolucién temporal de la forma (en uno de los bordes de la
excitacién 6ptica y = 99 um) de la senal total Sy (linea continua azul) y de
la senal experimental Sg,, (linea punteada negra). b) Sefial como funcién de
la frecuencia que corresponden a las curvas graficadas en a) respectivamente.

En la figura 5.8 se muestra con linea continua azul, la forma de onda
simulada de la senal producto de la J completa (S = Sy + Sz) y se compara
con la forma de onda de la sefial detectada experimentalmente (Sg,,), la cual
se presenta con una linea punteada negra. La duraciéon y forma en general
de los pulsos (fig. 5.8a), tanto como su espectro (fig. 5.8b), son similares. A
pesar de que el espectro simulado muestra claras ondulaciones mientras que
el espectro experimental es liso, los dos espectros muestran su maximo en la
region de 300 GH z seguido por una caida rapida en la regién de 500 GHz y
en la regiéon de 1T Hz a 2T Hz un incremento.

En los mapas de color de la figura 5.9 se muestra la evolucion temporal
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de los espectros de las formas de onda (espectrogramas). Estos se obtuvieron
aplicando a las formas de onda en funcién del tiempo un filtro gaussiano de
0.8 ps FWHM (elegido de una duracién més corta que el pulso de THz para
poder analizar contribuciones por secciones, pero lo suficientemente larga
para no intruducir ruido) y calculando su transformada de Fourier. Los dos
primeros mapas de color son los espectrogramas de las componentes de la
senial simulada Sy y Sz (5.9a y b) respectivamente y el tercero corresponde
al de la senal producida por la corriente J completa Sypq(5.9a y b).
Analizando la evolucién de los espectros notamos que el pico principal
del espectro debajo de 1T Hz es causado por la aceleracién inicial de los por-
tadores en ambas direcciones (y y z), la cual cualitativamente no depende
mucho de las condiciones precisas de la dindmica de portadores. Por otro
lado lo que produce el incremento moderado en la senal en la region entre
1 v 4T H~z son oscilaciones mas sutiles que provienen desde el momento de
la excitacion (t=0) en adelante, estas oscilaciones son més susceptibles a las
condiciones del movimiento de los portadores, particularmente a la densidad
de portadores. Como el FDTD fue alimentado por la informacién de un solo
corte bidimensional (yz en x = 0) los cdlculos presentados corresponden a
una densidad de portadores especifica, mientras que la medicién experimental
incluye la contribucién de la radiacién emitida en diferentes posiciones de z,
las cuales tienen diferentes densidades de portadores. Tras realizar simulacio-
nes para varios valores de densidad de portadores inyectados, concluimos que
esta es la razén por la cual mientras que la simulacién presenta ondulaciones
el experimento muestra una distribucién ancha y continua entre 1 THz y

25THz.
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Figura 5.9: Espectrogramas de la forma de onda de a) la componente Sy, b)
la componente Sz y ¢) la senal completa (Stoq). Las lineas blancas en la parte
inferior de cada espectrograma son de la forma de onda correspondiente, las
cuales se graficaron como referencia, mientras que las que estan hacia el lado
derecho son del espectro de la forma de onda completa graficada en la parte
inferior. La linea blanca punteada en c) corresponde al espectro de la senal
experimental.
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Adicional a las simulaciones ya mencionadas se repitieron los casos simu-
lados pero sin considerar el scattering producto de las colisiones portador-
portador, las cuales arrojaron resultados con diferencias marginales en el
espectro al compararlas con las que si consideran este mecanismo de scat-
tering. Esto sugiere que la mayor contribucion en la formacion del dipolo
responsable de la emisién de THz, proviene de la velocidad con la que se fo-
toinyectan inicialmente los portadores y de su posterior transporte balistico

no del difusivo.



Capitulo 6

Conclusiones.

En el capitulo 2 se hizo una breve introduccion a la radiacién en THz, los
métodos para su emisién y deteccion [2] y algunas de sus aplicaciones [3]. En
el capitulo 3 se explicaron los métodos de simulacién que se utilizaron para
la obtencion de los resultados presentados en esta tesis.

En el capitulo 4 se presentaron resultados teéricos de PCA de SI-GaAs y
LT-GaAs, donde haciendo el gap de una PCA de SI-GaAs lo suficientemente
pequeno (~ 100nm) se obtiene una emisién de THz comparable con la obte-
nida por la misma PCA hecha de LT-GaAs, demostrando que, en distancias
de gap de ese orden de magnitud el tiempo de transito de los portadores de
carga es el mecanismo dominante que limita la duracién de la emisién de
THz [46], por encima del tiempo de vida de los portadores de carga en el
semiconductor, que es la mayor diferencia entre estos dos materiales.

Demostrar que el tiempo de transito de los portadores a través
del gap de una PCA de SI-GaAs del orden de ~ 100 nm, permite
emitir pulsos de THz con un ancho de banda comparable al emiti-
do por una PCA de LT-GaAs, potencialmente permite reducir los

costos y tiempos de fabricacién de las PCA emisoras de THz.
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En el capitulo 5, mediante la simulacion Monte-Carlo de la dinamica de
portadores y de la emision electromagnética FDTD de THz, se demuestra
que la contribucién de la fotocorriente generada en el plano de la superficie
de InGaAs [78] en la emisién de Thz, cuando la excitacién presenta un borde,
no es despreciable. Encontramos que las componentes de bajas (300 GH z)
frecuencias del espectro radiado son causadas por la fotocorriente normal a
la superficie, mientras que las componentes a frecuencias intermedias (0.6-
1.5 THz) tienen una contribuciéon maés significativa de la fotocorriente en el
plano de la superficie del semiconductor y que las altas frecuencias (1.5 T H z)
son una combinacion de las contribuciones de ambas fotocorrientes.

De manera adicional, al comparar los resultados de las simulaciones consi-
derando el scattering debido a las colisiones entre portadores y sin considerar
dicho scattering se presentan indicios de que la radiacién de THz en la su-
perficie de InGaAs es producto del movimiento balistico de los portadores y
no del difusivo.

La simulaciéon numérica muestra que: la radiacion de THz pro-
viene de dipolos transitorio que se forman, tanto en direccién per-
pendicular como paralela a la superficie del semiconductor, inme-
diatamente después de la excitacion optica y que estos son causado
por las diferentes velocidades iniciales de electrones y huecos foto-

excitados.

6.1. Trabajo futuro.

El trabajo presentado en esta tesis corresponde a resultados tedricos de
simulaciones computacionales. Por tal motivo como trabajo futuro existe

el reto de aplicar los descubrimientos obtenidos a trabajo experimental que
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resulte en aplicaciones practicas en mejora e innovacién de la optoelectronica
de THz.

Actualmente se ha trabajado mucho en el desarrollo de PCA con con-
tactos nanoestructurados en diferentes geometrias que han mejorado la emi-
sion de THz de LT-GaAs [79-81]. Sin embargo los resultados presentados
en el capitulo 4 abren la puerta al estudio de este tipo de nanoestructuras
en antenas de SI-GaAs, lo que potencialmente bajaria el costo y tiempo de
produccion de dichos dispositivos.

Respecto a los resultados presentados en el capitulo 5, existe el reto de
comprobar con mas simulaciones que el movimiento de los portadores respon-
sable de la generacién de THz de superficie es el balistico y no el difusivo. A
demaés en la practica buscar el aprovechamiento de la emision de THz de las
corrientes laterales aun en campo lejano, encontrando un édngulo adecuado

de excitacion y emision.



Apéndice A

Parametros de GaAs e InGaAs.

Pardmetros utilizados en las simulaciones de Monte-Carlo [54,66,67]

Parametro GaAs Ings3GagarAs

Valle I' Bandgap Er (eV) 1.42 0.74

Valle L espacio Er_r (eV) 0.29 0.46

Valle x espacio E,_r (eV) 0.48 0.59

Masa efectiva valle I" (m}.) 0.063 0.041

Masa efectiva valle L (m7) 0.85 0.29

Masa efectiva valle x (m}) 0.85 0.68

Masa efectiva huecos pesados (m},) 0.51 0.363
Energia LO fonén valle I' (meV) 36 34
Energia TO fonén valle L (meV) 30 30

Velocidad del sonido (ms™!) 5240 4253

Densidad de masa (kgm™3) 5360 5500

Constantes dieléctricas: estdtica, de alta frecuencia (€, €) | 12.95, 10.89 13.82, 11.6

Coeficiente de absorciéon a (um™') [A = 800 nm)| 1.2 3.85
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Apéndice B

Ejemplo de archivo de entrada
de parametros a la simulacion

Monte-Carlo

/* Environmental parameters */
bfield= 0.000000e + 000; /* in Tesla */

temperature= 3.000000e + 002; /* in Kelvin */

/* Laser parameters */
wavelength= 8.000000e+002; /* laser wavelength in nm */
laserPulseWidth= 5.000000e-014; /* laser pulse width (in s) */
sigmax= 5.000000e-008; /* (m) excitation spot sigma */

/* of gaussian */

/* (sigma=FWHM/2) in TM orientat™/

sigmay= 5.000000e-008; /* (m) excitation spot sigma*/

/* of gaussian */

/* (sigma=FWHM/2) in TE orientat™*/

reprate= 7.500000e+007; /* Hz */
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laserpower= 2.550000e-007; /* Watts */

/* Emitter parameters */
Vpes= 3.000000e-001 /* O=surface field only, ;= for PCS*/
yoffset= -1.000000e-007; /* laser spot offset (usually 0)*/

/* Receiver parameters */

/* Simulation setup Sy
t0= 4.000000e-012; /* time offset of pulse (in s) */
maxTime= 1.000000e-011; /* maximum time */

dt= 1.000000e-015; /* width of time slice */

NPARTICLES= 500000 /* number of particles calculated™/
THICKNESS= 1.000000e-005 /* depth of simulation volume */
XWIDTH= 1.000000e-005 /* excitation area */

YWIDTH= 1.000000e-005 /* excitation area */

xgrid= 200; /* Grid for Laplace solution */

ygrid= 300;

zgrid= 200; /* (z= growth direction) */

seed= 0 /* integer to seed random number gen.*/
poissonEPS= 3.000000e-002 /* required precison and */
poissonMAXITS= 5000 /* maximum number of iterations */

/* for poisson eqn solution */

/* Scattering mechanisms to include */
ScatterHoles= 1 /* switch to turn on Hole scattering™/
phononScattering= 1

acousticScattering= 1

impurityScattering= 1

ehScattering= 1 /* 1= includes electron-hole scat*/

includeLvalley= 1 /* 1= include scattering into L Valley*/
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includeXvalley= 1 /* 1= include scattering into X Valley™*/
AsVacScattering= 0 /* 1= include arsenic ion vacancy scattering™/
nitrogenScattering= 0 /* 1= include alloy scattering in GaAsN [not im-

plemented] */

/* other things to include (or not) */

includeLifetime= 1 /* 1= include finite carrier lifetime */

withEd= 1 /* 0= surface depletion field ignored */

/* 1= depletion field included */

withholes= 1 /* 0= ignore holes */

withelectrons= 1 /* 0= ignore electrons */

includeNonParabolic= 0 /* 1= include non-parabolic bands [not fully
implemented|*/

highDoping= 0 /* 1= include high-doping level momentum scatt. [not

fully implemented]*/

/* Simulation output options */
followelectron= 0 /* to print out position of a */

/* specific electron */

print interval= 5.000000e-014; /* at what interval to print out*/
smooth= 0.000000e+000;

debug= 0 /* higher for more comments, = 0 for just time step*/

/* Sample parameters */
GaAs= 0 /* ignore the following if GaAs=1*/
material= 3 /* 1=GaAs, 2=InAs, 3=InGaAs, 4=InP*/

alloy fraction= 9.900000e-001 /* alloy fraction x for In,_,Ga,As */

/* — bandstructure parameters */
Bandgap Energy= 1.420000e4000 /* eV */
Loffset= 2.900000e-001 /* (eV) energyoffset of L from G*/
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Xoffset= 4.800000e-001 /* (eV) energyoffset of X from G*/
meff= 6.300000e-002 /* e- effective mass */

meffL.= 8.500000e-001 /* m* of electron in L-valley */
meffX= 8.500000e-001 /* m™* of electron in X-valley */
hhmeff= 5.100000e-001 /* hole effective mass */

Vpin= 5.000000e-001 /* fraction of bandgap corresponding to */
/* surface potential barrier */

/* -inot always known...*/

z2= 4.000000e+-000; /* number of valleys */

betaG=1

betalLL.= 4

betaX= 3

/* — bulk parameters */

epsilonS= 1.295000e+001 /* low frequency dielectric constant */
epsilonl= 1.089000e+001 /* high frequency dielectric constant */
alpha= 1.200000e-+006 /* m-1 */

ptype= 0 /* 1=p-type doping (0=n-type) */

doping density n= 1.000000e4+013 /* (cm-3) */

rho= 5.360000e+003 /* density of sample kg/m3 */
sv=5.240000e4-003 /* speed of sound in sample m/s */

mobility= 1.000000e+004 /* (¢cm?/(Vs) [not used] */

/* — phonon parameters -k/

Elo= 3.600000e-002 /* (eV) Gamma valley LO phonon energy */
EloL= 3.000000e-002 /* (¢V) LO phonon energy in L */
Eacoustic= 8.000000e-003 /* (eV) TA or LA energy [not used] */
da= 7.000000e4-000; /* (eV) acoustic (LA) deformation potential */
d12= 4.000000e+009; /* (eV) deform. pot G < — > L */
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d13= 2.900000e+010; /* (eV) deform. pot G < — > X */

/* — defect parameters */

tauc= 2.500000e-013 /* Recombination lifetime (s) */

taut= 1.000000e-007 /* Trapping lifetime (s) */

roht= 2.000000e+016 /* Trapping density (ecm~3) */

nVac= 1.000000e+012 /* ion-implanted vacancy concentration (cm~3)
*/

Evac= 3.000000e-001 /* energy of vacancy defect states below CB maxi-
mum*/

rWell= 3.000000e-009 /* radius of vacancy */
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