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RESUMEN. Peliculas policristalinas de CdTe:In fueron crecidas por la técnica de transporte de
vapor en espacio cerrado combinada con evaporacién libre. La concentracién de In en las muestras
aumentd de acuerdo con el incremento de la temperatura de la fuente de In. A medida que la
concentracién de In aumenta, la concentracién de Cd dxsxmnuye ¥ la concentracién de telurio
permanece constante alrededor del 50% at. Esto indica que el In est4 entrando en sustitucién de
Cd, forméndose una solucién sélida del tipo Cd.In;_.Te. Los patrones de difraccién de rayos X
mostraron que las peliculas tuvieron una estructura cristalina, que dependié de la concentracién
de In en la muestra. En los patrones de difraccién no se encontraron picos relacionados con In
metdlico. Las peliculas mantuvieron la fase ciibica hasta una concentracién de In del 22% at.;
mostrando una disminucién lineal en el pardmetro de red con el aumento de la concentracién de
In. Para concentracxones entre el 28% at. y el 42% at. se obtuvo una mezcla de fases de la fase
cibica y del compuestp CdIn,Te,.

ABSTRACT. Policrystalline. CdTe:In films were grown by the closéd spaced vapot transport com-
bined with free evaporation technique (CSVT-FE). The In concentration in the samples grew in
accord with the increase of the In source temperature. As the In concentration increased, the

~ Cd concentration decreased. The tellurium concentration was nearly constant at 50 at.%. This

is indicative that the In is entering substitutionally for Cd, forming a solid solution of the type
Cd;In;_,Te. X-ray diffraction patterns shown that the films had a crystalline structure that
depended on the In concentration on the sample. There were no peaks related with metallic in-
dium. The films were cubic single phase up to-an In concentration of 22 at.%, and shown a linear
decrease in the lattice parameter as the In concentration grew. For In concentration between
28 at.% and 42 at.% there were a phase mixture of the cubic phase and the compound CdIn,Te,.

PACS: 68.55.Jk; 68.55.Ln; 72.80.Ey

1. INTRODUCCION

En peliculas semiconductoras II-VI, y en particular en CdTe, la impurificacién controlada
utilizando una técnica sencilla es actualmente un problema de gran interés tecnolégico,
debido a que es necesaria para poder abaratar los costos de fabricacién. Utilizando
técnicas sencillas, grupos como Fortman et al. [1} y Anthony et al. [2] han reportado in-
corporacién de impurificantes en CdTe usando evaporacién al vacio con paredes calientes
(HWVE) y CSVT. Asi mismo, Suzuki et al. [3] han reportado la incorporacién de In
en peliculas de CdTe por coevaporacién de CdTe y de In metélico. Castro-Rodriguez et
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al. [4,5] han demostrado la factibilidad de impurificar al CdTe utilizando la técnica de
transporte de vapor en espacio cerrado combinado con evaporacién libre (CSVT-FE por
sus siglas en inglés). A pesar de existir una cantidad considerable de trabajos relativos a
la impurificacién de CdTe, éstos estdn principalmente orientados hacia las caracteristicas
eléctricas y épticas del material;. poco se ha realizado en lo referente a la caracterizacién
estructural. Entre los trabajos que se tiene conocimiento estdn los de Hayashi et al. [6] y
Suzuki et al. [3], en los cuales se proponen modelos cristalinos para la incorporacién de
In y Cd en el CdTe, respectivamente, en pelfculas crecidas por coevaporacién de CdTe y
el material impurificante (In o Cd).

En este trabajo se crecieron peliculas de CdTe:In en substratos de vidrio utilizando
la técnica CSVT-FE [4]. Nuestra aportacién es el estudio de la influencia de la cantidad
en In en la estequiometrfa, estructura cristalina y pardmetro de red.

2. DETALLES EXPERIMENTALES

El sistema experimental utilizado en la preparacién de las peliculas ha sido publicado
recientemente [4]. En la preparacién de las muestras se mantuvieron constantes la tem-
peratura de la fuente de CdTe a 600°C, la temperatura del substrato a 400°C, la presién
del gas de control en 5 x 10~% Torr y el tiempo de depésito en 5 minutos. Con el fin
de obtener diferentes concentraciones de In en las muestras, se varié la temperatura de
la fuente de In de 500°C a 825°C en intervalos de 25°C. Ademds se crecié una muestra
de CdTe intrinseco. El control de la impurificacién fue funcién sélo de la temperatu-
ra de la fuente del In. El material utilizado en los crecimientos fueron: indio metdlico
(99.999% at.) y CdTe (99.99% at.), ambos marca Balzers. Las peliculas fueron depo-
sitadas sobre substratos de vidrio Corning (portaobjetos). - Andlisis de espectroscopfa
de electrones Auger (AES) fueron realizados en un sistema ESCA-SAM Perkin-Elmer

PHI-560. Un difractémetro marca Siemens modelo D5000 fue utilizado para obtener las

mediciones de difraccién de rayos X. -

3. RESULTADOS Y DISCUSIONES

Las peliculas que se obtuvieron fueron policristalinas, con espesor uniforme y una fuer-
te adherencia al substrato. El color de las muestras vari6 con la concentracién de In
que contenfan las muestras, del color gris obscuro caracteristico del CdTe hasta un color
met4lico cuando la concentracién de In era bastante alta (cerca del 50% at.). La concen-
tracién de In en las muestras aumenté de acuerdo con el incremento de la temperatura
de la fuente de In. Las concentraciones de In obtenidas se incrementaron desde 0% at.
- hasta 63% at. En la Fig. 1 podemos observar cémo al aumentar la concentracién de
In, la concentracién de Cd disminuye y la concentracién del telurio permanece constante
alrededor del 50% at. Este comportamiento nos indica que el In estd entrando en susti-
tucién del Cd, forméndose una solucién sélida del tipo Cd;In;_;Te. En esta figura, la
muestra cero corresponde al CdTe intrinseco; y las muestras 1 al 14 son las obtenidas al
ir variando la temperatura del In de 500°C a 825°C; en el mismo orden. '

-
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FIGURA 1. Variacién de las concentraciones de Cd, Te e In en las muestras.
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- FIGURA 2. Variacién del pardmetro de red con la concentracién de In.

‘Los patrones de difraccién de rayos X de las peliculas de CdTe:In mostraron que éstas
fueron policristalinas y con una estructura cristalina que dependen de la concentracién de
In en la muestra. En los patrones no se encontraron picos relacionados con In metélico.
Las peliculas mantuvieron la fase ciibica hasta una concentracién de In del 22% at. Las
muestras con concentraciones de 28% at. y de 42% at. tuvieron una mezcla de fases de
la fase ciibica y del compuesto CdIn;Te. La muestra con una concentracién del 65% at.

tuvo un espectro de difraccién con una sola fase que corresponde al compuesto InTe.
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'FIGURA 3. Celdas cristalogréficas de los compuestos formados en las muestras.

En la Fig. 2 se puede observar c6mo varia el pardmetro de red con la concentracién de
In para las muestras que conservaron la estructura ctbica. Este fue calculado a partir de
los patrones de difraccién utilizando el programa LSUCRI [7]. Los circulos rellenos son los
puntos experimentales obtenidos. Podemos ver que el pardmetro de red va disminuyendo
con el aumento de la concentracién de In. Esta disminucién del pardmetro de red podria
ser efecto de que el In tiene un radio iénico (0.81 A) menor que el radio iénico de Cd
(0.97 A), con'lo cual al substituir el In por el Cd en la red cristalina, éste est4 ocasionando
un acortamiento en la distancia entre los 4tomos, con la consecuente distorsién de la red.
A la muestra de mayor concentracién de In (22% at.) que mantuvo la estructura
ciibica se le hizo un refinamiento del pardmetro de red utilizando el método de Rietveld [8].
" Para el refinamiento se consideré el grupo espacial (F43M), que es el mismo que el del
CdTe; considerando la red cristalina con tres tipos de atomos, Cd, Te e In; y se utiliz6
“como parametro de red inicial 6.480 A, el cual corresponde al CdTe intrinseco. Los
resultados proponen, debido a la estequiometria de la muestra (Cd 25% at., In 25% at. ¥y
Te 50% at.), un compuesto CdInTey; en este compuesto el In seria divalente, trabajando
con las valencias +3 y +1 en la misma proporcién y de la misma manera que en el
compuesto InTe [9]. o /

En la Fig. 3 presentamos una propuesta de cémo va evolucionando la estructura
cristalogrifica a medida que se va incrementando la concentracién de In en la muestra.
Primero tenemos la estructura del CdTe, luego, a medida que se va incorporando el In
en la estructura cristalina, éste lo hace en los lugares del Cd, hasta llegar a formar el
compuesto CdInTe; (para una concentracién de In del 25% at.). Si se va incrementando
ain mds la cantidad de In se empiezan a formar fases del compuesto CdIn;Tey.

En las Figs. 4a y 4b presentamos la celda unitaria y una simulacién por computadora
del-espectro de difraccién para los compuestos CdTe, CdInTe; (propuesto en este traba-
jo). Comparando las Figs. 4a y 4b observamos que la incorporacién del In en el CdTe
ocasiona una disminucién del parametro de red, tal como se obtuvo experimentalmente.
En la Fig. 4c se presenta el modelo propuesto anteriormente por Hayashi et al. [6] donde
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FiGura 4. Celda. umtana y espectro de dlfracczén sxmulado por. oomputadora, pa.ra el: (a) CdTe,
(b) CdInTe; y (c) modelo propuesto por Hayashi. -

el In entra no substitucionalmente sino intersticialmente, en ésta, vemos que los picos se
mueven a dngulos bastante mayores. De aqui vemos que los resultados de Hayash1 estan
en desacuerdo con los nuestros.

- EnlaFig. 5 presentamos una compara,mén, para la muestra con mayor concentracién
de In que conservd la fase ciibica (22% at.), entre los datos, expenmentales y el espectro
simulado después del refinamiento del. parémetro de red. Las cruces son los datos ex-
perimentales y la linea continua el espectro simulado. En esta figura podemos ver que
nuestro modelo ajusta en forma muy buena a los resultados experimentales.

4. CONCLUQIONES

De los resultados obtenidos | para ias pehculas de CdTe: In deposxtadas utilizando Ia técnica
CSVT-FE, se puede concluir que €l In se mcorpora ‘en la ‘estructura cristalina del CdTe
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FIGURA §. Comparicién entre los datos experimé,nta.les (+) y el espectra simulado (—) después
del refinamiento del pardmetro de red. '

sustituyendo al Cd, formandose una solucién sélida del tipo CdIn;_;Te; el limite de la
solubilidad del In en el CdTe es con una concentracién mayor que el 22% at., pero menor
que el 28% at.; la estructura cristalina dependi6 de la concentracién de In en la muestra.
Las pelfculas mantuvieron la fase ciibica hasta una concentracién de In del 22% at. Para
concentraciones del 28% at. y del 42% at. se tuvo una mezcla de fases de la fase ciibica
y ‘del compuesto CdIn;Tey; para las muestras que conservaron la estructura ciibica, el
pardmetro de red va disminuyendo con el aumento de la concentracién de In en forma
lineal.
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