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1. Introduccién

El laser, una fuente de energia “pura”’ en la forma de fotones
coherentes monocrométicos, ha ido incrementando su popularidad
en diversas y extensas aplicaciones. En el drea de interaccion laser
con la materia en particular estas aplicaciones van desde perforacion
de orificios a escalas microscopicas sobre semiconductores hasta sis-
temas de direccion usados en la perforacion de gigantescos tuneles.
En muchas éareas, tales como la metalurgia, medicina e industria
electromica el laser se ha convertido en una herramienta irremplaza-
ble.

En ciencia de materiales el laser ademas juega el papel de compo-
nente pasivo para el proceso de monitoreo o de componente activo,
acoplando su radiaciéon dentro de materiales que son procesados y
permitiendo varias aplicaciones como fusiéon localizada durante el
tirado de fibra o6ptica, recocido laser de semiconductores, limpieza
de superficies, induccion laser de templado para crear superficies en-
durecidas y mas recientemente el deposito por laser pulsado (PLD,
Pulsed Laser Deposition) para crecimiento de capas delgadas o mi-
cro y nano estructuras. Cuando la radiacion laser es absorbida por la
superficie de un so6lido la energia electromagnética se convierte pri-
meramente en excitacion electronica y posteriormente en térmica,
quimica y mecanica, que segun la intensidad puede causar fusion,
evaporacion, ablacion, excitacion, formacion de plasma y exfoliacion
[1].

La interaccion del laser con el material provoca una excitacion
electronica que posteriormente es convertida en energia de movi-
miento de los nucleos, que resulta en un desplazamiento de 4tomos,
iones y moléculas de la superficie. La velocidad y dindmica de esta
conversion de energia, depende criticamente de las caracteristicas del
sOlido irradiado tales como: dispersion de electrones libres, emision
de fonones, rearreglos localizados en la malla y cambios configu-
racionales. La interaccion de los fotones con el sblido induce una
excitacion electronica inicial que depende de ambos, la energia de
los fotones y la estructura electrénica localizada en el solido. El
coeficiente 6ptico de absorcion de solidos para fotones con energias
mayores a la banda de valencia del bulto tipicamente excede 105
cm~!, si la transmision cerca del borde de la banda es directa. En-
tonces el calentamiento es la consecuencia primaria de la irradiacion
laser para fotones en este rango de energias [2].

Por otro lado la irradiacion laser controlada y localizada a escala
micrométrica y nanométrica en diversas superficies, ha sido impor-
tante para el marcado de los discos duros de las computadoras [3].



La fotolitografia es un proceso muy utilizado en la actualidad en la
fabricacion de dispositivos electronicos sin embargo es una técnica
compleja y que requiere de un tiempo que en algunos casos es del or-
den de horas. Una alternativa rapida y simple es usar la interaccion
de la radiacion laser pulsada con la materia para grabar patrones
a escala nanométrica y micrométrica en capas delgadas de distintos
materiales y esto puede ocurrir en una escala muy corta de tiempo
que puede llegar hasta los femtosegundos.

Se ha demostrado que mediante esta interacciéon es posible crear
cambios especificos en tamano y forma, ademas de controlar la dis-
tribucion por ejemplo de nanoparticulas [4, 5, 6] en peliculas me-
talicas. Esta técnica de grabado de patrones a escala nanométrica
y micrométrica ha sido denominada método de difraccion asistida
(DAM, diffraction-assisted method). La técnica DAM consiste en la
irradiacion por uno o méas pulsos laser en distintos materiales a tra-
vés de una mascara de difraccion. Esta técnica ha demostrado tener
diferentes efectos sobre la superficie de los materiales, estos efectos
estan relacionados con la variacién de ciertos parametros tales como
duracion del pulso, longitud de onda y densidad de energia entre
otros. Esta técnica fue implementada en nuestro laboratorio y la
describiremos en detalle més adelante.

El efecto de la radiacion laser puede variar segiin el material, des-
de eliminacién o recocido de defectos cristalinos hasta otros procesos
que dan lugar a caracteristicas topograficas con diferentes morfolo-
glas en escalas nanométrica y micrométrica. Las aplicaciones de este
método de interaccion del laser con la materia incluyen texturiza-
cion de materiales por laser |7], recocido laser [8], ingenieria laser de
superficies [9], superficies con estructuras periddicas inducidas por
laser (LIPSS, laser Induced Periodic Surface Structures) [10] y més
recientemente estructuras plasmonicas inducidas por laser |11, 12].
Una de las primeras aplicaciones de la tecnologia de laser de nanose-
gundos fue el recocido de semiconductores y en particular del silicio
[8]. Durante las ultimas décadas la tecnologia laser de nanosegundos
ha alcanzado una madurez suficiente y hoy dia es una parte integral
de varios procesos industriales.

En particular se utilizo la texturizacion laser (LTS, Laser surface
texturing) a escala microscopica la cual fue primeramente empleada
para mejorar superficies tribologicas en los anos 1990’s [9]. Ade-
més ha sido demostrado que las microestructuras de los patrones
inducidos por laser sobre la superficie de materiales pueden mejorar
sus propiedades tales como el tiempo de vida debido al desgaste y
lubricacion. El laser nos da un excelente control sobre las microes-
tructuras generadas en la superficie comparado con otras técnicas



de grabado [13]. Es importante senialar que la texturizacion laser no
esta basada en la remocion de material como es el caso de la abla-
cion laser. En el caso de la texturizacion ocurre una redistribucion
hidrodinamica durante la fusion del material [14]. La técnica DAM
para la impresion de micropatrones y nanopatrones puede aplicarse
a diversos materiales, generando en cada uno de ellos diferentes es-
tructuras sobre la superficie, por lo tanto las aplicaciones pueden ser
muy diversas. Al inicio de este trabajo utilizamos la técnica DAM
para grabar microestructuras y nanoestructuras sobre distintos ma-
teriales como plata, bismuto y silicio, ademés comparamos estas
estructuras con el patron de difraccion que se obtiene de la teo-
ria de Fresnel encontrando gran coincidencia posteriormente hemos
deseado reproducir de manera teérica la morfologia de estas micro-
estructuras y nanoestructuras investigando la redistribuciéon y flujo
del material desde el punto de vista hidrodinamico. Empezamos con
el patron (crater) generado al incidir perpendicularmente el haz del
laser sin difractar sobre una superficie de silicio para posteriormente
incrementar la complejidad e incluir los patrones de difraccion, cabe
mencionar que dependiendo de la intensidad de la radiacion laser
la técnica DAM puede generar ablaciéon en el caso de intensidades
altas y redistribucion de materia en caso de intensidades bajas.



2. Antecedentes experimentales en relaciéon a la forma-

cion de micro y nanoestructuras por irradiaciéon laser

Desde hace algunos anos hemos estudiado de manera experimen-
tal el problema de la fomaciéon de micro y nano estructuras por
irradiacion laser, sobre la superficie de diversos materiales. En tales
experimentos se utilizo la denominada técnica DAM (diffraction-
assisted method) [15, 5] como se ilustra en la Fig. 1 donde se utilizo
un orificio circular para irradiar una oblea de silicio con un solo pulso
emitido por un laser Nd:YAG (532 nm, 8 ns). La oblea es colocada
a una distancia de pocos cientos de micrometros del orificio circu-
lar, el cual tiene una apertura a = 60 um y que es iluminada a una
distancia Z ~ 60 mm a través de una lente con una longitud focal f
= 70 mm.

Orificio
difractor
Patréon de
difraccion
T :

Laser T \ g \-J/
. /
Oblea de
Lente .
s Silicio
d

Figura 1: Arreglo experimental para difraccién de micropatrones y nanopatrones
sobre una oblea de silicio

Para una energia apropiada del pulso laser, la estructura del cam-
po de iluminacion que resulta al pasar el orificio circular modifica
el material, el cual se funde formando patrones de anillos concéntri-
cos que son grabados sobre la superficie. Posteriormente extendimos
esta técnica a superficies de bismuto microcristalino, peliculas del-
gadas de plata y monocristales de silicio (obleas). Es importante
mencionar que todas las irradiaciones fueron hechas en aire y que la
cantidad de 6xido generado por este echo asi como su efecto sobre el
experimento no fue cuantificada. Las superficies son posteriormente
caracterizadas usando microscopia 6ptica (OM, optical microscopy),
microscopia de escaneo electronico (SEM, scanning electron micros-



copy); microscopia electronica de transmision (TEM, transmission
electron microscopy) y finalmente microscopia de fuerza atomica
(SFM, scanning force microscopy).

2.1. Resultados de la irradiaciéon en distintos materiales

i) Plata. Las nanoparticulas de metales nobles muestran propie-
dades opticas que dependen de su tamano y de su forma [16]. En
particular las nanoparticulas de plata tienen propiedades eléctricas
y Opticas que son tnicas y que pueden ser usadas potencialmen-
te en aplicaciones como catalisis, biosensores, liberacion de drogas
y fabricacion de nanodispositivos o en la resonancia de plasmones
que depende fuertemente del tamano, del medio de propagacién y
de la forma de la nanoparticula [17|. En la Fig. 2(a) observamos
una pelicula de plata en su estado inicial llamado cuasipercolado y
después de ser sometida a la técnica DAM descrita anteriormente
Fig. 2(b) . En las regiones de baja intensidad de radiaciéon, no hubo
transformaciéon del material, quedando la plata en su estado inicial
(cuasipercolado) Fig. 2(c) y en las regiones donde la energia del laser
es suficientemente alta para transformar la plata, se forman anillos
concéntricos con nanoparticulas en su interior que tienen tamanos
que van de 75 a los 180 nm de altura y de 100 a 160 nm de diametro
(d) [18].

(a) (b)

Figura 2: El estado original de la plata denominado cuasipercolado (a), es trans-
formado en anillos concéntricos (b) formando nanoparticulas en las regiones de
alta intensidad (c) . (escalas)

ii) Bismuto. México produce més del 20 % por ciento de bismuto
que se produce en el mundo y que en la actualidad tienen aplica-
ciones en la industria de pinturas, cosmética y farmacéutica. Exis-
ten otras aplicaciones que pueden ser explotadas en el campo de
la nanotecnologia. Por ejemplo tltimamente se han sintetizado pie-
zoeléctricos basados en compuestos de bismuto y libres de plomo,



con propiedades similares a los actuales piezoeléctricos comerciales.
Nuestro interés en el bismuto surge de la participacion de nuestro
grupo en un proyecto financiado por la comunidad econémica euro-
pea y el CONACYT para darle valor agregado al bismuto a través
de la nanotecnologia. Otra propiedad ttil del bismuto es su alta
conductividad i6nica mediante la cual se estan desarrollando pelicu-
las delgadas para microceldas de combustible que pueden sustituir
las baterias de litio que son toxicas. Puede usarse también como
material aislante [19] y resulta particularmente adecuado para el
estudio de propiedades de transporte a escala nanométrica cuando
se encuentra en forma de nanocables [20]. En el caso del bismuto
mediante la técnica de grabado DAM podemos obtener los patrones
mostrados en la Fig. 3. Observamos que el material granular original
(a) es modificado, creando dos tipos de patrones, franjas paralelas
mediante el uso de una rendija de difraccion (b) o anillos concén-
tricos usando una apertura circular (c¢). En la interface del grabado
sobre la superficie del bismuto, se observa la transformaciéon de los
nanocristales de bismuto (d).

(b)

(c)

Figura 3: El estado granular original del bismuto (a), se transforma en fran-
jas paralelas (b) y en anillos concéntricos (c¢), dando lugar a una interface de
nanocristales de bismuto (d).

iii) Silicio. El silicio es un material ampliamente utilizado debi-
do a sus propiedades Opticas, térmicas y eléctricas. Ademas es la
materia prima para la fabricaciéon de transistores, celdas solares,
rectificadores y otros aparatos de estado solido que son usados ex-
tensamente en la industria electronica. Recientes investigaciones en
nanotecnologia demuestran por otra parte que el silicio en forma



de nanoparticulas provee una superficie con funciones utiles para
crear nuevas y unicas propiedades. Los beneficios de estos nuevos
materiales pueden encontrarse en dispositivos electronicos basados
en nanoestructuras de silicio que tienen aplicaciones en biosensores
funcionales, para la emision de ultrasonido inducido térmicamente
y dispositivos de un tnico electréon como son transistores de spin,
transporte electronico en puntos de cadena de nanosilicio, almacena-
miento de informaciéon no volatil y superficies de emisiéon de catodo
frio [21]. La Fig. 4 presenta los patrones que obtuvimos al utilizar
la técnica DAM para irradiar una oblea de silicio cristalino. Para
obtener los anillos concéntricos de la Fig. 4 (a) se utilizo un orificio
circular como mascara de difracciéon y para los patrones de las Figs.
4(b) y 4(c) un borde de navaja y una rendija de difraccion respec-
tivamente. Los patrones presentan un perfil en el cual el silicio fue
removido dejando zurcos en las regiones donde el laser incidié con
mayor intensidad. Por ejemplo, si observamos de perfil los patrones
veremos cavidades (zurcos) con distintas profundidades. La profun-
didad de estos zurcos puede ser medida con microscopia de fuerza
atomica (AFM, Atomic Force Microscopy).

Figura 4: El silicio cristalino es transformado en anillos concéntricos (a), franjas
de espaciamiento variable (b) y franjas con espaciamiento constante (c).

Los patrones obtenidos en el material mediante la técnica DAM
al ser grabados con objetos difractores geométricos, pueden ser com-
parados con los perfiles obtenidos tedéricamente al resolver las ecua-
ciones de difracciéon de Fresnel para campo cercano [22, 23].

En el caso de una rendija de apertura d,, que se encuentra a una

©



distancia 2y del objetivo la irradiancia esta dada por
1
N 2)\20

donde las integrales de Fresnel son

I =u?

[(C(ng) — C(n1))* = (S(n1) — S(n2))?]

C(ny) = /0 Y os(En)dn  C(ng) = /0 b Cos(gnQ)dn
S(ny) = /0 Y sin(Cnddn  S(ny) = /O b sin( 5 n)dn

2 dap
o=t
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En el caso de una apertura circular de radio a,

I=uPl = <“3”>2 (C*(u,v) + 5°(u,v))

)\ZO
donde
2 2 siniu oS 1
C(u,v) = —sing -+ ——Vo(u,v) — —/2Vi(u,v)
2 v*  cosju sin u
= Zcos — Volu,v) — =20y,
s(u, v) - €08 o L o(u,v) L 1 (u,v)

V) = S0 (2) 7
V) = 31 (2) )

Los resultados los podemos observar en la Fig. 5 (color rojo) y
nos confirman que en las regiones donde el perfil de difraccion de
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Figura 5: Patron de difraccion impreso en una pelicula cuasipercolada de plata
y en una pelicula de bismuto al irradiar a través de una apertura circular de 60
pm de didmetro, las curvas mostradas en rojo corresponden a la intensidad de
paton de difraccion obtenida mediante la teéria de Fresnel

Fresnel (curvas en rojo) tiene un méaximo en la intensidad, la tempe-
ratura sobrepasa el punto de fusiéon transformando el material y en
las regiones de minima intensidad el material permanece sin trans-
formacion. En la Fig. 5 los perfiles de difracciéon son comparados
con los anillos concéntricos grabados sobre Si y Ag, mediante lineas
verticales punteadas para tener una mejor referencia visual de los
minimos y maximos.

También en los patrones de silicio Fig. 6 podemos comparar el
perfil de difraccion de Fresnel para distintos objetos difractantes co-
mo por ejemplo los anillos concéntricos generados con un orificio
circular [24], las lineas paralelas de separacion variable generadas
con un borde de navaja y las lineas paralelas de separaciéon cons-
tante generadas con una rendija. En la Fig. 6 aparte del perfil de
difraccion, también hemos incluido el perfil de altura de los zurcos
generados en el interior del Si debido al desplazamiento de material
de las regiones de méxima energia (zurcos) hacia las zonas de mini-
ma energia (monticulos). Podemos observar que a diferencia de los
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Figura 6: Microfotografias SEM e iméagenes de la topograffa SFM de micro-
patrones grabados sobre una oblea de silicio al irradiar a través de un orificio
circular, un borde de navaja y una rendija. También se muestran los perfiles de
intensidad y de alturas correspondientes.

patrones grabados en la superficie del silicio que se encuentran en
una escala micrométrica el grabado de profundidad se encuentra en
una escala nanométrica.

La técnica DAM mostro ser eficaz para el grabado controlado
de patrones especificos en diversos materiales. Este “grabado” es de
tamano micrométrico a lo largo de la superficie y nanométrico en la
profundidad.

Se desarroll6 un modelo basado en la difraccion de Fresnel para
dar cuenta de la posicion e intensidad del patron estructurado de
luz, y se confirmo que coincide con el grabado superficial. Cabe men-
cionar que estas investigaciones dieron lugar a mi tesis de maestria
en fisica obtenida en la UAM [25].

Sin embargo se puso en evidencia que para entender el proce-
so de grabado en forma mas completa es necesario desarrollar un

12



modelo que explique la transformacion morfologica de la superficie.
En el caso del silicio es necesario resolver el problema térmico e hi-
drodinamico de la interacciéon radiaciéon materia para entender la
distribucién de material después de alcanzar la fusion, para ello en
los capitulos siguientes resolvemos la ecuacion de Fourier y las de
Navier-Stokes. La contribucién natural de este trabajo es estudiar
las transformaciones superficiales debido a un campo nanoestructu-
rado en general. Entendemos por campo estructurado, luz que pasa
por un elemento difractor.
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3. Semiconductores

En este capitulo vamos a describir sin profundizar demasiado en
ello la radiacion laser con los materiales semiconductores, princi-
palmente por que las propiedades de estos son fundamentales en el
funcionamiento de los transistores y de los dispositivos relacionados
con ellos [26]. Existen dos caminos diferentes para abordar los pro-
blemas centrales en los semiconductores, el primero se apoya en la
nocion de enlace covalente la cual tiene la ventaja de ser bastan-
te facil de recordar, desgraciadamente el punto de vista de enlace
covalente tiende a ser tan débil para fines cuantitativos como fuer-
te para los cualitativos. Por tanto es necesario abordar los detalles
cuantitativos mediante la otra descripciéon conocida como el modelo
de bandas de energia.

Los elementos silicio y germanio se encuentran en la actualidad
entre los semiconductores més importantes utilizados en electronica,
los semiconductores tienen la caracteristica de que a temperaturas
muy bajas son aislantes y a temperaturas elevadas se convierten en
conductores bastante buenos, la estructura cristalina del silicio y el
germanio es la misma que la del diamante, cada atomo esta rodeado
de cuatro atomos vecinos y cada atomo tiende a compartir uno de
sus cuatro electrones de valencia con cada uno de los cuatro &tomos
vecinos, de cada uno de los cuales toma también un electréon en pro-
ceso analogo (esta disposicion de los pares de electrones compartidos
recibe el nombre de enlace covalente y da a los materiales su caréc-
ter semiconductor). La energia E, requerida para romper el enlace
es en esencia una energia de ionizacidon; pero como muchos atomos
del cristal peridédico influyen sobre el movimiento de cada electréon
ligado, esta energia difiere en magnitud de las energias de ionizaciéon
de los dtomos aislados. Por ejemplo, la energia de ionizacion del Ge
es de 0.7 eV y la del Si 1.1 eV mientras que para los &tomos aislados
es de unos 8 eV.

La propiedad mas destacable que hace diferente un semiconduc-
tor de un metal es que la vacante h dejada en el enlace covalente por
un electrén e liberado se comporta como si fuera una nueva particu-
la libre con una carga electrénica positiva +q (=1.60x10 12 C)y
una masa comparable a la del electron. Esta particula aparente reci-
be el nombre l6gico de “hueco”, esta vacante cargada positivamente
puede moverse a pesar de que el &tomo ionizado no se mueva. El mo-
vimiento del hueco puede considerarse como una transferencia de la
ionizacion de un dtomo a otro, efectuada por el movimiento de los
electrones “ligados” entre sus enlaces covalentes, ademés el electron
liberado inicialmente por la vibracién térmica no interviene en este
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proceso y puede desplazarse de manera totalmente independiente,
por lo cual se ha convertido en un electréon de conduccion.

Como en los semiconductores puros existen siempre en cantidades
iguales los electrones de conduccion y los huecos, dichos materiales
no seran suficientemente flexibles para la mayoria de aplicaciones
practicas de los semiconductores. El desarrollo de los dispositivos
practicos de semiconductores es gracias a que podemos sustituir al-
gunos de los dtomos del semiconductor original por otros diferentes
que tengan un electron de valencia méas o un electréon de valencia
menos. Al introducir materiales pentavalentes adecuados del grupo
V de la tabla periodica los cuales tienen la propiedad de dar un
electron libre sin crear un hueco lo cual hace que se les denomine
donantes y se dice que hacen al semiconductor del tipo n ya que con-
duce la corriente principalmente mediante electrones de conduccién
cargados negativamente. La situaciéon opuesta se tiene sustituyendo
un atomo original por un elemento que tenga un electron menos
es decir con valencia 3 y que proceda del grupo III de la tabla pe-
riodica. Estos reciben el nombre de aceptores por su disposicién a
aceptar electrones ligados. Ademas como anaden huecos al material
sin anadir los electrones de conduccion correspondientes se dice que
hacen al material de tipo p. Los huecos entonces son los portadores
mayoritarios en el material de tipo p, y los portadores minoritarios
en el tipo n.

El diagrama de niveles energéticos describe los estados que pue-
de tener un electréon en un dtomo. Los diversos niveles de energia o
capas solo pueden aceptar nimeros particulares de electrones, au-
mentando estos nimeros con la energia correspondiente en la capa.
El principio que conduce a esta limitacion es el principio de exclu-
sion de Pauli que dice en esencia que dos electrones de un mismo
sistema no pueden tener nunca el mismo estado, esto es no pueden
tener los mismos niimeros cuanticos. Cuando un electrén sufre una
transicion de estado a otro en respuesta a una cierta fuerza exterior,
la diferencia discreta de energia entre ambos estados debe aparecer
en forma de un cambio de la energia electromagnética o mecénica de
los alrededores. Esto puede llevarse a cabo por medio de la emisién
o absorciéon de un fotén de radiacion electromagnética o en el caso
de un atomo de un cristal por medio de variaciones de la energia me-
canica de vibracion del resto del cristal, estas vibraciones mecéanicas
de energia igual a hv reciben el nombre de fonones.

A continuacién describiremos de manera breve los tipos de inter-
accion que existen entre la radiacion y los semiconductores.
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3.1. Interaccién de la radiacion laser con un semiconduc-
tor

Se han publicado diversos articulos [27, 28| experimentales y ted-
ricos que hacen notar la importancia de la dependencia en la tem-
peratura de las propiedades 6pticas de materiales como el silicio.

Cinco distintos mecanismos o procesos de absorcion de la luz por
semiconductores pueden ser identificados [29] .

|a] Fotones con energia (hr) mucho menor que la energia del
band-gap £, pueden excitar la red cristalina produciendo vibracio-
nes directamente.

[b] Las cargas libres pueden ser excitadas por absorcion de luz
con hv < Eg; tales cargas estarédn siempre presentes como resultado
de temperaturas finitas y/o dopamiento.

[c] Puede ocurrir una absorcion inducida de tipo metélico debido
a los portadores libres generados por la radiacion laser en si misma.

[d] Para fotones con energias > FE,, la absorcion se realiza directa
y/o indirectamente (asistida por fonones) por la excitacion de pares
electron-huecos.

le] Absorcion inducida por el rompimiento de la simetria de la
red cristalina.

El mecanismo [a] juega un papel significante para radiaciones
en el rango correspondiente a las vibraciones de la red cristalina;
por ejemplo, radiaciones de un laser de C'Oy a una longitud de onda
A = 10.6 um produce vibraciones muy eficientes en la red de algunos
materiales.

Sin embargo este mecanismo de absorciéon no tiene aplicaciones
ltiles para el procesamiento laser de semiconductores.

El mecanismo [b] es considerado, en la absorcion de la radiacion
laser de todas las longitudes de onda, pero es particularmente cru-
cial para fotones de energia menores que E, , en semiconductores
fuertemente dopados tales como el silicio. Una discusiéon mas amplia
sobre el dopamiento del silicio, sugiere que los efectos no pueden ser
atribuidos solamente a las cargas libres, sino que involucran algunos
aspectos del rompimiento de simetria, por la presencia de los &tomos
de dopamiento (mecanismo [e]).

El mecanismo [c|, el cual produce una dependencia de la inten-
sidad del coeficiente de absorcién «, es de considerable importancia
a las densidades de fotones utilizadas en el procesamiento por laser
pulsado, especialmente para longitudes de onda cerca de la banda
indirecta del gap en el silicio y /o para pulsos de duracién muy corta.

La contribucién més grande a « (para pulsos de nanosegundos)
para radiacién con hv > I, en la banda indirecta del gap y para se-
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miconductores que no han sido fuertemente danados o amorfizados
(debido a una implantacion ionica), corresponde al mecanismo |[d].
La fuerte dependencia de la temperatura del coeficiente de absorciéon
viene de este mecanismo y no del mecanismo [b|, debido a la depen-
dencia de la temperatura de E, y el incremento en la poblacion
de fotones a elevadas temperaturas. El mecanismo |e] es bastante
importante en el procesamiento laser de semiconductores porque la
implantacion i6nica se usa con frecuencia. En aquellas regiones cer-
ca de la superficie donde la implantaciéon de iones crea un material
amorfo, o debe incrementarse facilmente en un orden de magnitud
o mas, por encima de los valores de las regiones cristalinas.

La absorcién de la radiaciéon en un semiconductor, especialmente
uno como el silicio con un gap indirecto, durante una irradiaciéon
pulsada es un proceso complejo y puede hacerse aun méas complejo
debido a las contribuciones de varios mecanismos, por esto las me-
diciones de v como funcion de la temperatura son invaluables para
proveer informaciéon que pueda utilizarse en los calculos de los mo-
delos de fusion. Sin embargo como esas medidas altamente exactas
son usualmente hechas solamente a bajas intensidades, la cuestion
es entonces hasta donde la absorcién no lineal, invalida los resulta-
dos para las intensidades muy altas utilizadas en el procesamiento
laser. La absorcién metélica inducida del mecanismo [c| nos con-
duce a coeficientes de absorcion dependientes de la intensidad para
la luz fundamental del Nd:YAG a 1.06 pym , en donde juega un pa-
pel importante. Entonces una respuesta definitiva para esta cuestion
cuando se utilizan los laseres de rubi, Nd:YAG doblado triplicado o
cuadruplicado y algunos ultravioleta, es sumamente complicada de-
bido a la fuerte dependencia con la temperatura del mecanismo |[d],
el cual puede causar una aparente no linealidad muy cercanamente
parecida al comportamiento esperado por el mecanismo |[c|, la cual
es bastante dificil de reconocer en cada caso.

Si tenemos la intencién por ejemplo de utilizar radiaciéon intensa
en un laser pulsado para medir « , posteriores complicaciones pue-
den ser causadas por los grandes gradientes de temperatura en la
profundidad de penetraciéon de la radiacion.

3.2. Interaccién carga-red cristalina

El cambio de la reflectividad exhibida en los semiconductores
durante una radiacién intensa ha sido estudiada desde hace varias
décadas [30, 31, 32] y en algunos de los primeros articulos, este
cambio en la reflectividad fue atribuida a la alta densidad de cargas
fotogeneradas, las cuales persisten después de la terminacion del
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pulso laser. Sin embargo mediante esta explicaciéon no se ajustan
los datos de absorcién de radiacion para longitudes de onda largas
durante la iradiacion de Si y GaAs con un pulso de laser de rubi
entonces se conjetura en su lugar que el cambio en la reflectividad
es debido a la fusién en la capa superficial [33]. Una cuestion crucial
para la aplicabilidad de un modelo de fusion es el tiempo de vida de
los pares electron-hueco durante la irradiaciéon y la transferencia de
energia del sistema de cargas a la red. Virtualmente todos los datos
experimentales indican que esta transferencia ocurre en tiempos del
orden de 1071% o menores.

Yoffa(1980, 1982) ha dado un tratamiento detallado de la inter-
accion durante la irradiacion de un pulso laser. Después de que la
energia ha sido absorbida por el sistema electronico, los siguientes
procesos deben ocurrir para distribuir la energia.

1) Colision de cargas.

2)Produccion de plasmones.

3)Recombinacién de electron-huecos por el proceso de Auger.

4)Creacion de electrén-huecos por ionizacion de impacto.

5)Emision de fonones.

Los primeros cuatro procesos resultan solamente en la distribu-
cion de energia entre las cargas, mientras que el iltimo proceso re-
sulta en la transferencia de energia hacia la red, elevando entonces
su temperatura.

Yoffa [34, 35]consideré un modelo de procesamiento laser en el
cual un pulso de 0.532 pm (2.3 V') con una densidad de energia de
1J/cm? y una duraciéon de 10 ns incide sobre una muestra en la que
la densidad de las cargas debido al dopamiento es despreciable com-
parada con la densidad debido a la fotoexcitacion. Asumiendo una
reflectividad R = 0.50 y un coeficiente de absorciéon a=10°cm™!,
aproximadamente 103! cm™3s~! cargas son excitadas por el pulso 14-
ser en una capa de 107 cm de grosor. Esto corresponde a una gene-
racion de densidad de carga N, de ~ 10! cm ™2 durante los 10 ns del
pulso. Para N, > 10*® cm~3, se encontré que la relajacion de la ener-
gia por la colision de cargas y la produccion de plasmones domina a
la relajacion por emision de fonones. Por lo tanto el sistema de car-
ga alcanzara un equilibrio térmico interno después de que cualquier
cantidad significante de energia sea transferida a la red. En tiempos
del orden de 107 s se logra una distribuciéon térmica de equilibrio
de cargas, caracteristica de una temperatura muy superior a la de la
red. El proceso Auger y la ionizaciéon de impacto actiian para cam-
biar N, pero no extraen energia del sistema de cargas. El proceso
Auger es la destruccion de un par electrén-hueco con la transferen-
cia simultanea de energia implicada en otro electréon en la banda de
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conduccién. La ionizaciéon de impacto es el proceso inverso en el cual
un unico electréon crea un par electréon-hueco. Ambos procesos son
de tercer orden en la densidad de carga y entonces su importancia
se incrementa rapidamente con el incremento de V.. Sin embargo la
conservacion de la energia favorece el proceso de Auger debido a que
la minima energia requerida para la recombinacién electron-hueco es
justamente la energia del ban gap, mientras un electrén en la banda
de conduccién debe de tener una energia de al menos dos veces E,
para crear un par electron-hueco adicional.

Yoffa calculd el coeficiente de emision de fonones obteniendo
~ 107'%s sin embargo una estimacion confiable del coeficiente de
emision de fonones dependera criticamente de la estructura de la
banda electrénica.

Factores tales como el grado de amorfizacion de la red cristalina,
los réapidos rearreglos atomicos, etc. pueden tener un gran efecto que
es dificil de determinar. Ademas los efectos de la dependencia en la
temperatura de la estructura de la banda se vuelven importantes
si un calentamiento de la red significante ocurre durante el pulso.
Para obtener una ecuacion del coeficiente de emision de la energia
por la emision de fonones y difusion de cargas se estima que el estado
estacionario de la densidad de electrones durante el pulso debe ser ~
10%° cm~3. Aunque el tratamiento de Yoffa debe ser considerado con
precaucion debido a la complejidad del problema, sus conclusiones
son consistentes con las observaciones experimentales y confirman
que en el régimen de nanosegundos la energia es transferida del
sistema de cargas a la red en tiempos cortos comparados con la
duraciéon del pulso.

Blomberg [36] ha argiiido que para un coeficiente de generacion
de carga de ~ 1033 cm™3s™! esperado para pulsos de picosegundos,
el tiempo de termalizaciéon para el sistema de carga debe ser aun
menor que 1071*s. Como el coeficiente en la recombinaciéon Auger
se incrementa a la tercera potencia en la densidad de carga, esta
también debe de incrementarse rapidamente a pesar de que se espe-
raria que los efectos de pantalla la mantengan a densidades de carga
de aproximadamente 102! cm™3.

Del resultado de numerosos experimentos en el régimen de pi-
cosegundos se ha concluido [36, 37] que la emision de fonones en
este régimen se da en 107!?s, entonces el equilibrio térmico entre
electrones y fonones se establece en menos de 10 ps.

Resultados de experimentos en el régimen de pico y femto se-
gundos han clarificado cuestiones concernientes al rol del plasma
electron-hueco y el tiempo para la transferencia del sistema de car-
ga a la red en silicio.
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Liu [38] us6 pulsos de 20ps de luz tanto de 532nm como de
266 nm para demostrar que hay una pequena caida en la reflectividad
en fluencias por debajo del umbral de fusion.

Este decremento en la reflectividad es una consecuencia esperada
de la formacion de un plasma denso de electron-huecos. Entonces se
concluye que para altas densidades de energia la fusion se da dentro
los 20 ps de la duracién del pulso. Para peliculas de silicio con un
grosor de 0.5 yum sobre un substrato de zafiro la estimacion para una
fluencia de 0.1 J/cm? es que mas del 80 % de la energia absorbida es
transferida a la red durante el pulso, con el remanente almacenado
en un plasma electron-hueco de densidad ~ 2—5x10%° cm =3, la fusion
ocurre evidentemente en tiempos de 10 ps.

Usando pulsos de 25ps para luz de 532nm y una fluencia de
0.35J/cm? | se ha podido encontrar que la reflectividad relacionada
con el plasma alcanza un minimo en 20 ps. La rapida recuperaciéon de
la fase de alta reflectividad después de este minimo inicial, indica que
el plasma decae en tiempos menores a 25 ps [39]. Este experimento
es extendido al rango de femtosegundos usando pulsos de 90 fs para
una longitud de onda de 620nm y en donde se estudié en detalle
el decremento de la reflectividad debido la formacién de plasma
de electron-huecos seguido del incremento debido a la fusiéon. Por
encima del umbral de densidad de energia de fusion, la reflectividad
alcanza su maximo valor en un tiempo de aproximadamente 5 ps
aun para pulsos de prueba con una longitud de onda de 1 pym.

Aparentemente la fusion ocurre después del calentamiento del
pulso pero dentro de un tiempo de ~ 5ps después de la iniciacion
del pulso.

Aunque existen algunas discrepancias menores entre distintos
grupos de trabajo, se puede decir que por abajo de la escala de
tiempo de los nanosegundos los eventos en escenario para un pul-
so de fotones energéticos son razonablemente claros, esos eventos se
ilustran en la Fig. 7.
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Figura 7: Esquema elemental del proceso de fotoexcitacion, mecanismo de equi-
librio de cargas e interaccién electrén-fonon en semiconductores para hv > K,

Los eventos iniciales en el procesos de absorcién son las transi-
ciones electrénicas de banda a banda indicadas en la figura.

Una pequena fraccion de la energia absorbida puede ser transferi-
da a la red por la emisiéon de fonones pero los eventos més probables
son la absorcién de cargas por electrones excitados (b-c) seguidos
por las colisiones de electrones. Esas colisiones producen un equili-
brio en la distribucién térmica de la energia K'T,, con T, mucho mas
grande que la temperatura de la red en tiempos del orden de 10~*s.
La poblacion de electron-huecos alcanza el equilibrio térmico de los
unos con los otros aproximadamente al mismo tiempo a través de
la ionizacién por impacto y de la recombinacién Auger. La ilustra-
cion esquematica de ese evento en la figura pretende significar que
hay una transferencia de energia entre los electron-huecos sin una
disipacion de energia del sistema de cargas.

La emision de fonones en escalas de tiempo de 10712 s transfie-
re energia a la red calentdndola hasta el punto de fusiéon en pocos
picosegundos. Simultdneamente la densidad de cargas decae (y por
lo tanto la frecuencia de plasmones decrece) por medio de la re-
combinacion Auger. Para escalas de tiempo mucho més largas, una
muy pequena densidad de electrones en el fondo de la banda de con-
duccién puede combinarse radiativamente con los huecos faltantes
en la banda de valencia produciendo una emisién débil pero de lar-
go tiempo de vida. Esta imagen claramente implica que el célculo
del modelo de fusién en el cual se asume que la transferencia de la
energia laser del sistema electronico a la red ocurre en tiempos com-
parables o menores a la duraciéon del pulso permaneciendo valida
aun para el régimen de picosegundos. Sin embargo el coeficiente de
absorcion efectiva requiere algunas modificaciones si la difusién de
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cargas o los efectos de confinamiento se vuelven significantes.

3.3. Difusién de cargas y confinamiento de cargas

En conexién con el problema general de la interaccion carga red,
Yoffa [34, 35| ademés consider6 el papel de la difusion de la carga en
la determinacion del calentamiento de la red. Se ha concluido que
este rol es importante o dominante en la determinacion de la eleva-
cion de la temperatura en la red. Como anteriormente se ha visto
hay una buena evidencia de que la energia del laser es transferida a
la red en tiempos del orden de 10712 — 107!'s para ambos pulsos
de nanosegundos y picosegundos, en cuyo caso se establecerdn gran-
des gradientes de temperatura durante el pulso laser. Brown (1980)
[40] ha puesto atencion sobre este problema en el limite cuando las
cargas y la red estan en equilibrio, y no hay difusion extra de carga.
Otros trabajos |41, 42] confirman este comportamiento al menos a
densidades de cargas como las encontradas en los pulsos en el ran-
go de nanosegundos y picosegundos. Desde que los experimentos de
Shank [43| indican que la recombinacién Auger es suprimida y que
la difusion de carga se vuelve importante a escalas de tiempo de
femtosegundos, es dificil ver como esos efectos pueden tener una in-
fluencia significante para los laseres pulsados de nanosegundos gene-
ralmente empleados durante el procesamiento laser. Ademéas Wood
y Giles (1981) [44] han mostrado que aun una cantidad significativa
de difusion de carga no provocara grandes cambios en los resultados
del modelo de fusion si el coeficiente de absorciéon se encuentra por
encima de valores ~ 3x10*cm™!.
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4. Propiedades del silicio cristalino en funcién de la tem-

peratura

Para poder entender el fenobmeno asociado a la fusiéon por me-
dio de un laser es necesario conocer al menos aproximadamente las
propiedades 6pticas del material en funcién de la temperatura, ya
que estas propiedades determinan como se acopla la radiaciéon con
los estados vibracionales del sistema. Esto es cierto para todos los
materiales, pero en particular significativo para todos los semicon-
ductores con un band gap indirecto como es el caso del silicio, en
el cual las propiedades Opticas cambian significativamente con la
temperatura en un amplio rango de longitudes de onda.

4.1. Propiedades 6pticas

A continuaciéon presentaremos una breve recopilacion de las pro-
piedades Opticas para el silicio cristalino en estado solido y liquido
ya que es nuestro material de interés [45]. Las propiedades opticas
del material estdn frecuentemente dadas en términos del indice re-
fractivo complejo (n = n + ik, donde n es el indice de refraccion
y k es el coeficiente de extincion) o la funcion dieléctrica compleja
(€ = &1 + £2). Las dos representaciones estan relacionadas por

g1 = 7’L2 — k’Q (1)

E9 = 2nk (2)

pero los parametros relacionados como son el coeficiente de ab-
sorcion « y la reflectancia de incidencia normal R son cantidades
més utiles para las aplicaciones.

El coeficiente de absorcion es una medida del poder absortivo
del medio y es normalmente expresado en unidades de cm™!. La
densidad de energia [ a una distancia d dentro del medio esta dada
por la ley de Beer

I = Ipe ™ (3)

donde [j es la energia de luz incidente en la superficie. El coefi-
ciente de absorcién puede ser expresado como

a = 4drk/\ (4)

donde A es la longitud de onda de la luz . La reflectancia de
incidencia normal es la fracciéon de densidad de energia reflejada
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desde una frontera 6ptica cuando la luz incide normal a la frontera.
Para una frontera simple material-aire (n = 1, k = 0 para el aire)

R=[n—-1?+k]/[(n+1)*+ & (5)

La absorcion 6ptica directa se da cuando luz de suficiente energia
interacciona con la red cristalina, tomando un electrén de un punto
en la banda de valencia llena hacia un punto directamente arriba en
la banda de conduccion. El coeficiente de absorcion éptico puede ser
representado como

a(E) = Kf(E)Na(E) (6)

donde K es una constante, f(E) la fuerza del oscilador como
funcion de la energia E, y Ny(FE) es la densidad de union de los
estados, que da la probabilidad de encontrar dos estados, uno en la
banda de valencia y otro en la banda de conduccién en el mismo
punto en la zona de Brillouin, separados por una energia F.

Para fotones con una energia mayor que el gap directo (3.4 eV a
una temperatura ambiente) en el caso del Si, N, serd muy grande y
por lo tanto el coeficiente de absorcion serd grande (o ~ 10 cm™1).
Para fotones de energia menor que la banda directa del gap pero
mayor que el gap directo, la absorcion 6ptica es aun posible a través
de la emisiéon o absorcion simultanea de un fonon para conservar el
momento del cristal.

Una grafica de a contra hv para varias temperaturas indica que
a(hv, T) se vuelve independiente de T" por encima de una energia de
fotones critica hv,(T'). Un ajuste empirico a este valor de saturacion
de a en la vecindad de 3.4 eV da

o = ageh/Fo (7)

donde ag = 4.1x10*ecm™t y Ey = 1.09 eV

Para fotones con energia muy por debajo de la banda directa del
gap y para temperaturas entre 300 K y 1000 K, el coeficiente de
absorcion obedece la relacién empirica

a(hv, T) = ag(hv)et/T (8)

donde T = 703 K para fotones de todas las energias.

Para fotones de energias cercanas al gap directo se tiene un com-
portamiento mas complicado. Inicialmente « se incrementa expo-
nencialmente como en la Ec. (8), pero conforme la energia de los
fotones se aproxima al gap directo, o se aproxima asintéticamente
al limite dado por la Ec. (7)
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Para la reflectancia de incidencia normal tenemos que por arriba
de 773 K, R es una funcion que se incrementa monoténicamente de 2
adeV.De2a3eV, R seincrementa linealmente con la temperatura
y esta dada por

R(hv, T) = Ro(hv, 300 K) + 5x10°(T — 300 K) (9)

n(hv, T) = n(hv, 300 K) + 5x10~4(T — 300 K) (10)

Entonces las ecuaciones 9 y 10 puede ser utilizada para determi-
nar R y n para fotones con energias menores a 3 eV y temperaturas
T < 1000 K.

Ahora bien para el silicio en estado liquido se tiene un ajuste con
lineas rectas a los datos medidos [46] para distintas longitudes de
onda (400, 700, 1000 nm)

n=—0.2+4.8\(um) (11)
k=234 4.7\(pm)

Existe algunos casos en la literatura donde hay discrepancia en
el valor de estas propiedades Opticas, debido posiblemente a que las
técnicas experimentales utilizadas en las mediciones pueden ir cam-
biando y mejorando con el tiempo. Sin embargo nosotros hicimos
una recopilacion de los valores en el caso del coeficiente de absorp-
cion para el silicio sélido ay, liquido oy, la reflectancia normal para
silicio solido R, y liquido R;. Observamos los valores de estas propie-
dades Opticas en la tabla 1 en el caso en el que son independientes
de la temperatura y en la Tabla 2 cuando son dependientes de la
temperatura . Las referencias de donde se tomaron dichos valores se
indican a la derecha de cada valor.
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(Am) | ag(em™) [ ay(em™) | R | R |
193 1.00x106 [47] 1.67x106 [47] 0.59 [47] 0.68 [47]
308 1.48x106 [47] 146x10% [47] 060 [47] 0.69 [47]
355 1.07x10° [47] 1.48x106 [45] 058 [47] 0.7267 [45]
485 171107 [43] 1.19x106 [45] 0.394 [45] 0.723 [45]

9.00x103 [45] 1.25x106 [47]
532 6.81x103 [48] 1.13x106 [45] 087 [47] 072 |47]
633 2.00x10% 48] 1.05x106 [45] 0.347 [48] 0.734 [45]
694 | 67x10° [48] 1.01x106 [45] 0,338 [45] 0.739 [45]

Tabla 1: Coeficiente de absorcién del silicio en estado solido y liquido as y a; y
reflectancia en estado solido y liquido Rsy R;.

El la Fig. 8 podemos observar la grafica de las funciones del coefi-
ciente de absorcion del silicio de la Tabla 2 en funcin de la tempera-
tura. Su comportamiento es una curva que crece expenencialmente
con la temperatura para el estado solido y se mantiene constante
para el liquido.
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Figura 8: Grafica de las funciones del coeficiente de absorcion de la tabla 2

El la Fig. 9 podemos observar la grafica de las funciones de la
reflectancia del silicio de la Tabla 2 en funcién de la temperatura. Su
comportamiento es una curva que crece linealmente para el estado
solido y se mantiene constante para el liquido.
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Figura 9: Reflectancia del Si en estado a) solido y b) liquido calculada con los
valores de la Tabla 2.

Un parametro relacionado con el coeficiente de absorcion es la
profundidad o6ptica de penetracion la cual es una medida de la pro-
fundidad que penetra la radiacion en el material antes de ser absor-
bida, tiene unidades de longitud y se define como a~!. En la Fig.
10 hemos graficado el valor de este parametro en funciéon de la tem-
peratura tanto para la fase solida (a) del silicio como para su fase
liquida (b). Podemos observar que la profundidad a la que penetra
la radiaciéon se incrementa con la longitud de onda, esto es a mayor
longitud de onda el material se hace mas transparente a la radia-
cion y por lo tanto esta penetra a una mayor profundidad antes de
ser absorbida. Podemos observar también que en el estado liquido
a~! tiene el mismo comportamiento sin embargo las profundidad de
penetracion disminuyen drasticamente.
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Figura 10: Penetracion optica del Si a) en estado sélido y b) en estado liquido,
para distintas longitudes de onda y calculada con el coeficiente de absorcion de
la Tabla 2.

4.2. Otras propiedades del silicio que dependen de la tem-
peratura

Durante la fusiéon por pulso laser, el material puede pasar de la
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temperatura ambiente al punto de fusién en pocos nanosegundos, si
el laser es suficientemente energético. En ese rango de temperaturas
la conductividad térmica y el calor especifico dejan de ser constantes
y se convierten en funciones que dependen de la temperatura como
puede observarse en la Fig. 11 [44].

1.8 1 O K ( cristalino) r 1.2
© Calor especifico
1.6 1 =
< o © ¥ F 1
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Figura 11: Conductividad térmica K y calor especifico en funcién de la tempe-
ratura.

Otras propiedades como la densidad del material también dejan
de ser constantes al pasar del estado solido al liquido, algunas de
las propiedades del silicio utilizadas en este trabajo se resumen en

la Tabla 3.

] Propiedad \ Valor \
Densidad del solido 2.33 g/cm’
Densidad del liquido 2.097g/cm®

Calor latente 1800 J/g
Temperatura de cambio de fase 1683 Kelvin
Viscosidad cineméatica 2.4x10""m?/s
Viscosidad dinamica 6x10~* Pa s
Coeficiente de tension superficial | —7.4x10™> N/m K

Tabla 3: Propiedades térmicas y mecénicas del Si cristalino.

4.3. Propiedades del silicio durante el proceso de fusién

El proceso de fusiéon involucra dos longitudes caracteristicas, la
profundidad de penetracion 6ptica dyps =o' v la longitud térmica
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de fusion dy, = \/2Dt,, donde D = T es la difusividad térmica y

t, el tiempo del pulso. Si dgps/din<< 1, €l proceso de absorcion de
la radiacion laser se da principalmente en las capas superficiales del
material dando lugar a un mayor calentamiento. Si dgps/di,>> 1, la
radiacion penetra méas profundamente, calentando un mayor volu-
men del material, dando lugar a gradientes térmicos mas superfi-
ciales y un campo de temperatura mas uniforme [53]. En la Fig. 12
mostramos la grafica de la profundidad de penetracion o6ptica en-
tre la longitud térmica de fusion dgps/dy, tomando los coeficientes
de absorciéon de la Tabla 2, y un pulso de 20 ns. Podemos observar
una fuerte absorcion (dgps/dy, < 1) cuando la radiacion tiende a
la region ultravioleta y que se incrementa aun més en la fase liqui-
da del silicio, lo cual corresponde a un mayor calentamiento en la
superficie. Ademas cuando la longitud de onda tiende al infrarrojo,
la radiacion de la luz alcanza una mayor profundidad del material
antes de ser absorbida dando lugar a un menor calentamiento del
silicio.

(a) (b)
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0 0.005
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Figura 12: Grafica de dgps / dyy, con un pulso laser de 20 ns y para las longitudes
de onda de 488, 532, 634, 694 y 1064 nanoémetros.
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5. Modificaciones inducidas por irradiaciéon laser en una

superficie de silicio.

Como se menciono en el capitulo 2.1 al irradiar con una longitud
de onda adecuada una oblea de silicio cristalino, podemos modificar
la morfologia de la superficie. Aunque la formacion de los patrones
que a nosotros nos interesa son los correspondientes a los perfiles de
luz estructurada (técnica DAM), el desarrollo de las ecuaciones invo-
lucradas suele ser un problema complejo, por lo cual hemos decidido
empezar por el problema mas simple que es un haz gaussiano inter-
accionando con una superficie de Si y posteriormente extender los
resultados a los perfiles mas complejos, ya que en el fondo la fisica es
la misma en ambos casos. En la Fig. 13 observamos en un esquema el
proceso de formaciéon de una nanoestructuras con un haz gaussiano.
Partimos de una oblea de silicio cristalino Fig. 13(a) que utilizamos
como blanco para irradiar con un solo pulso laser, el haz del laser
puede ser estructurado como el obtenido a irradiar a través de una
mascara de difracciéon o simplemente podemos incidir directamente
sin ningun obstéaculo difractor Fig. 13(b), cuando el haz incide sobre
el silicio, este comienza a calentarse dando lugar a un gradiente de
temperaturas y en el momento en que la capa superficial alcanza el
punto de fusion el material cambia a su estado liquido Fig. 13(c) y
la fuerza de tension superficial genera un flujo que redistribuye al
material fundido Fig. 13(d) creando un créater con un borde que co-
rresponde al material que fue sacado y redistribuido en la periferia
Fig. 13(e).

Si ahora en lugar de un perfil gaussiano utilizamos un perfil de
haz estructurado, por ejemplo utilizando un orificio difractor Fig.
14 (b), obtendremos una serie de minimos y méximos de energia
en el perfil de difracciéon y el material se redistribuira dando lugar a
zurcos y monticulos Fig. 14(d) para asi finalmente obtener un patrén
de anillos concéntricos Fig. 14 (e).

En diversos trabajos se ha reportado y caracterizado el crater
obtenido al irradiar una superficie de Si con un perfil de haz de
forma aproximadamente gaussiana esto se ha hecho ya sea con luz
a distintas longitudes de onda o con distinto ntimero de pulsos. Por
ejemplo Avrutsky [54] ha encontrado que se genera un crater de
0.7 um al irradiar con un pulso de 25ns de un laser KrF (A = 248
nm) con una fluencia de 2.5 Jem ™2, Kumar [55] ha irradiado una
oblea de Si con 200 pulsos de 30ns de un laser KrF (A = 248 nm) y
con distintos valores de fluencia, obteniendo un crater de 50 nm de
diametro y 0.5nm de profundidad para una fluencia de 0.2 Jem ™2 ,
Li [56] por otro lado compar6 las deformaciones sobre una superficie
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de silicio utilizando como fuentes un laser IR (1064 nm) con 65 ns
y 200 ns y un laser UV (355 nm) de 35-58 ns. Por ejemplo con el
laser IR con una energia de 0.085 mJ , Li encontro la formaciéon de un
crater con una profundidad de 4 ym muy parecido al crater generado
con el laser UV de 0.090 pJ, con una profundidad de 4.5 yum. En el
trabajo de Schwarz-Selinger [14] se irradié una superficie de silicio
con un pulso de 1 ns de un laser Nd-YAG (532 nm) y con una fluencia
de 0.77 Jem™2., esta superficie ha sido tratada con acido fluorhidrico
para quitar el O,. El crater obtenido es el que podemos observar en
la Fig. 13(e). Este altimo trabajo es el que ha servido de referencia
para la realizacion de nuestra investigacion.

5.1. Modelo general para el flujo de un fluido

La descripcion matematica del estado de un fluido en movimiento
esta descrita por medio de funciones que dan la distribuciéon de la
velocidad de un fluido u = u(r,t) y alguna de las dos cantidades ter-
modinamicas pertenecientes al fluido, por ejemplo la presion p(r,t)
y la densidad p(r,t). Como es bien sabido todas las cantidades ter-
modinamicas estan determinadas por los valores de cualquiera de
estas dos, junto con las ecuaciones de estado, por lo tanto si no-
sotros damos cinco cantidades digamos las tres componentes de la
velocidad u, la presion p y la densidad p, el estado de un fluido en
movimiento estara completamente determinado.

Entonces las ecuaciones que gobiernan el movimiento de un fluido
son la ecuacion de continuidad Ec. (12), la ecuacion de Navier-Stokes
Ec. (13), la ecuacion de energia Ec. (14) y las ecuaciones de estado
[57, 58]:

% 0 (o) =0 (12)

T @ + ﬁ —
815 Uk 8£k o

19 oT n (Ou;  Ou; 2. Oug\® ¢ [Oup\’
(K== )+ L IS5 2 (2E) (14
pOx; ( 837j> N 2p <8:cj * Ox; 35” 8xk> * p \ Oz (14)
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Donde S es entropia, v es la viscosidad cinematica que esta re-
lacionada con la viscosidad dinamica 7 por v = g, ¢ es llamado el
segundo coeficiente de viscosidad, f; las fuerzas externas que pueden
actuar sobre la masa del fluido, e la energia interna por unidad de
masa y K la conductividad térmica. Las Ecs. (12-14) determinan el
comportamiento de un fluido. Sin embargo estas ecuaciones aparte
de estar acopladas contienen términos no lineales por lo cual consi-
deraremos ciertas condiciones y aproximaciones para poder trabajar
con ellas.

En la gran mayoria de casos de flujo de un liquido la densidad
puede ser considerada constante a través del volumen del fluido y de
su movimiento. En otras palabras no hay una compresiéon o expan-
cion del fluido. En este caso hablamos de un fluido incompresible.
Las ecuaciones generales para la dinamica de un fluido se simplifi-
can considerablemente para el caso de un fluido incompresible ya
que p = constante, ademas si consideramos que la viscosidad ci-
nemética tampoco cambia a través del volumen del fluido y de su
movimiento (v = cte) y suponemos que no hay fuerzas externas que
actuen sobre el fluido f = 0 , entonces llegamos a las ecuaciones en
notaciéon vectorial.

V.i=0 (15)
ou 1 Vo
R 7y S v A Wy S i v2 7y 1
at+(u V)u pr—I—qu (16)
oS 1 n (Ou; Ou,; 2
T 1+ - = -V -(KVT)+ -+ | —+ 22 1
5 T A\ pV (KV )+2p (8xj+8xi> (17)

Las ecuaciones de Navier-Stokes se simplifican considerablemente
para el caso de niimero de Reynolds pequeno o lo que es equivalente-
mente, para liquidos con viscosidad grande. En este caso el término
(- V) es superado en magnitud por la cantidad %V%I, entonces
las ecuaciones de movimiento se reducen a

ol

1 v
— =—-Vp+ -V 18
5 SVpt Vi (18)

que junto con la ecuaciéon de continuidad

V-id=0 (19)
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determinan completamente el movimiento del fluido.
Para el caso de la ecuacion de la energia tenemos

oS oS\ 0T a8
5 (55) T wso () "
y como T’ (g—?)p = ¢, entonces T'VS = ¢, VT con lo cual obtene-
mos
T 1 n (Ou;  Ouj 2
cpa—l—u VT = pV (KVT)—|—2p <8xj 81:1-) (21)

Si tomamos en cuenta que el tiempo que tarda el material para
llegar al punto de fusién es menor que el tiempo del pulso, (como
se vera mas adelante) entonces podemos suponer como una aproxi-
macion el hecho de que la velocidad del fluido sea cero u = 0 y asi
desacoplar la ecuacion de la energia de la de Navier-Stokes Ec. (13)
y de continuidad Ec. (12) con lo cual obtenemos

oT
P gy = V- (KVT) (22)

5.2. Mecanismo térmico e hidrodindmico de interaccién
laser-material.

En las siguientes secciones de este capitulo hacemos referencia a
trabajos que corresponden a la investigacion en metalurgia y proce-
samiento de metales ya que es un area que cuenta con una amplia
cantidad de aplicaciones para la industria y la ingenieria de mate-
riales como son la texturizacion, perforacion y soldadura laser.

Después de que inicia la irradiacion con un pulso laser, la tempe-
ratura de la superficie se incrementa debido a la absorcion de ener-
gia. Para radiacion electromagnética con una longitud de onda de
10 pm a 0.3 pm la longitud de absorciéon en metales es del orden de
magnitud de 0.1 pm. Esto es mucho mas pequena que las longitudes
caracteristicas de procesamiento laser (radio del haz, profundidad
de penetracion del calor, etc.). Por lo tanto puede asumirse que la
energia del laser absorbida por la superficie de un metal es deposita-
da en una capa infinitamente delgada, que implica que es depositada
sobre la superficie de la muestra. Entonces el campo de temperatura
puede ser descrito para la ecuacion estandar de conduccion del calor.

or
Py gy = V- (KVT) (23)

36



donde ¢, p, K son la densidad el calor especifico y la conductivi-
dad térmica y T la temperatura

Asumiendo que z, y son las coordenadas en el plano que coinciden
con la superficie del metal y el eje z esta dirigido hacia dentro de
la muestra, las condiciones de frontera para la Ec. (23) pueden ser
escritas en la forma

T =Ty, = cte para z — 00
—K9% — aJ para z = 0 (24)
0z

donde Tj es la temperatura inicial (ambiente), « es la absorcion
de la superficie (que generalmente es dependiente de la temperatura)
e I es la intensidad del laser.

La soluciéon de esta ecuacion para el caso de una dimension es
no estacionaria y ambos la temperatura de la superficie y el espe-
sor de la capa calentada se incrementan como ./Dt, donde D es
la difusividad térmica. Una aproximacion unidimensional es valida
cuando el espesor de la capa calentada es mucho mas pequeno que
el radio del haz r; en la superficie. Entonces si el tiempo de inter-
accion excede % unidades de tiempo, el campo de temperatura se
vuelve bidimensional o tridimensional. Podemos notar aqui que a
diferencia del caso unidimensional el caso multidimensional puede
ser estacionario.

Si la intensidad del laser es suficientemente elevada la tempera-
tura de la superficie puede exceder el punto de fusiéon. entonces se
forma una superficie liquida. La frontera entre las fases sélida y 1i-
quida se propaga dentro del material conforme el calor es conducido
desde la superficie hacia dentro del material en bulto, y la tempera-
tura de la superficie se incrementa hasta que la conducciéon de calor
y los calores de fusiéon y evaporacion se balancean con la deposicion
de energia en la superficie. Un problema con la coexistencia de dos
fases y una frontera movible entre ellas es referido como el problema
de Stefan. Una forma simple de seguir la propagacion de la frontera
de fusion es despreciar el calor latente de fusion y asumir que la
frontera de fusion se mueve con la isoterma de la temperatura de
fusion. Otra mejor aproximacion esta representada en la siguiente
ecuacion introduciendo la condicién de frontera sobre la superficie
de separacion de fases s(t)

T,=1T,=1T,, para z = s (25)
oT; 0T,

—-K—+ K,— =V,,pL 26
P + B P (26)
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donde los subindices s, corresponden a la fase solida y liquida
T, es la temperatura de fusion L es el calor latente de fusion y V,,
es la velocidad del frente de fusiéon. La solucién correspondiente a
las condiciones de frontera Ec. (25) y Ec. (26) y la condiciéon de
temperatura constante en la superficie 2 = 0, y To—g = T5yp > Ty
en lugar de las condiciones dadas por Ec. (24) es conocida como
la solucién de Neumann. Si esta solucién no se implementa con las
restricciones adecuada, puede llevarnos al resultado no fisico; que la
velocidad sea infinita (V;,, = oo) para un sobrecalentado finito. Esto
es debido a que la cinematica de la fusion es ignorada y que la tran-
sicion de fase se asume como instantanea. Una ecuaciéon que tome
en consideracion la cinemética de la fusion nos lleva a la ecuacion
para la velocidad del frente de fusion

V=V, {CP(TL_ ) (C’i”;g> (Ril + R%)} (27)

Donde V,, es una constante empirica cercana a la velocidad del
sonido, o es la tension superficial en la interface solido-liquido Ry,
R, son los principales radios de curvatura sobre la frontera de fases,
T,, es la temperatura de fusion y T es la temperatura en la frontera
de fusion.

La fusién por laser esta tipicamente acompanada con una va-
porizacion substancial, debido a que el coeficiente de evaporacion
depende fuertemente de la temperatura y es dificil tener parametros
de interacciéon que permanezcan dentro de un tinico rango o sin que
estos se incrementen demasiado rapido, cuando la temperatura de la
superficie est4 muy cercana al punto de fusion. Esto es senalado por
S. I. Anisimov [59], que el rango de los parametros de interaccion
correspondientes a una evaporacion pequena dependen de la presiéon
de vapor de saturacion del material en particular y que varian por
muchas 6rdenes de magnitud para diferentes materiales. Por ejem-
plo la presion de vapor de saturacion en el punto de fusién es muy
cercana a 1 Pa para el Fe, Ni, Ti [60], y se incrementa rapidamen-
te con la temperatura. Entonces la evaporacion debe ser tomada en
cuenta simultdneamente con la fusion. La evaporacion puede ser aun
mas importante para el procesamiento de aleaciones, que frecuente-
mente contienen elementos volétiles con altas presiones de vapor de
saturacion.

Incluir la evaporaciéon en el modelo de la interaccion laser-superficie
es importante por dos razones. Primeramente el gasto de intensidad
absorbida en la evaporacion se incrementa a medida que aumenta
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la temperatura de la superficie y en consecuencia la velocidad de
evaporacion aumenta.

Por lo tanto la condicion de frontera Ec. (24) debe de ser com-
plementada por el término de gasto de la intensidad en evaporacion,
asi la nueva condicion de frontera es

oT
—K— vl = ol 2
5, + pV, « (28)

donde V,, es la velocidad del frente de evaporacion y L, es el
calor latente de evaporacion. Sin embargo, para una intensidad del
haz que no tiene una buena absorciéon, el gasto en evaporacién no
serd muy elevado. Por ejemplo podemos estimar que, para un radio
de haz de 190 pum, la pérdida de intensidad en evaporacion supera
el 10% si la intensidad absorbida es superior a 3 MW/ cm? para el
hierro y 6 MW /cm® para el aluminio [61]. Este valor de umbral del
10 % aumenta a medida que disminuye el radio del haz. Por lo tanto,
para un radio de haz més pequeno se requiere una mayor intensidad
para compensar la pérdidas en evaporacion [61]. Los resultados de
simulacion [62] muestran que para las intensidades correspondientes
a bajas pérdidas por evaporacion, el término relacionado con la con-
veccion en la ecuacion de balance de energia es dominante [61]. Esto
es debido al hecho de que el rapido flujo de la velocidad de fusion
puede ser inducido por un gradiente de presion de retroceso que ac-
ttia sobre la evaporacion de la superficie liquida [61, 63, 64, 65, 66].
Dependiendo de la temperatura de la superficie, la magnitud de la
presion de retroceso por evaporacion, que es del orden de magni-
tud de la presion de vapor de saturacion, puede estar en el rango
de 10 — 100 atm . Como se menciona arriba para algunos materia-
les la presion de vapor de saturacion ya es notable a temperaturas
cercanas al punto de fusion.

Por lo tanto la segunda razoén por la cual la evaporacion debe de
ser incluida en el modelo para todas las temperaturas (aun cercanas
al punto de fusion), consiste en el hecho de que el flujo de la fusion,
es inducido por un gradiente de presiéon de retroceso por evapora-
cion. Debemos notar aqui que la presion de retroceso en el flujo de la
fusion ha sido incluida en algunos modelos hidrodindmicos de per-
foracion laser [64]-[66]. Recientes resultados [61, 63| muestran que
la creacion de un modelo adecuado de transporte de la interaccién
de un material con el laser a intensidades moderadas es imposible
sin tomar en cuenta la presion de retroceso que genera, el flujo de la
fusién. Entonces aqui debemos mencionar que el gradiente de pre-
sion de retroceso esta relacionado con el cambio en la temperatura
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de la superficie del material, que es mayor sobre el eje del haz laser
en donde la intensidad es maxima.

5.3. Modelo térmico e hidrodindmico considerando eva-
poraciéon

Tomando en cuenta las consideraciones anteriores del papel de
la evaporacion en la hidrodinamica de la fusiéon y despreciando los
gradientes de tension superficial por conveccion, el siguiente modelo
fisico con su correspondiente formulacién matematica puede ser su-
gerido. La radiacion laser que incide sobre la superficie es absorbida
y entonces la temperatura de la superficie excede el punto de fusion.
Después de la fusion, se da un flujo radial en la capa liquida debido
a la presion de retroceso generada por la evaporacion desde la su-
perficie (Fig. 15a). La velocidad del flujo de fusiéon es una funcion
del gradiente de presion de retroceso. Como la intensidad de laser
en el centro del “spot” tiene un valor méximo en el eje del haz y
decrece conforme el radio se incrementa (Fig. 15b) la temperatura
de la superficie también tiene un maximo en el eje del haz. Debido
a la perdida por evaporacion y la transferencia de calor por convec-
cién en el flujo radial, es de esperarse que el perfil de temperatura
de la superficie sea més suave en la parte central del haz y decrece
més rapidamente en la periferia del “charco” de material fundido
(Fig. 15¢). Como la presion de retroceso depende exponencialmente
de la temperatura superficial como veremos mas adelante (Ec. 34),
entonces es de esperarse que tenga un gradiente radial grande, aun-
que el perfil de temperatura de la superficie sea suave (Fig. 15d). El
gradiente de la presion de retroceso causa un flujo en la direccion
radial. De la distribucion radial de la presion de retroceso (Fig. 15d)
uno puede observar que el gradiente de presiéon es maximo para al-
gunas distancias desde el eje y sobre el eje el gradiente de presion es
pequeno. Por lo tanto la distribucion de la velocidad del flujo debe
de tener un méximo para alguna distancia desde el eje del haz como
se muestra en la (Fig. 15e). La eyeccion lateral y evaporacion desde
la superficie del fluido, resulta en un decrecimiento del espesor de la
capa de material fundido. Entonces la fuente de calor localizada en
la superficie del liquido penetra dentro de la muestra causando que
el frente de fusion se propague en la misma direccion. Tal proceso
de propagacion de la frontera vapor-liquido y liquido-solido es tipi-
co para perforacion laser y soldadura laser. Similarmente ese seré el
proceso que determine la forma del crater en la texturizacion laser.
Definimos la componente de la velocidad de perforaciéon debido a la
eyeccion Vy,,
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Ou, — Ouy
= _— 2

Donde u, y u, son las componentes z y y de la velocidad del
flujo de fusiéon y h es la profundidad de fusion. Notamos que en este
caso se ha asumido que el plano x-y coincide con la superficie y el
eje z esta dirigido normalmente a la superficie y hacia dentro de
la muestra. Entonces la distribucion radial de la componente de la
velocidad de perforacion debido a la eyeccion Vi, puede tener un
minimo o maximo en el eje dependiendo de la distribucion radial de
la velocidad del flujo de fusion V,,,(r) (Fig. 15f). El pico de absorcion
de la distribucion de intensidad en presencia de perturbaciones tales
como ondas, puntos calientes en el haz del laser, etc., o en incremen-
tos de la componente de evaporacion de la velocidad de perforacion,
para altas intensidades de absorcion, puede proveer de condiciones
para que la velocidad de perforacion sea maxima en el eje. El valor
de la componente de la velocidad de perforaciéon por evaporacion
Vi, se incrementa con el incremento de la intensidad de absorcion
laser y el radio del haz. Similarmente la distribucién de la presion
de retroceso tiene un maximo en el eje del haz (Fig. 15d).

La formulacion matematica del modelo fisico puede ser escrita
como

or o 0 0 oT 0 oT
pergrtas (szxClT)+afy (pruyalT) = — <(’):c (Kl('):c) + ay <Kl8y> + =
(30)
or 9 0
Pscsa + 9z (psuzcsT) + 87y (psuycsT) =
0 oT 0 oT 0 oT

(I -k )+ 2 (K )+ -k 1
(3 () vy (o) o (e3)) o

Ouy Ouy Ou,  10p, 1 (004 004y 004
ot “g”ﬁﬂtyay - pOx p(@m + oy + 8y> (32)

Ouy Ouy Oou, l@pr 1 0oy,  Ooyy 0oy
at o +y oy  pdy p\ Ox + ox * dy (33)

Donde los indices [ y s se refieren a las fases liquida y soélida
p,c, Ty K son la densidad, el calor especifico, la temperatura y la
conductividad térmica respectivamente, u, y u, son las componentes
z-y de la velocidad de fusion V,,,, 0,, ¥ 0pm €s el tensor normal y
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Figura 15: Esquema fisico de la fusion y formacion del crater en la zona de
interaccion. a) profundidad vs posicion, b)Intensidad vs posicion, ¢) temperatura
de la superficie vs posicion, d)presion de retroceso vs posicion, e)velocidad del
frente de fusion vs posicion, f) velocidad de perforacion vs posicion.
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cortante de viscosidad, p, es la presion de retroceso por evaporacion.

La presion de retroceso por evaporacion esta relacionada con la
temperatura de la superficie Ty,, de acuerdo con la siguiente ecua-
cion

pr = Ax BTV ®ha (34)

sup

Donde A es un coeficiente dependiente de la presion del ambiente
By es la constante de evaporacion y U es el calor latente de evapo-
racion por atomo. Los calculos muestran que el coeficiente A en la
ecuacion anterior es aproximadamente igual a 0.55 para el caso de
evaporacion en el vacio.

Las condiciones de frontera en la interface solido-liquido esta dada
por la ecuacion siguiente
o kol (3)

LV, = K—
p 0z z=s 0z z=s

y la condicion de frontera de la interface liquido vapor esta dada
por la ecuaciéon

oT
~K=— 4 pVaLy =l (36)

aZ Z=S

donde los indices s y [ se refieren a la fase liquida y solida, V;,
es la velocidad de frontera de fusion localizada en las coordenadas
z=sy Vy es la componente de la velocidad de perforacion debido
a la evaporacion. La velocidad de la frontera de fusion esta dada por
la ecuacion

s (Ts = Tn) o 11
=V, | T2 ) (= =

donde de igual manera el subindice s se refiere a la parte sélida.
La componente de la velocidad de perforaciéon por evaporacion es
como sigue

Vi = Voe =75 (38)

donde Vj es una constante empirica del orden de magnitud de
la velocidad del sonido. Esta ecuacién debe ser complementada por
una ecuacion que represente la componente de la velocidad de per-
foracion debido a la eyeccion de fusion
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0<uy,> 0<u,>
Vdm—( 9 3y )h (39)

donde h es el profundidad de fusién y el simbolo <...> denotan
un promedio a lo largo del eje z dentro de la capa de fusion. Entonces
la ecuacion final para la velocidad de perforaciéon Vy es

Oug | Ouy

ox oy

v;i:vdmwdv:( )mv (40)

de hecho esta ecuacion representa la conservacion de masa.

El sistema de Ecs. (30-33) con las condiciones de frontera Ecs. (35,
36) y las ecuaciones complementarias Ecs. (34, 37-40) representan el
nicleo matematico de la formulaciéon de un modelo hidrodinamico
de remocion de material fundido en la zona de interaccion.

Debemos repetir que este modelo es aplicable bajo la condiciéon
de que el término de la presiéon de retroceso sea un factor dominan-
te. De otra forma en lugar del término de presion de retroceso p, en
las Ecs. (33, 34) debe de ser incluido el término correspondiente a
la tension superficial. Entonces la formulacion correspondera a un
modelo que incluya los flujos de Marangoni [67]. Para verificar cual
mecanismo domina se puede calcular la temperatura superficial y
comparar la presion de saturacion de vapor correspondiente con el
esfuerzo cortante de la tension superficial. Como mencionamos pre-
viamente en muchos casos de procesamiento industrial incluyendo
la texturizacion laser el mecanismo de presiéon de retroceso en la
generacion del flujo es dominante.

5.4. Modelo tomando en cuenta la tensién superficial

Similarmente la tension superficial depende de la temperatura
por lo cual tiene un gradiente que puede causar el flujo del mate-
rial fundido. El impulso de convecciéon por el gradiente de tension
superficial (efecto Marangoni) ha sido estudiado extensivamente en
los modelos de soldadura laser.

Tensién superficial

La tension superficial actia como interface liquido-gas (superfi-
cie) y la fuerza tiende a minimizar el area de la superficie esto es la
energia superficial. Por lo tanto en ausencia de otras fuerzas inclu-
yendo la fuerza gravitacional un volumen liquido que esta flotando
toma una forma perfectamente esférica [68].
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Desde el punto de vista de una escala microscopica las fuerzas
sin balancear de atracciéon intermolecular en la superficie liquida dan
lugar a fuerzas de atraccion dentro del liquido en bulto, debido a que
la atraccion de las moléculas subyacentes es mayor que la atraccion
de las moléculas que estan en contacto con el vapor u otro gas del
otro lado de la superficie. Estas fuerzas de atracciéon que actiian
hacia adentro del liquido causan la contracciéon de la superficie y
dan paso a una fuerza en el plano de la superficie llamada tension
superficial. La tension superficial del agua es mas grande que la de
los liquidos organicos, y ademas la tension superficial de los metales
y semiconductores en su estado liquido es aproximadamente cinco o
diez veces méas grande que la del agua. Esto es debido a la diferencia
de las fuerzas intermoleculares; los enlaces de hidrogeno y los enlaces
metalicos que existen como fuerzas atractivas entre las moléculas
de agua y entre los dtomos metalicos respectivamente, aunque las
fuerzas entre las moléculas organicas son solamente fuerzas de Van
de Waals.

La tension superficial de liquidos comunes decrece con la tempe-
ratura. Por lo tanto la tensiéon superficial induce un esfuerzo cortante
que actua de una region de alta temperatura hacia una de baja tem-
peratura y a lo largo de la superficie liquida cuando un gradiente de
temperatura existe sobre la superficie como se muestra en la Fig.16,
considerando el balance de fuerzas a través de una longitud infini-
tesimal dr sobre la superficie. Tenemos la siguiente ecuaciéon para el
esfuerzo cortante a lo largo de la superficie £

~£-(3)(3)

En donde T, 0 y (0o /0T) son la temperatura, la tension superfi-
cial y el coeficiente de temperatura de la tension superficial, respec-
tivamente.

Efecto y flujo de Marangoni

El esfuerzo cortante debido al gradiente de tension superficial en
la Ec. (41) provoca un flujo en el liquido. Este fenomeno es llama-
do efecto Marangoni y el flujo inducido llamado flujo de Marangoni
(conveccion) llamado asi en referencia al fisico italiano Carlo Giu-
seppe Matteo Marangoni (1840-1925).

El efecto Marangoni [69] aparece sobre la superficie fundida donde
(a) existen gradientes de tension superficial paralelos a la superficie
de la fusion Fig. 16a 6 (b) donde el gradiente de temperatura es
normal a la superficie Fig. 16b. En el tdltimo caso la temperatura
se distribuye homogéneamente en la superficie, pero la temperatura
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de la superficie es menor que la del interior como se muestra en
la Fig. 16b. El primer caso (a) es llamado el efecto termocapilar
o solutocapilar dependiendo del origen de la diferencia de tension
superficial en la fusion. El dltimo caso (b) es la definicion clasica del
efecto Marangoni. El caso (a) es debido a que el esfuerzo cortante en
la superficie fundida con alta tension superficial jala a aquella con
baja tension superficial. Debajo de la superficie el flujo se produce
debido a la viscosidad de material fundido.

El gradiente de tensién superficial en cualquiera de los dos ca-
sos, es causado por la diferencia en la temperatura y ademas por la
concentracion o absorcion de impurezas. Estas son llamadas termo-
capilaridad y solutocapilaridad respectivamente. Para el caso (b), el
flujo termocapilar se produce localmente debido a la fluctuaciéon de
temperatura en la superficie, con una temperatura nominalmente
homogénea. Para compensar el volumen perdido por el flujo termo-
capilar, el material fundido fluye desde abajo (donde la temperatura
es mas alta), hacia arriba. El flujo suministra material fundido a alta
temperatura desde la parte inferior. Por lo tanto una vez que este
flujo es generado, se mantiene la diferencia de temperatura en la
superficie para habilitar un flujo continuo.

Gas Gas
TAIta T Baja
cIbaja Oalta Oalta cbaja Oalta
> < >
> >
_ -—
s T Baja
Liquido Liquido
TAIta

(a) (b)

Figura 16: Definicion del efecto Marangoni: (a) efecto termocapilar y (b) efecto
Marangoni clasico.

El balance de fuerzas en la superficie liquida se escribe a conti-
nuaciéon como el flujo de Marangoni.

de _ 0007 | 90 0C; 0o or )
dr 9T 0x  9C; dxr ~ IT Oz

Aqui T, o, C; y I' son la temperatura, la tension superficial, la con-
centracion de soluto en la superficie liquida y el ntiimero de atomos
absorbidos por unidad de area respectivamente. El segundo término
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del lado derecho de la ecuacion esta relacionado con el soluto cuyo
transporte de masa es rapido entre la capa de absorcion y el liqui-
do en bulto. El tercer término corresponde a la condicién donde
los atomos y moléculas existen solamente en la interface o donde el
transporte de masa entre la capa de absorcion y el liquido en bulto
es muy lento. Por ejemplo para el caso de silicio fundido el segundo
término puede despreciarse ya que el oxigeno absorbido se supone
que se equilibra con el oxigeno de la fusion; C; puede ser escrito uti-
lizando I' como una constante de equilibrio. La magnitud del flujo
de Marangoni se escribe como sigue, dependiendo del impulso de la
fuerza del flujo:

_00AT-1 99 AC-1 Oo AT (43
I'=9rmw-D "oCy-D "orn-D

Aqui 7 es la viscosidad dinamica del liquido, [ y D la longitud
caracteristica del sistema y la difusividad térmica respectivamente.
La magnitud del flujo termocapilar estda expresada con el primer
término de lado derecho de la ecuacion.

Como se menciono anteriormente, dependiendo de las condicio-
nes de la interaccion laser-material uno de los términos de tension
superficial o presion de evaporacion de retroceso puede ser despre-
ciado.

Por ejemplo en el caso de que la presion de evaporacion de re-
troceso sea mucho mayor que 103-10* N/m % entonces el término co-
rrespondiente a la tension superficial puede despreciarse. En efecto
el esfuerzo cortante es

T
_do oAl 104N/ ? (44)

g_%_der

donde %2 ~ 107*N/m K y & ~ 10™-10*K/m

Entonces para temperaturas que estan muy por arriba del punto
de fusion la presion de evaporacion de retroceso juega un rol domi-
nante. Y el flujo en la fusion inducido por el efecto Marangoni se da
en una delgada capa superficial. Por lo tanto el caso en el cual el
gradiente de tension superficial que impulsa el flujo es importante y
esta limitado a una capa delgada de fusién y a una baja temperatura
superficial. Un estudio mas detallado es requerido para determinar
el rango de los parametros y los tipos de materiales para los cuales
el efecto Marangoni o mecanismo de tension superficial juegan un
papel dominante.
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5.5. Formacion del borde en la zona de fusién

A continuacion se discutira el proceso que ocurre en el borde de la
zona de interaccion del laser con el material. Un dibujo esquemético
de las posibilidades dinamicas en la fusion se muestra en la Fig. 17

Después de la fusion, el flujo dirigido desde el centro del charco
de fusion hacia el borde, es generado debido al gradiente de presion
de retroceso. El perfil de presion de retroceso es tal que el material
fundido localizado muy cerca del borde del charco de fusién, tiene
una velocidad muy pequena o permanece sin movimiento (Fig. 15d).
El material fundido se acelera cerca del eje del haz dando lugar a
una velocidad méas alta que fluye hacia el borde colisionando con
el flujo de material de la periferia que es mas lento, formando una
protuberancia (Fig. 17a). La presion de la tension superficial pg; en
el borde contrarresta a la presion dindmica p,; del flujo de fusion. El
flujo es desacelerado y el material fundido permanece dentro de la
vecindad de la zona de interacciéon formando una corona que puede
ser facilmente observada usando fotografia [70] si se cumple que

AN
pstNRm 9 ~ Pd

donde R,, es el radio de curvatura desde el centro, hasta el borde
del charco de fusion. Para estimaciones uno puede asumir que R,, es
del mismo orden de magnitud que el espesor de la fusiéon. R,, ~ h.
Cuando el pulso laser finaliza, la presion de retroceso dentro de la zo-
na de interaccion decrece rapidamente debido a que la temperatura
de la superficie desciende. Entonces la tension superficial permanece
como la tinica fuerza capaz de mover el flujo de fusion. Si después de
finalizar el pulso, el tiempo de vida que tiene la fusion t,,; es mayor
que el valor de un umbral t* determinado por las condiciones dadas
en un proceso en especifico entonces la fuerza de tension superficial
tiene el tiempo suficiente para restablecer al material fundido a su
posicién original o muy cercana a esta. El requerimiento de que el
tiempo de vida de la fusion sea t,,; > t* es facilmente satisfecha en
el caso de tiempos de pulso largos (milisegundos) y este caso corres-
ponde a los puntos de soldadura [70]. Sin embargo si la duracion del
pulso es corta (en el rango de microsegundos) el material fundido
solidifica antes de que la tension superficial sea capaz de restable-
cerla a su posiciéon original y entonces se forma la protuberancia
en el borde del charco de fusion. Este caso corresponde a la textu-
rizacion laser. Si la velocidad del flujo de fusion es alta, tal que la
presion dinamica py dada en el flujo exceda a la presion de la tension
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superficial pg;, entonces

2
g PmU
DPst = —5— <

R, 2

Y el material fundido es eyectado fuera de la zona de fusion (Fig.
17b). Diferentes posibilidades existen en este caso. Si la velocidad
del material fundido es muy alta tal que py < pg entonces el ma-
terial fundido es removido de la zona de interacciéon formando un
crater con un borde limpio y sin protuberancia. Sin embargo durante
la etapa inicial de la perforaciéon profunda, o en su caso de perfo-
racion superficial para texturizacion, el material fundido es dirigido
a lo largo de la superficie y permanece sobre la muestra debido al
fenomeno de mojado. Entonces de acuerdo con los resultados de fo-
tografia de alta velocidad ocurre un salpicado de la fusion alrededor
del borde del crater. Dependiendo de la historia térmica del fluido
eyectado, velocidad de flujo, propiedades termofisicas del material
y condiciones de la superficie, el material fundido eyectado puede o
no fundir el substrato para lograr una mejor adhesiéon. Usualmen-
te debido a las razones discutidas a continuaciéon esta adhesion es
débil. Consecuentemente la protuberancia en el borde puede ser se-
parada bajo una carga mecanica. Esto es indeseable especialmente
para algunas aplicaciones de texturizacion para superficies que ro-
tan, debido al corto tiempo de vida del perfil de la superficie creada.
Entonces para evitar una adhesion débil del material fundido con la
superficie hay que poner especial atencion a la velocidad del flujo.
Es preferible tener parametros de interaccion tales que el material
fundido permanezca dentro del charco de fusién creado por el rayo
laser.

Ahora bien si la superficie de la muestra es contaminada con un
material que hierve a baja temperatura tal como el aceite, entonces
una capa delgada de vapor puede ser creada entre el substrato y el
material fundido. En este caso el material fundido se deslizara sobre
la cubierta de vapor sin adherirse al substrato, y solo una porciéon
de este sera depositado como una protuberancia solidificada sobre la
superficie con una distancia 0,4 determinada por los parametros del
material y del flujo de fusion (Fig. 17c). Similarmente un material
con 6xido que tipicamente tiene una temperatura de fusion més
elevada puede evitar la adhesion (soldadura) del material fundido
eyectado hacia el substrato.
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Figura 17: Esquema fisico del proceso de formaciéon del borde en la zona de
fusion
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6. Modelo hidrodindmico utilizado en nuestros calculos

(sin evaporacion)

En trabajos anteriores [14], se ha desarrollado un modelo analitico
aproximado para calcular la morfologia de la superficie inducida por
un haz laser truncado. En este caso nosotros seguiremos este mismo
modelo el cual explicamos brevemente en esta seccion.

El modelo consiste en resolver bajo ciertas consideraciones las
ecuaciones para el flujo de un fluido Ecs. (18, 19, 22) para determinar
la morfologia generada después de la fusion.

El sistema de referencia utilizado para resolver las ecuaciones es
en coordenadas cilindricas, el origen del sistema esta localizado en la
superficie de la muestra (antes de la formacion del créater) y centrado
en el spot del laser Fig. 18 .

Figura 18: Esquema del crater y las coordenadas utilizadas en la deduccion del
modelo analitico de modificacion de la superficie del silicio.

Consideraremos en adelante el caso en el que la fusion se lleva a
cabo en una delgada capa superficial y con una temperatura que no
rebasa por mucho el punto de fusiéon. Por lo tanto incluiremos so-
lamente el gradiente de tension superficial termocapilar (efecto Ma-
rangoni) como responsable del flujo de material fundido. Entonces
la ecuacion de momento Ec. (18) sin tomar en cuenta la coordenada
angular podemos escribirla

ou, %u, 0%u, 10u, wu,

o ( o T a2 Tror —> (46)
ou, Pu, 0*u, 10u,
W_V(ar2+822+;8r> (47)
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Como la fusién es superficial, implica que g—;‘ > g—;f , esto es las
derivadas respecto a z son mas grandes que las derivadas respecto
a r ademas de la condicion que el radio R del spot del haz sea muy

grande.
Con esto las ecuaciones del momento quedan:
ou, 0%u,
=v|—=> 4
or " ( 022 ) (48)
ou, 0%u,
= 49
o " ( 022 ) (49)

En la primera aproximacion que llamaremos de pulso largo, uti-
lizamos el hecho de que el tiempo del pulso ?,,s es mucho més
largo que el tiempo de propagaciéon del momento del fluido a través
del espesor de la capa fundida de material, esto es t,us > h?/v,
donde h y v son el espesor y la velocidad cinematica de fusion res-
pectivamente. Con esto podemos considerar un estado estacionario
y obtener

2 2
GuT:(), 8uZ:O (50)
0z? 072

Las condiciones de frontera sobre  son: que no hay flujo del fluido
en la interface solido-liquido @ | .——, = 0, y que en la superficie,
2z = 0 el tensor del esfuerzo cortante £ = n (auf + auz) es igual al

0z or
cambio en la tension superficial o (efecto Marangoni).

ou, Ou, o
7 < 9= " or > ls=0= ar (51)

Donde 7 es la viscosidad dindmica. Tomado en cuenta la consi-
deracion de viscosidad constante se obtiene la ecuacion que describe
la morfologia producida por el pulso laser

()= -2 0 ( < n? > 0 Tow —Thus >) (52)

or

donde se define el promedio de la temperatura de la superficie
< Tsup — Trus >y la profundidad de fusiéon < h? > como:

< Ty — Thus >= / (Toup — Trus)dt (53)
Tsup>Trus
< h? >= / hQ(Tsup - Tfus)dt/ < T@up - Tfus > (54)
Tsup>Tfus
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Si ahora la aproximacion es de pulso corto, es decir s, < h?/v.
Se asume que el momento decae exponencialmente en el tiempo con
un coeficiente ¢ = 2v/h? y entonces podemos escribir la componente
radial de la velocidad u, como

U, = uge (55)

donde w satisface la conservacion del momento

,o/uodz = /g—idt (56)

Entonces igual que anteriormente se llega a la Ec. (52) pero con
la definicion para < h? > dada por

< h?>= zy/e—i”fdt (57)
0

Ahora solo necesitamos conocer e integrar en el tiempo la tempe-
ratura de la superficie T},,(7) y la profundidad de fusiéon h(r) como
funcion de la posiciéon r, para obtener la solucion de las Ecs. (53, 54
y 57) y posteriormente introducirlas en la Ec. (52) segtn sea el tipo
de aproximacion que estemos utilizando. Finalmente obtenemos la
altura z(r) como funcién de la posicion. La forma de obtener T,,(r)
y h(r) no es inmediata, pues necesitamos saber la temperatura como
funcién de la profundidad z y el tiempo durante el cual se funde y
solidifica el material. Para conocer Ty,,(r) y h(r) hemos resuelto de
manera numeérica la ecuacion de difusion del calor con una condiciéon
de frontera conocida como “condicion de Stefan”, los detalles de este
calculo se presentan en el capitulo 7.
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7. Formulacion del modelo de fusion (Ecuacién de difu-
sion)

El problema general del flujo de calor y cambio de fase en un
material que es irradiado por un pulso laser es desde el punto de
vista matematico, intratable de forma exacta. Afortunadamente la
experiencia ha mostrado que una buena aproximaciéon para tratar
el problema es hacerlo en una sola dimensién, aun asi debido a la
dependencia con la temperatura del coeficiente de difusion térmica,
nos seguimos enfrentado a un problema no lineal por lo cual la solu-
cion numerica es la opcidon que nosotros hemos elegido para resolver
el problema.

El diametro del spot de un laser es dificilmente menor a 100 pm,
mientras que en los materiales como el silicio la profundidad a la cual
los gradientes de temperatura son significantes es menor a los 10 um,
ademaés la fusion esté generalmete limitada a aproximadamente 1 ym
[29]. Las inhomogeneidades espaciales de la densidad de energia en
el pulso laser, junto con la interferencia y los efectos de difraccion
asociados con la naturaleza coherente de la luz pueden representar
un problema para simular de manera exacta los parametros del pulso
y su interaccion con el material, sin embargo estos problemas pue-
den en ciertas condiciones ser superados con técnicas experimentales
refinadas, lo cual permite la comparacion del célculo de conduccion
del calor con los experimentos. Ademés las escalas de tiempo aso-
ciadas con los experimentos son tan breves que la conveccién en el
liquido la cual puede destruir la unidimensionalidad del problema, es
practicamente despreciable. Siendo importante este rompimiento de
la unidimensionalidad solo cuando tenemos materiales fuertemente
dopados.

Aunque la naturaleza unidimensional del flujo de calor prevé una
gran simplificaciéon, debemos de tratar con ecuaciones no lineales
dentro de un problema de frontera movible. Este problema fue pri-
meramente estudiado por Stefan y Neumann [71]| y ha recibido una
gran cantidad de atencién por fisicos y matematicos y del cual se
dard una introduccién a continuacion.

7.1. El problema de Stefan

Los problemas en los cuales la solucion de una ecuacion diferen-
cial necesitan satisfacer ciertas condiciones sobre la frontera de un
dominio establecido son llamados problemas de valor a la frontera.
Sin embargo en muchos casos importantes, la frontera del domino no
es conocida por adelantado y necesita ser determinada como parte
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de la solucion.

El término “problema de frontera libre” es cominmente utilizado
cuando la frontera es estacionaria y existe un estado estable (steady
state). Las fronteras movibles por otro lado estan asociadas a pro-
blemas dependientes del tiempo y la posicion de la frontera necesita
ser determinada como funcién del tiempo y del espacio. Los proble-
mas de frontera movible son con frecuencia llamados problemas de
Stefan en referencia al trabajo de J. Stefan que alrededor de 1890
se intereso por la fusion de la capa de hielo polar [72].

En este trabajo nos enfocaremos solamente en el problema de
frontera movible, que es el que nos intereza para estudiar la fusiéon
de un material.

Por ejemplo en el problema tratado por Stefan sobre la fusion
de una capa de hielo, tenemos el caso que involucra dos fases en la
cual la fase hielo esta inicialmente a una temperatura por debajo del
punto de fusién con una distribucion de temperatura no necesaria-
mente uniforme, entonces el calor fluye hacia ambas fases la liquida
y la solida. En este problema de dos fases necesitamos encontrar
Ti(x,t), To(x,t), s(t), donde Ty y T denotan las temperaturas en
las fases agua e hielo respectivamente y s(t) denota la trayectoria
de la interface de fusion. Un ejemplo tipico es una lamina de hielo
que ocupa el espacio 0 < s(t) < x < [, donde

oT; 0T,

Por K ox?’

Con referencia a la Fig. 19 AB es x=0, EF es x=1, CD es x=5(t),

¢; es el calor especifico y p; la densidad, donde 7, se refiere a la fase
agua 0 < z < s(t) e iy a la fase hielo s(t) < z < [. Aqui asumimos
que las fases agua e hielo en conjunto ocupan el espacio 0 < x < [.

i=1,2 (58)

55



t
A D, F
/
/
/
/
\/I
Agua //:%/ Hielo
B C E X

Figura 19: Esquema de las dos fases de una barra de hielo para ejemplificar
el problema estudiado por Stefan donde se representa las dos fronteras AB y
EF utilizadas en el problema, ademéas de la interface de la frontera CD (linea
punteada).

Con las condiciones de frontera

T=Ty, 2=0,t>0 (59)

Lo que indica que la superficie se encuentra a una temperatura
constante Ty. También escribimos las condiciones iniciales:

T=0,2>0t=0 (60)

s(0) =0 (61)

Ademas las condiciones de frontera siguientes, donde la primera
nos da la temperatura sobre la interface y la segunda determina la
posicion de esta

Tl = TQ, Tr = S(t) (62)
or, . on -

Aqui L es el calor latente de fusiéon necesario para fundir el hielo,
ademas tomamos como iguales las densidades del agua y del hielo
p1 = p2 = p. Esta ultima ecuacion es conocida como la condiciéon de
Stefan y expresa el balance de calor en la interface.

7.1.1. Generalizacion del problema de Stefan

Las formas précticas generalizadas del problema de Stefan de dos
fases incorporan algunas de las siguientes caracteristicas no lineales.
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(I) Los parametros Kj;, ¢;, p; pueden ser funciones de T, x, t:
Ki (T, xZ, t)

(IT) Sobre la frontera movible la temperatura de fusion 7,,, puede
ser dependiente del espacio y del tiempo esto es: para las dos fases
i=1lei=2,

r=s(t), T, =Tn(s,t), i=1,2 (64)

(III) Puede haber una fuente o un pozo q(7), s, t) sobre la frontera
movible posiblemente acoplado con otras variables térmicas.

Existen pocos trabajos para resolver los casos no lineales donde
los parametros son funciones de la temperatura, sin embargo noso-
tros nos enfocaremos en una soluciéon numérica para resolver el caso
(I) ya que es la que nos interesa para fines précticos de este trabajo.

7.2. Tratamiento para laser pulsado

Para el problema de fusion 1D la ecuacion diferencial no lineal
de conduccion de calor escrita en términos de la distribucién de
temperatura T'(z,t), es

ol (z,t) 0, K(T) 0T(z,t)
ot _g(pcp(T) 0z

donde la funcion de generacion de calor P(z,t) esta determinada
por la interacciéon de la radiacion laser con la muestra y la subse-
cuente transferencia de energia a la malla. El coeficiente de difusion
térmica o difusividad D que es usualmente utilizado en otras defini-
ciones de la Ec. (65), esté relacionado con la conductividad térmica
K, el calor especifico ¢, y la densidad del material p por la ecuacién
D = %' Durante el calentamiento del material la temperatura de
la muestra puede cambiar de la temperatura ambiente al punto de
fusion y al punto de evaporacién en pocos nanosegundos o incluso en
picosegundos si el laser es suficientemente energético. En esos ran-
gos de temperatura, la conductividad térmica y el calor especifico
no son constantes como vemos en la Fig. 11.

Debido a estos coeficientes dependientes de la temperatura no
podemos encontrar una solucion analitica de la Ec. (65) por lo cual
buscaremos una solucién numérica por el método de diferencias fi-
nitas.

Las condiciones de frontera impuestas para la ecuacion Ec. (65)
son

) = P(z,1) (65)

0T (z,t)

% |.—0=0, T(z,t) |,00= const (66)
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La primera ecuacién implica que no hay perdida de calor desde la
frontera de la superficie, mientras que la segunda condiciéon implica
que la muestra es lo suficientemente gruesa para actuar como un
buen disipador de calor, esto debido a que el exceso de calor es
desalojado rapidamente para mantener la temperatura constante en
el otro extremo de la muestra.

Las condiciones de frontera sobre la interface sélido-liquida mo-
vible deben satisfacer una ecuacién de conservacién de la energia,
esta ecuacion es:

L@ _ l(?Tl(z,t) B Kg@Ts(z,t)
dt 0z 0z

Donde L es el calor latente de fusiéon, K; y K, son las conducti-
vidades térmicas en estado liquido y solido respectivamente. La Ec.
(67) es la ecuacion de Stefan.

(67)

7.2.1. Término fuente P(z,t)

El término de generacion de calor en cada punto sobre la muestra
esta ampliamente determinado por la reflectividad y el coeficiente
de absorcion del material, la energia transferida a la red cristalina
y la duraciéon del pulso laser por lo cual la funciéon de generacion de
calor P puede ser escrita como

P(z,t) = (1 = R(t))F(z,1) (68)

Donde R y F' son la reflectividad y absorcién respectivamente.
Ambas R y F pueden ser funciones complicadas de los parametros
fisicos del material ademas de que pueden cambiar continuamente
con el tiempo y la distancia conforme avanza la interface durante el
pulso laser.

Durante el pulso laser la funcién generadora de calor describe co-
mo la energia del pulso es depositada en la muestra y tiene unidades
de W/cm?. En correspondencia con la Ec. (68) podemos escribir

P(zt) = [1 = R()F(z,1) = [1 = R f1(2,0) o(t)  (69)

Donde la reflectividad R es una funciéon del tiempo por que la
temperatura de la superficie cambia con este; entonces en princi-
pio deberia también ser una funciéon de z ya que los gradientes de
temperatura pueden producir efectos de interferencia a diferentes
profundidades en las regiones cercanas a la superficie. Ademés como
se asume para el calculo, que la energia incidente en la muestra en
cualquier instante durante el pulso es transferida desde el sistema
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electronico hasta la red en tiempos cortos comparados con la dura-
cion del pulso entonces la funcion fy(t) puede ser aproximada por
la funcion que describe la evolucion temporal del pulso laser (forma
del pulso). La funcion fi(z,t) describe la absorbcion espacial de la
energia del pulso y es funciéon del tiempo debido a la dependencia
de la temperatura con el tiempo y los cambios de fase.

Entonces podemos considerar

fi(z,t) = coa(z,t)I(z, 1) (70)

donde «(z,t) en el coeficiente 6ptico de absorcion e I(z,t) la
intensidad en la muestra dada por

I(z,t) = lyexp(— /OZ a(zo,t)dzg) (71)

La constante de normalizacion ¢y se determina de la integral

/ F(z, D)dzdt = ¢, /0 N /O T R hOd = B (72)

donde ¢, es la duracion total del pulso y £ es la energia total del
puso, entonces

o= E {IO /Otp [/OOO Az, t)dz]fg(t)dt}l (73)

Estas ecuaciones determinan P(x,t) en términos del coeficiente
de absorcion k(T'(z,t)), la reflectividad R(T'(z = 0,t)) y la funciéon
de la forma del pulso f(t).

7.3. Técnica numérica

Existen problemas de valores a la frontera que no pueden ser
manejados analiticamente debido a que implican geometrias com-
plicadas y condiciones de frontera o debido a que la evaluacion de
la solucién analitica se vuelve laboriosa. Por esta razon las compu-
tadoras son frecuentemente utilizadas para manejar los problemas
més complicados, debido a su gran capacidad de céalculo, precision
y versatilidad. Con el tratamiento de aproximacion por diferencias
finitas, el problema de valor a la frontera se reduce a la solucion de
ecuaciones algebraicas que son resueltas con la computadora.
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7.3.1. Meétodo de diferencias finitas

El método de diferencias finitas emplea como base de calculo la
expansion de la funcion en series de Taylor, y ha sido usado exten-
samente para las soluciones numéricas de los problemas de frontera
movible. Existen distintos métodos para aproximar las derivadas en
un punto dado por diferencias finitas. FExisten ademas importantes
problemas de estabilidad y convergencia en las soluciones de dife-
rencias finitas que pueden consultarse en textos especializados de
analisis numeérico [73].

Para aproximar las derivadas parciales por diferencia finitas di-
vidimos el dominio por un conjunto de lineas paralelas al eje x y
al eje t en forma de malla o red. Asumiremos que también que el
conjunto de lineas estdn igualmente espaciadas Fig. 20.

t A

n

i m X

Figura 20: Nodos de la malla para el cilculo numérico en diferencias finitas

Escribiremos dx y 0t para los espacios entre lineas. Los puntos de
cruce entre lineas son z; = idzx, t; = jot ,+=0,1,...,1, 7 =0,1, ...,
donde 0x = 1/1, son llamados los puntos de la red o de la malla.

Sea u(x) una funcién diferenciable entonces podemos definir tres
tipos de aproximacion en diferencias finitas.

1) Diferencias hacia adelante

0T (x,t) =T (x,t + 0t) — T(x,t)

5T (e t) = T(x + 82, t) — T(x, 1) (74)
2) Diferencias hacia atras
0T (x,t) =T (x,t) —T(x,t — ) (75)

d_ T (x,t) :=T(x,t) — T(x — oz, 1)

3) Diferencias centrales
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6 (x,t) :=T(x,t+ 36t) — T(x,t — 361)
6, T(x,t) :==T(x + 30z,t) — T(x — 30,1

El tipo de diferencia esta relacionado con el orden de error que
se maneja en la aproximacion por ejemplo la diferencias hacia atréas
y hacia adelante tienen un error a primer orden (O) y la diferencias
centrales a segundo orden (O?). Por lo tanto las diferencias centrales
son mas aproximadas que las diferencias hacia atras y hacia adelan-
te. Un procedimiento similar puede ser utilizado para las segundas
derivadas de una funcioén, por ejemplo aplicando una diferencia cen-
tral dos veces obtenemos la diferencia central de segundo orden.

(76)

62T (x,t) == T(x + 6x,t) — 2T (2,t) — T(x — 6z, 1) (77)

Existen también diferentes esquemas para expresar la ecuacion
diferencial en diferencias finitas, cada uno de estos distintos esque-
mas tiene sus ventajas y limitaciones, ademéas cuando las condiciones
a la frontera implican derivadas también uno debe elegir entre los
esquemas de derivadas hacia adelante, hacia atras o centrales para
expresar estas condiciones de frontera.

A continuacién se mencionaran tres de los esquemas para formu-
lar el problema de valor a la frontera.

Para un esquema explicito de diferencias hacia adelante, la apro-
ximaciéon en un punto de la malla para cualquier funcién T con
derivadas continuas, la derivada temporal es

oT N T(zi, tjpr) — T2, t5)

o @i ti) = N (78)
y la derivada de segundo orden
0T T(wiy1,t;) — 2T (x4, t5) + T(xi1, t5)
=5 (@i, tj) = o . 1 79
823'2 ($ ) ]) (Al‘)Z ( )
o utilizando la notacion 7; ; = T'(x;, ;)
Tijwr =Toj + m(Tipr,; — 2155 + Ti ) (80)
donde
At
= 81
A eE (81)
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t A
j+1 ®
Ji *>—o ®
i X

Figura 21: Nodos de la malla para el esquema explicito

El esquema de los puntos de la malla involucrados en el calculo se
muestra en la Fig.21 donde observamos que cada valor en un nivel de
tiempo ;11 puede ser independientemente calculado de los valores
en un nivel de tiempo ¢;; por esta razén este esquema es llamado
esquema de diferencia explicita.

Ahora si remplazamos la diferencia espacial hacia adelante por la
diferencia hacia atras y la diferencia temporal permanece sin cambio,
obtendremos el esquema implicito

Tijr1— Ty Tipaj1 — 2Ty +Tiq 50 (82)
At B (Ax)?

Este esquema implicito no es tan facil de utilizar como el esquema
explicito. El esquema implicito involucra tres valores desconocidos
de T en la nueva linea de tiempo j+ 1, entonces no podemos calcular
inmediatamente el valor de 7; ;11 ya que la ecuacion involucra los
valores de los puntos vecinos Tji1 41 ¥ Ti—1,j4+1, que son también
desconocidos Fig. 22.
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t A
j+1 *>—o ®
j ®
i X

Figura 22: Nodos de la malla para el esquema implicito

Con este esquema escribimos la Ec. (65) como

Tij = —pTio1je1 + (14 20)T5 i1 — pTign (83)

Una generalizacion de los esquemas explicito e implicito es el
esquema theta, el cual utiliza seis puntos entre el tiempo t; y t;41
(Fig. 23) obtenemos entonces:

—pOTi1, i1+ (1+200) T j —pb T4, 1 = p(1=0) T, j+[1=20(1=0)]T; 1 +p(1-0)Ti11
(84)

con 0 < 0 <1, si 6 =0 obtendremos el esquema explicito y si
0 = 1 obtendremos el esquema implicito, en el caso especial de 6 = %
obtendremos el bien conocido esquema de Crank-Nicolson [73].
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j+1 *>—o ®
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i X

Figura 23: Nodos de la malla para el esquema theta y en particular para el
esquema, de Crank-Nicolson

Error implicado en las diferencias finitas

En el proceso de soluciéon numérica de una ecuaciéon diferencial
las derivadas son aproximadas por diferencias finitas, en cada punto
nodal de la malla y la solucién es reducida a un conjunto de ecua-
ciones algebraicas. Por otro lado existe un error introducido en cada
paso del calculo debido a la aproximacion utilizada. Los efectos acu-
mulativos de tal error son muy importantes, en la solucion final y la
estabilidad de la ecuacion.

Error de redondeo

Los calculos numéricos pueden manejar solo un ntamero finito de
cifras decimales. En cada paso el error involucrado en el redondeo
numérico es arrastrado y al final se superpone a si mismo en la so-
lucion. Por tal razén incrementando la cantidad de cifras decimales
se incrementara la exactitud de la aproximaciéon numérica, contra-
poniéndose tnicamente que al ser utilizadas mas cifras significativas
ocuparemos mas memoria en la computadora. Sin embargo duran-
te el calculo la distribucion del error por redondeo tiene muchas
caracteristicas de un proceso aleatorio por lo tanto es muy dificil
determinar exactamente el orden de error acumulativo.

Estabilidad de la solucién

En cada nivel del célculo no importa que tan pequeno sea, algin
error de redondeo sera introducido. Sea £ el valor absoluto méximo
del error introducido al calculo en cada punto de la malla y sea T™ la
solucion numérica de la ecuacion diferencial con deferencias finitas.

64



Si T es la solucion de la ecuacion diferencial con diferencias finitas
asumiendo que no se ha introducido ningun error, entonces la dife-
rencia T* — T es la desviacion de la soluciéon numeérica resultante del
error introducido. La solucion de la ecuacion en diferencias finitas
entonces se dice que es estable si el valor T* — T tiende a cero, con-
forme el error £ tiende a cero y no se incrementa exponencialmente
conforme el tamano de la malla tiende a cero.

La convergencia del esquema explicito puede demostrarse que es
p < 3 [73]. Este limite de estabilidad es una restriccion bastante
severa por que implica que si deseamos disminuir el intervalo Ax
para mejorar la precision de la solucion, entonces la cantidad de
trabajo de calculo aumentara rapidamente en consecuencia también
tendremos que reducir At.

En el caso del esquema theta Ec. (84) se demuestra que este es
inestable 73] si

u(1-29)>%. (85)

Esta condiciéon incluye el caso del esquema explicito con 6 = 0
y en el caso del esquema implicito con # = 1, podemos ver que no
es inestable para ningun valor de pu, de hecho ningtin esquema con
0> % es inestable para cualquier valor de p incluyendo el esquema
de Crank-Nicolson.

No ahondaremos mas en el error y la estabilidad de los métodos
de diferencias finitas pero una discusion detallada puede encontrarse
en la referencia [71].

Condiciones de frontera

Para el caso particular del problema que nos interesa, las condi-
ciones de frontera son

T T
%(s(t}, t) = af)ts (s(t),t) =T,  Condiciéon sobre la interface sélido liquido

(86)

Esta ecuacién nos da

ds @ o7,

L% =K 5, ng Condicion de Stefan (87)
T(xz,0) =Ty Condicién inicial (88)

ar'(0,t

% =0 Condicion de frontera en x =0 (89)
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T(L,0) = cte  Condiciéon de frontera en x=L (90)

En todos los casos anteriores la aproximacion por diferencias fini-
tas se hace conforme a lo visto en la secciéon 7.3.1 a excepcion de la
condiciéon de Stefan la cual utiliza un método especial que se explica
més ampliamente en la proxima seccion.

7.3.2. Método de malla fija para diferencias finitas

Con este método nimerico se obtiene para cada paso en el tiempo
la posicion de la frontera movible. Cuando la soluciéon es calculada
en los puntos de una malla fija en el dominio del espacio-tiempo, la
frontera generalmente puede encontrarse en medio de dos puntos de
la malla para algtn tiempo dado. Por lo tanto uno puede enfrentarse
con formulaciones especiales y con diferentes métodos para tratar el
movimiento de la frontera y su localizacion espacial.

En el presente caso [74] suponemos que la ecuacion de flujo de ca-
lor es resuelta usando el método de diferencias finitas, para calcular
los valores de la temperatura wu;; en los puntos discretos (idx, jdt)
sobre una malla fija en el plano (x,t). Para cualquier tiempo jdt, la
frontera de las fases seré localizada entre dos puntos vecinos de la
malla, por ejemplo idzx y (i+1)dx. Esto puede ser realizado, mediante
una formulacién modificada de las diferencias finitas que incorpora
intervalos de tiempo desiguales en la vecindad de la frontera movible.

Utilizando una aproximaciéon de interpolacion Lagrangiana con
tres puntos [74], se encuentra que para una funcion general f(z)
que toma los valores conocidos f(ag), f(a1), f(az) sobre los puntos
T = ag, a1, Gy respectivamente

flz) =) L) f(a) (91)

i\r) = p2<x> )= (r—a r—a r —a
l]( ) (x_aj)p/2<aj>7 p2( ) ( U)( 1)( 2) (92)

y pl2(a;) es su derivada con respecto a x a x = a;. Entonces

% = Uo(z) f(ao) + 11 (x) f(ar) + lra(z) f(az) (93)

donde
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(x —ay)(z — a)

Ioy(x) = 94
0( ) (ao—(ll)(ao—ag) ( )
y similarmente para l/;(z), I/2(x). Ademas,
lde _ [ (ao) + f(a1) i f(az)

2dz?  (ap—a1)(ap —az) (a1 —az2)(ay —ag) (az — ag)(az — ay)
(95)

Qo C a;

m

xl

Ox pox i

i-2 i-1 i . i+1 i+2

Figura 24: Esquema de malla fija utilizado en el calculo de la frontera movible

La Fig. 24 muestra la frontera movible en el tiempo ¢ = jdt, cuan-
do esta se encuentra a una distancia fraccional pdx entre las lineas
de lamallaidx y (i+1)dx. Los puntos ag, a; son identificados con las
lineas de la malla (i — 1)dz, idx y ag con la frontera movible ademas
las funciones evaluadas en los puntos f(ay), f(a;) corresponden con
Ti-1,T;; v, f(az) con la temperatura Tz sobre la frontera. Entonces
para = < s(t) tenemos

0*T 2 T, T, Tg .
— _Ziy 7B — 6
Ox? @@QQH4» p+p@+10’ e (96)

y

or oz

p+1 p p(p+1)

de igual manera para x > s(t) tenemos

aT_l(Mll(wHﬂhﬁ%+U%) v =s(t). (97)

), r=(i+1)ox,
(98)

o*T 2 < Tg Tiy1 n Tivo

022~ (022 \(1—p)2—p) 1-p 2-p
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y

or_1( -3
or oz

2—p I—p
T Tis— 5 LTia ),z =s(t)
A-pe_p 2 T-p " 2, +2) @ =s(l)

(99)

Estas formulaciones para las derivadas espaciales son usadas en
conjunto con el remplazo usual de las derivadas temporales en la
ecuacion del flujo de calor y en las condiciones de la frontera de
cambio de fase, v = s(t).

Para puntos distintos a idx, s(t) e (i + 1)dx se utiliza el método
usual para intervalos igualmente espaciados.

7.4. Programa para resolver el fenémeno de difusion de
calor

Como parte de este trabajo se desarrollo el programa que hemos
denominado AHS-F (acrénimo del apellido de los integrantes del
equipo de investigacion), para resolver numéricamente la Ec. (65) en
presencia de las dos distintas fases: solido, liquido y posteriormente
las ecuaciones de desplazamiento de materia Ec. (52), Ec. (53), Ec.
(54) y Ec. (57) con las cuales simulamos el patréon de alturas en la
superficie del material generado por un pulso laser.

AHS-F esta escrito en el lenguaje de programacion C, cuenta
con aproximadamente 1600 lineas de codigo y esta disenado en esta
primera version para correr de manera secuencial.

El método para resolver la ecuacion de difusion con las condicio-
nes de frontera es el de diferencias finitas sobre una malla espacio-
temporal que puede ser modificada en tamano y ntimero de nodos y
la cual permanece con esta configuracion inicial durante el tiempo
que dura el céalculo. El algoritmo de soluciéon para la matriz genera-
da después de cambiar las derivadas parciales por su equivalente en
diferencias finitas es el “algoritmo de Thomas” |75, 76|. El programa
AHS-F cuenta con distintos modulos los cuales pueden adaptarse
para generar soluciones que tengan parametros de entrada constan-
tes o dependientes de la temperatura, algunos de estos modulos se
explican a continuacién.

Moédulo de datos de entrada

Los datos de entrada son las constantes o funciones que se utilizan
durante todo el programa y se dividen en dos grupos: pardmetros
del material y parametros del laser. Dentro de las propiedades del
material tenemos la conductividad térmica, el calor especifico, la
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densidad, el punto de fusiéon , el calor latente de fusiéon, la tempe-
ratura inicial del material, la reflectividad, el coeficiente de absor-
cion, la viscosidad y dentro de las del laser se encuentran el tiempo
FWHM (Full Width at Half Maximum, tiempo medido en la anchu-
ra a media altura del pulso gaussiano) del pulso, el tiempo total del
pulso, la forma del pulso, la densidad de energia,. El conjunto de
estos datos caracterizan el material y el pulso laser para los cuales
se resolvera el problema de valor a la frontera con la condicion de
Stefan. Los datos de entrada que no cambian su valor a lo largo del
célculo se definen al inicio del programa como constantes (Algoritmo
1). Aunque en el célculo principal de la temperatura y la interface
solido liquido, el programa AHS-F integra las funciones que ajustan
los datos de conductividad térmica K y calor especifico Fig. 11, es
necesario fijar los valores de K1 y K2 (linea 8 y linea 5 del Algorit-
mo 1 que se refieren a K en estado solido y liquido respectivamente,
justo antes y después del punto de fusion del silicio (1683 K) donde
se tiene una discontinuidad en los valores (Fig. 11). De la misma
forma en la linea 9 y linea 12 del Algoritmo 1 se dan los valores del
calor especifico C1 y C2 justo antes y después del punto de fusion.

En las lineas 18, 19 se especifica la parte constante de la reflec-
tividad del silicio so6lido Rs y liquido Rl, en la linea 20 tenemos el
coeficiente de absorcion solido justo sobre la superficie ksO (en caso
de que sea necesario incluirlo, sino se pondréa ksO=ks), en la linea
21, 20 se incluyen los coeficientes de absorcion solido ks y liquido ks
y las lineas 23 y 24 se explicaran méas adelante.

Para la configuracion de la longitud de la malla la cual equivale
al espesor de la muestra tenemos la linea 26 y el ntiimero de divisio-
nes o nodos en la direccién espacial el cual corresponde al niimero
de columnas de la matriz de soluciéon, estd dado por la linea 27, la
linea 28 fija el nimero méximo de pasos temporales o nimero de
integraciones que se podran tener para un solo calculo y que corres-
ponde al naumero de filas de la matriz de solucién. Entonces en el
ejemplo del Algoritmo 1 estaremos resolviendo como maximo una
matriz de 2400x10000000. Por otro lado para encontrar la posicién
de la frontera Ec. (67) se hacen varias correcciones en cada iteracion
para mejorar el error de la aproximacion, el niimero de veces que
se corrige puede ser modificado en la linea 29 ¢ también se puede
programar que automaticamente se corrija un n numero de veces
hasta que el error £ entre cada iteracion sea menor que un nimero
dado. En la linea 30 se define el tamano méximo del vector donde se
guardan las correcciones de la frontera en cada iteracion. Las lineas
32-35 son casos especiales del calculo que se utilizan para obtener la
temperatura a distintas profundidades, tiempo de fusiéon del mate-
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rial y posiciones especificas de la frontera. En las lineas 38 y 39 se
indica el tiempo para una anchura a media altura del pulso t _fwhm
(ya que para nuestro célculo estamos utilizando un pulso gaussiano)
y el tiempo total del pulso t _total, que en este caso ha sido aproxi-
mado por t_total = 2(t_fwhm). Por ultimo en la linea 42 se define
la posicion espacial del haz que corresponde a la energia definida en
la linea 43.

Algoritmo 1 Moédulo de definicion de constantes en el programa de difusion
de temperatura AHS-F.

1 /*AHS-HF*/
2 # include <stdio.h>
3 #include <stdlib.h>
4 #include <math.h>
5 #include <string.h>
6 /[ e e Modulo datos de entrada-——-————————-—-
7 #define pi 3.14159265 //cte
8 #define K1 0.21 //Wem-1K-1__ conductividad térmica sélido
9 #define C1 1.01 //Jg-1K-1___ calor especifico sélido
10 #define rhol 2.33 //gem=-3___ densidad sélido
11 #define K2 0.5 //Wem-1K-1___ conductividad térmica fusién
12 #define C2 1.02 //3g-1K-1___ calor especifico fusién
13 #define rho2 2.097 //gem=-3___ densidad fusién
14 #define TO 1683 //K____________punto de fusién
15 #define L_heat 1800 //3g-1_______ calor latente de fusién
16 #define Temp_amb 293.15 //K_____ temperatura de inicial de la muestra
17 #define nu 2.4e+ll //(nm2s-1)___ viscosidad
18 #define Rs 0.6 //su_____ reflectividad sélido
19 #define R1 0.755 //su___~~ reflectividad liquido
20 #define ks0 //lem-1____ coeficiente de absorcién sélido inici
al
21 #define ks //em-1___~ coeficiente de absorcién sélido
22 #define kl 1.67e+6 //em-1____ coeficiente de absorcién liquido

23 //#define alpha_ceroAbs 5.02e+3
24 //#define T ceroAbs 0.2555

28 [/ e e e e e configuracién de la malla--—-—---—-——————-

26 #define L 6e-4 //espesor de la muestra o profundidad [cm] (6 micras
)

27 #define J 2400 //nimero méximo de nodos para x (son de 2.5 nm)

28 #define timemax 8000000 //nimero méximo de nodos para t
29 #define correc_front 7 //nimero de correcciones para aproximacién de la fr
ontera

30 #define uno_aprox_front 5000 //nimero mé&ximo de correcciones posibles de la
frontera
31 /) e e extras-—————-—--—- - ——————

32 #define num_linea MeltBarra 10
33 #define timeTSurf 1¢

34 #define posx 2

35 #define num _pas _melt 252580

37 /[ ee—ce— e—e————tigipo del pulso———————————————————————
38 #define t_fwhm 00e-9 //tiempo del pulso fwhm (seg)
39 #define t_total 000e-9 //tiempo total del pulso (seq)

/

40 /

41 [/ e e e e BN OY'Y LA~ e e e e e e e e

42 #define rad rad_paso //Posicién espacial respecto al haz dado en micras(s
olo), (nm e+3)

43 #define E1l energy paso //densidad de energia del laser (J/cm2)
44 //#define time_calc 80.0 //duracidén total del calculo dado (ns)
//

45

46 /) e nombre del archivo-—--—--———-—————————
47 char* corr_name="filename"; //nombre de extensién del archivo de salida
48 //

Modulo de funciones de entrada

El programa AHS-F ha sido creado con la flexibilidad necesaria
para incluir calculos con coeficientes 6pticos constantes o dependien-
tes de la temperatura. Por ejemplo si quisiéramos incluir un coefi-

T
ciente de absorcion en estado solido (Tabla 2) de la forma age
entonces solo tendriamos que poner en comentarios las lineas 20-22
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y poner el valor correspondiente a « en la linea 23 y de 7} en la linea
24 del Algoritmo 1. Si también desearamos incluir una reflectividad
dependiente de la temperatura de la forma R = Ry &+ cte; (T + ctes)
entonces tenemos que poner el valor de Ry_,,,,, = Rs en la linea 18 y
Roy;pui0o = Rl en la linea 19, ademés de modificar las lineas 191 y 201
del Algoritmo 2 por su correspondiente definicion Rs+cte; (T'+ctes)
para el estado solido y Rl £ ctey (T £ ctes).

Algoritmo 2 Mo6dulo para definir la reflectividad en el programa de difusion
de temperatura AHS-HF.

190 flsol=(El*alpha_absor*exp(-alpha_absor*is));

191 R_sfun=Rs-((7.0e-5)*erre);

192 f2sol=exp(-pow(ts—(tt_tot/2.0),2)/(2.0*pow(tt_FWHM,2)));

193 norm_s=(tt_FWHM*sqrt(2.0*pi)*erf(tt_tot/(2.0*tt FWHM*sqrt(2.0))));

200 double pulseL, flliquid, f2liquid, R _1fun, norm 1;

201 R_1fun=R1-((7.0e-5)*(erreL-1.00));//para laser de ArF 193nm y Rl es
de 0.755

202 flliquid=(El*kl*exp(-kl*il));

203 f2liquid=exp(-pow(tl—-(tt_tot/2.0),2)/(2.0*pow(tt_FWHM,2)));

204 norm_l=(tt_ FWHM*sqrt(2.0%pi)*erf(tt_tot/(2.0*tt FWHM*sqrt(2.0))));

205 pulselL=(C_liquid*(1.0-R_1fun)*flliquid*f2liquid)/norm 1;

206 return pulseL;é

207 };

208 /e e e e

Moédulo del calculo de I y h? para el perfil del crater

En este médulo que observamos en el Algoritmo 3, los resultados
de temperatura de la superficie T y la profundidad de penetraciéon
de la fusion s(t) son integradas segun las Ecs. (53,54) o la Ec. (57),
para obtener la superficie que se genera en el material

Algoritmo 3 Modulo para calcular las integrales (53,54,57) del desplazamiento
de materia.
1086  //=mmm e e e e e e e e e e e 1

1087 1long int a, x;

1088 double x1, I_ahs;

1089 a=t_in_integral;

1090 x1=0.0;

1091 for (i=1; i<=t_f£3-t_f1; i++)
{

1092

1093 x=a+i;

1094 x1=x1+(Temp[x]-Tmelt);
1095

)-
1096 I_ahs;TO*k*(Temp[a]—Tmelt+Temp[t_f3]—Tmelt+(2.0*x1))/(2.0);//dado en (K.s)
1097 [/ e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e

1098 double gl, g2, g, h2_ahs;
1099 g=0.0;

1100 g1=0.0;

1101 g2=0.0;

1102

1103 for(i=1; i<=t_£3-t_f1-1; i++)

1104 {

1105 gl=gl+exp((-2.0*nu*(i)*k)/pow(yprime[i],2));
1106 ;

1107 h2_ahé=(k*nu)*(exp((—2.0*nu*k*(0))/pow(yprime[l],Z))+exp((-2.0*nu*k*(t_f3))/
pow (yprime[t_£3],2))+(2.0*gl)); //unidades iguales a las de longitud de nu e
n este caso (nm2)
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Datos de salida

Los datos de salida del programa AHS-F son archivos como el
mostrado en la Tabla 4, donde se obtienen las funciones I(r) y h?(r)
de las Ecs. (53,54) o de la Ec. (57) las cuales deben ser leidas con
algiin programa externo para ser introducidas en la Ec. (52) dando
como resultado la grafica del perfil de alturas como funcién de la
posicion r. En nuestro caso el programa externo que se utiliza para
leer los archivos de salida de AHS-F es Wolfram Mathematica.

I(r) h?(r)

-2200 4.23686478404e-09 —-2200 0.0809
—-2000 6.79908505109e-08 -2000 ©.00900033365247
-18@@ 3.73915473745e-07 -1800 34.1842910322
-16@60 8.96681692459%e-87 -1600 888.681279566
-1400 1.44291860491e-06 -1400 2394.81081921
-1208 1.83798585224e-086 -1200 3501.02240621
-1000 1.9883726354e-06 -1000 3914.31718378
-80@ 1.89895282653e-06 -800 3669.03409672
-600 1.66284102981e-06 -600 3018.17046761
-400 1.39842145754e-06 -400 2265.24266351
-200 1.20632370165e-06 -200 1722.84042304
0 1.13720320359e-06 4] 1529.91377616

200 1.20632370165e-06 200 1722.84042304
480 1.39842145754e-06 400 2265.24266351
600 1.66284102981e-06 600 3018.17046761
8@@ 1.89895282653e-06 800 3669.03409672
1000 1.9883726354e-06 1000 3914.31718378
1260 1.83798585224e-086 1200 3501.02240621
1460 1.44291860491e-086 1400 2394.81081921
1600 8.96681692459%e-87 1600 888.681279566
186@ 3.73915473745e-87 1800 34.1842910322
2000 6.79908505109e-08 2000 ©.00900033365247
2200 4.23686478404e-09 2200 0.009

Tabla 4: Datos de salida que se obtienen del programa AHS-F. (UNIDADES)
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8. Aplicacién del modelo de fusién y de distribucién de

materia a la irradiacion laser del silicio

A continuacién se exponen los resultados del calculo de tempe-
ratura superficial y profundidad de fusion del silicio, que fueron ob-
tenidos mediante el programa AHS-F.

En este caso consideramos un modelo para silicio cristalino irra-
diado con un pulso laser Nd:YAG (A=532 nm) o con un pulso laser
ArF (193 nm).

Como se menciona en capitulos anteriores para algunas longitu-
des de onda las propiedades Opticas del material son fuertemente
dependientes de la temperatura y para obtener resultados satisfac-
torios es importante tomarlo en cuenta, aunque para otros casos esta
dependencia de la temperatura puede ser despreciable.

8.1. Temperatura de la superficie

Al incidir el haz sobre el silicio, la temperatura superficial va au-
mentando hasta alcanzar el punto de fusion, llega a un maximo de
temperatura y desciende nuevamente hasta solidificarse. Hemos cal-
culado este comportamiento para dos casos el primero corresponde
a los experimentos realizados en la referencia [14] y el segundo a
los experimentos que nosotros realizamos en el laboratorio, como se
verd en la seccion 10. Primeramente tenemos la temperatura super-
ficial T en funcion del tiempo en la Fig. 25, la longitud de onda del
laser en este caso es de \; = 532 nm, y el tiempo del pulso t; = 1 ns.
La temperatura estd normalizada con respecto al punto de fusion
del silicio (T}, = 1683 K) v se ha graficado para distintos valores
de densidad de energia F;. La pendiente pronunciada de las curvas
indica que la superficie se calienta muy rapidamente desde la tem-
peratura inicial hasta alcanzar el punto de fusion a la temperatura
normalizada 7' = 1.0 como se muestra el recuadro interior de la Fig.
25, esto debido a que el tiempo del pulso es muy corto y por lo tanto
la intensidad es alta, después de alcanzar su maximo la temperatura
desciende mas lentamente pues el proceso de enfriamiento se da solo
por disipacién de calor. También podemos observar que a mayores
densidades de energia, el tiempo de fusién es menor y por otro la-
do el tiempo que dura el material en estado liquido es mayor para
mayores energias. Finalmente como es de esperar observamos que la
temperatura de la superficie disminuye con la densidad de energia.
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Figura 25: Temperatura de la superficie en funcién del tiempo para una longitud
de onda de 532 nm y un pulso de 1 ns, y distintas densidades de energia.

En segundo lugar tenemos en la Fig. 26 la grafica de la tempera-
tura de fusion para un laser de longitud de onda A; = 193 nm con un
pulso de t; = 20 ns. Observamos en este caso que la grafica es mas
simétrica debido a la intensidad de la radiaciéon es menor por lo cual
el tiempo que tarda el material en alcanzar su maxima temperatu-
ra y el tiempo que tarda en enfriarse hasta solidificar nuevamente
son mas parecidos que en el caso anterior, ademés el tiempo que
permanece el material en su fase liquida también es mayor.

1.08 E, (J/em?) A=193 nm
t=20 ns

0.9

1.06 |

1.04

1.02

Temperatura Normalizada [T/Ty]

: tiempo (ns)
0 15 20 25 30 35 40 a5

Figura 26: Témperatura de la superficie en funcién del tiempo para una longitud
de onda de 193 nm con un pulso de 20 ns, y distintas densidades de energia.
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8.2. Profundidad de frontera sé6lido-liquido en la fusién

Respecto a la posicion de la frontera en funcion del tiempo para
un pulso de 1ns y una longitud de onda de 532 nm, Fig. 27, pode-
mos deducir que mientras el valor de la energia aumenta también
lo hace la profundidad de penetracion de la frontera sélido-liquido,
el méximo de penetracion se alcanza muy poco tiempo después del
tiempo ¢; del pulso, al contrario del tiempo que tarda el material
en solidificarse nuevamente, el cual es varias veces mayor que és-
te. Ademas la derivada respecto al tiempo en cualquier punto de
la curva en la Fig. 27 da la velocidad de la interface sélido liquida
en ese tiempo. También observamos que un poco por debajo de los
0.15 Jem™2 se llega al umbral de fusién por lo cual desaparece la
frontera y el material solo es calentado sin llegar a fundirse.

E| (J/CmZ) )\|=532 nm

0.82 t|=1 ns

©
N
u

©
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o
=
o

Profundidad de fusién [um]
o o
& &

0.0

40t|empo [ns]

0 10 20 30

Figura 27: Profundidad de fusién en funcién del tiempo para una longitud de
onda de 532 nm con un pulso de 1 ns, y distintas densidades de energia.

La grafica de la Fig. 28 es la profundidad de fusién para una
longitud de onda \; = 193 nm con un pulso de ¢; = 20 ns. La deri-
vada en cualquier punto sobre la curva es menos pronunciada que
en el caso de \; = 532 nm, por lo tanto la velocidad a la que se
produce la fusion del material es menor, sin embargo la velocidad
de enfriamiento hasta el punto de solidificacién es mayor.
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Figura 28: Profundidad de fusion en funcion del tiempo para una longitud de
onda de 193 nm con un pulso de 20 ns, una y distintas densidades de energia.

8.3. Reproducciéon de resultados anteriores

Como primer resultado hemos reproducido algunos de los resul-
tados reportados previamente por otros autores en particular los
publicados por Wood & White [29], De Unamuno & Fogarassy [49]
y Schwarz-Selinger [14]. Para estos hemos simulado la irradiacion
sobre una muestra de silicio cristalino con un tinico pulso laser uti-
lizando las ecuaciones de calor (modelo térmico) y flujo de un fluido
(modelo hidrodinamico) que se detallan en las secciones anteriores.

8.3.1. Modelo térmico

En la Fig. 29 se presenta la profundidad de fusién como funciéon
del tiempo para distintas densidades de energia. La curva negra
continua y la punteada corresponde a los resultados publicados por
Wood & White [29] y las curvas de color son los célculos obtenidos
en el presente trabajo. Las curvas calculadas por nosotros coinciden
razonablemente con la profundidad de fusién de Wood y sus cola-
boradores, aunque podemos notar una mayor discrepancia entre los
calculos a partir del tiempo en el que la profundidad de fusiéon es
méaxima y el material comienza a enfriarse, podemos atribuir esto al
hecho de que para distintos algoritmos la suma de errores se propaga
con el tiempo de manera distinta, esto podemos deducirlo observan-
do que para tiempos mas grandes la separacion de las curvas en la
Fig. 29 es mayor.
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Figura 29: Comparacion de la profundidad de fusiéon para diferentes densidades
de energfa, las curvas a color corresponden a nuestros calculos . Las curvas en
color negro son tomadas de la referancia [29].

También comparamos nuestros resultados para la profundidad de
fusion como funcion de la densidad de energia del laser con aquellos
publicados por Unamuno & Fogarassy [49] para las longitudes de
onda de 248 nm y 308 nm, donde nuevamente podemos observar
la coincidencia entre los calculos experimentales y los teoéricos. De
las comparaciones presentadas en la Fig. 30. podemos concluir que
nuestro modelo reproduce cuantitativamente muchos de los resulta-
dos obtenidos por diferentes autores.
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Figura 30: (a) Profundidad de fusién para una longitud de onda de 248 nm, y
un tiempo de pulso de 32 ns, la comparacion de nuestro calculo (linea verde)
con el experimento (puntos) y el calculo (linea negra) reportado en [49]. (b)
Profundidad de fusion para una longitud de onda de 308 nm, un tiempo de
pulso de 30 ns, comparacion de nuestro calculo (linea verde) con el experimento
(puntos) y el calculo (linea negra) reportado en [49]

8.3.2. Modelo hidrodinamico

Consistente con los resultados previos, tedricos y experimenta-
les, nuestros célculos revelan la formacién de un crater en la su-
perficie del silicio como indicamos en la Fig. 13f. Este crater fue
calculado con los mismos parametros opticos (independientes de
la temperatura) y termodinédmicos que en el trabajo original, ex-
cepto para la fluencia méxima donde hemos cambiado el valor re-
portado de 0.82 Jem™2 por 0.85Jem ™2 para ajustar los resultados.
La longitud de onda es de A = 532 nm, la duracién del pulso
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(FWHM) t, = 1 ns, el coeficiente de absorcién a; a temperatura
ambiente es de 7x10%cm™! y se incrementa a 10° cm™! cuando se
alcanzan los 1123 Kelvins, ademés utilizamos el coeficiente de ab-
sorcion o = 12.20x10% cm™! para el estado liquido, reflectividad
R; = 0.3765 y R; = 0.7 para el solido y el liquido respectivamente.
En la Fig. 31 se observa el perfil del crater obtenido experimental-
mente (curva negra) y el obtenido con la simulacion (curva roja) por
Schwarz-Selinger y se compara con el resultado de nuestra simula-
cion (curva verde). La coincidencia es razonablemente buena. Las
caracteristicas principales del crater son la anchura a media altura
W, la altura del borde d y la profundidad méaxima como se indica
en la Fig. 31. La integracion numérica del volumen del crater por
abajo y por arriba de la superficie original muestra que la perdida
de material es despreciable. Entonces los flujos transitorios de fusion
dominan el proceso de restructuracion de la superficie sin llegar al
punto de ablacion.

Experimento referencia 14
Modelo referencia 14
Nuestro modelo Z [nm]

5

A=532 nm
t,= 1ns

— -2
Fy=0.85 Jcm z

Figura 31: Comparacion de nuestro célculo computacional (curva verde) con el
resultado del calculo teodrico (curva roja) y experimental (curva negra) para una
irradiacion con una longitud de onda de 532 nm [14].
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8.4. Umbral de fusion

Una caracteristica fundamental en la interaccién de un material
determinado y radiaciéon con una longitud de onda especifica es el
umbral de fusion. En la Tabla 5 resumimos el valor calculado con
nuestro modelo numérico del umbral de fusiéon para algunas longi-
tudes de onda seleccionadas, comparado con valores experimentales
y tedricos reportados en trabajos previos. Observamos una buena
coincidencia entre los valores para los tiempos de pulso cercanos a
los 20 ns que nosotros hemos utilizado en nuestros calculos. Tam-
bién podemos observar conforme a lo dicho en la seccién anterior
que para longitudes de onda mas cercanas al UV, se necesita una
menor energia para alcanzar la temperatura de fusion ya que la ab-
sorcion de la radiacion es mayor en la superficie. Ademés al ser mas
transparente el Si para la radiaciéon cercana al infrarrojo el umbral
de fusion deberé ser mayor.

| Longitud de onda (nm) [ 532 | 694 | 1064 |

Duracion de pulso (ns) 20 20 20
Nuestro modelo (Jem™2) | 0.313 | 0.65 | 0.62
Duracion de pulso (ns) 18 15 15

Calculado en Ref (Jem ™) | 0.395 | 0.725 | 20.2
Experimental (Jem ™ ?) 0.32 - -
Duracién de pulso (ns) 30 30 30

Calculado en Ref (Jem™2) | 0.474 | 0.805 | 20.2

Experimental (Jem™?) - 0.8 -
Duracién de pulso 15 - 15
Calculado en Ref (Jem™2) [ 0.5 - 0.5
Experimental (Jem™?) 0.5 - 0.8

Tabla 5: Valores del umbral de fusién con pulsos de distintos tiempos y con
longitudes de onda de 532, 694 y 1064 nm obtenidos en nuestros calculos y
comparados con las referencias 77, 78] .
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9. Formacién y caracterizaciéon de un crater en el silicio

producido por un pulso laser.

Supongamos que para irradiar una muestra de silicio utilizamos
un haz truncado [79]. Entonces la distribucion de densidad de ener-
gia en el plano focal F(r), a una longitud focal f, esta dada por la
transformada de Fourier-Bessel

2
21, arfwo
F(r)= ;Kl [/ﬂ pe~* Jo(/flrp)dp] . (100)

Donde se ha definido k; = 27}47/‘\}, Jo es la funcion de Bessel de orden

cero, A la longitud de onda, wq el radio del haz, donde la intensidad
vale 1/e* y a, el radio de la apertura. La ecuacion anterior puede
ser utilizada para calcular la distribucién de la densidad de energia

excluyendo los efectos de aberracion de la lente.

Hemos utilizando la Ec. (100) para calcular la distribucion de
energia incidente en una muestra de silicio cristalino y posteriormen-
te mediante el uso del programa AHS-F y de la Ec. (52), calculamos
el perfil del crater que se forma en la superficie del material. En
la Fig. 32 se muestra esta seccion transversal que hemos obtenido
usando como parametros, un pulso de 20 ns , una longitud de on-
da de 193 nm, una fluencia de 0.8 Jem™ y las propiedades épticas
constantes de la Tabla 1. Los resultados que hemos obtenidos en
este calculo dan una profundidad méaxima del crater Z,,,x = 6.4nm,
un ancho a la altura media W = 100 nm y una altura del borde
d = 2nm.

Z (nm)
2
d
T 0 50 100 150 200
r (nm)
-2
2 ’ YW A=193 nm
max
4 tp=20 ns S
F=0.8 Jcm
-6

Figura 32: Perfil del crater formado al irradiar con una longitud de onda de 193
nm, un tiempo de pulso de 20 ns y una densidad de energia de 0.8 J cm ™2,
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Si ahora quisiéramos cambiar las dimensiones Z,,.., wy d del cré-
ter, podemos hacerlo variando uno o méas parametros del laser. Aun-
que sabemos que experimentalmente modificar ciertos parametro del
laser puede ser mas facil o mas complicado que otros, en este traba-
jo hemos caracterizado el crater para distintas longitudes de onda,
densidades de energia y tiempos de pulso, ademas hemos investiga-
do como se modifica el crater si en el cilculo utilizamos propiedades
Opticas constantes o propiedades dependientes de la temperatura.

9.1. Caracterizacion de Z, W, d para un perfil de haz trun-
cado.

Para caracterizar las longitudes del crater para cinco distintos
valores de la fluencia méaxima Fy, = 0.8 Jem 2, Fy = 1.0 Jem™ 2,
Fy =12Jem ™2, Fy = 1.4 Jem ™ y Fp = 1.8 Jem ™2 reportamos
primeramente la densida de energia que incide sobre la muestra, la
cual observamos en la Fig. 33 y que ha sido generada utilizando una
longitud de onda A = 532 nm y la Ec. (100). Como es de esperarse
a mayor energia el perfil se hace mas ancho y causara un mayor
calentamiento sobre el material.

A=532 nm
=0.8 Jcm™?
Fpo=1.0 Jcm™
Fo=1.2 Jcm™
Fo=1.4 Jcm™?
F0=1.8 Jcm™?

0.5}

nm
-2000 -1000 1000 2000

Figura 33: Forma del haz que incide sobe la muestra utilizando un perfil del
tipo Ec. (100) para distintas longitudes de onda.

Utlizando las fluencias de la Fig. 33 calculamos el perfil del crater
que se genera sobre el silicio al ser calentado, utilizamos las funciones
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opticas ay, oy, Ry y R; dependientes de la temperatura de la Tabla
2, una longitud de onda de A = 532 nm y una duraciéon de pulso de
20 ns.

Los resultados obtenidos para el perfil del crater se muestran en la
Fig. 34 [80]. Observamos que bajo estas condiciones la profundidad
7. del crater asi como la anchura a media altura W y el borde d
aumentan al aumentar la fluencia Fjy. Esto es facil de explicar ya que
al aumentar la densida de energia del pulso la superficie se calienta
a una mayor temperatura y permite que la profundida de fusion sea
mayor, desplazando mayor cantidad de material hacia la superficie.

Z (mn)
50
,TN il
//’:\\ oSN
~1000 ‘\%@\ == 100 " (nm)
\\\N-_’, /,I
LXNEN /II
\ N/
\\\ s ! A=532 nm
\ -\100} // II =0.8 Jcm™2
LN A Fo=1.0 Jcm™
‘\150‘ / Fo=1.2 Jcm™2
\ ! Fo=1.4 Jcm™
s |/ Fo=1.8 Jcm™2
- 2001

Figura 34: Perfil transversal de la morfologia por irradiacion laser, calculado
como funcién de la longitud de onda, una densidad de energia de 1 Jem™2
con distribucién dada por Ec.100, un pulso de 20 ns y propiedades opticas
dependientes de la temperatura.

En la Fig. 35a extendemos el calculos de los parametros Z y W del
crater para cinco distintos valores de la densidad de energia méxima
Fy=08Jem ™2, Fy =1.0Jem ™2, Fy = 1.2 Jem ™2, Fy = 1.4 Jem ™
y Fy = 1.8 Jem™? y los graficamos como funciéon de la longitud
de onda para A = 485 nm, A = 532nm, A = 634 nm y A = 694
nm. Observamos que la profundidad Z,,,, aumenta de A\ = 485
nm a A = 634 nm y despues decrece en A\ = 694 nm. El ancho
a media altura W tiene este mismo comportamiento aumentando
hasta A = 634 nm y despues disminiyendo en A = 694 nm. Hemos
atribuido este comportamiento a los valores de la reflectancia R que
en A = 694nm se comporta de una manera distinta a la de las demas

83



longitudes de onda como podemos observar en la Fig. 9.

Tambien se ha graficado en la Fig. 35b la profundidad de fusion
méxima en el silicio la cual indica la profundidad méaxima a la cual
el material alcanzo el punto de fusion. Observamos en este caso que
la longitud de fusion es siempre mayor que la profundidad Z,,,, del
crater. Finalmente observamos tambien que existe una gran sensi-
bilidad a la variacion de la densidad de energia, pues una pequena
variacion en la densidad de energia causara un gran cambio en Z,,q;.
Este comportamiento nos advierte que si deseamos hacer grandes
modificaciones en la profundidad del créater, este es el pardmetro
que debemos variar.

(a) Longitud de onda [nm]
485 532 634 694
0+ - - 1200
-50 1 L1000 —

- -100 E
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& 2307 100 =
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—:—Zmax (0.8 JCm'Z)—C—ZmaX (1.0 JCm’z)—Q—Zmax (1.2 Jcm'2)+Zmax (1.4 JCm'Z)—G- Zmax (1.8 Jcm'z)
oo W (0.8)cm?) e W (1.0Jcm2) - W (1.2 Jem?) - W (1.4Jcm?) .. W (1.8 Jcm??)
(b) Longitud de onda [nm]
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Figura 35: Grafica de Zyax y W como funcién de la longitud de onda y para
propiedades 6pticas dependientes de la temperatura.
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Ahora podemos ver en la Fig. 36 la forma del perfil que incide
en la superficie del silicio para cinco distintas longitudes de onda
A =484 nm, A = 532nm, A = 634 nm, A\ = 694 nm y A = 1064 nm
con una fluencia maxima de Fy = 1.0Jem 2. Observamos que debido
a la dependencia con la longitud de onda de la Ec. 100, el perfil se
hace mas ancho al aumentar la longitud de onda.

Fo=1.0 Jcm™

A=485 nm
A=532 nm
=634 nm
A=694 nm
A=1064 nm

nm
-4000 -2000 2000 4000

Figura 36: Forma del haz que incide sobe la muestra generado con la Ec. (100)
y Fy =1.0Jem ™2 .

La forma del crater calculada con los perfiles de haz de la Fig. 36
los podemos observar en la Fig. 37 que se obtuvo para una fluencia
méxima Fy = 1.8 Jem™? y una duracion de pulso de 20 ns. En este
caso observamos que aunque la densidad de energia es la misma para
todos los crateres, la profundidad Z,,,, es mayor para las longitu-
des de onda més cercanas al ultravioleta y decrece mientras més nos
acercamos al infrarrojo, unicamente en el caso de A = 694nm encon-
tramos una excepcién misma que atribuimos como anteriormente a
la absorcion. En el caso del ancho W obsevamos que se hace mas
ancho al aumenta la longitud de onda con excepciéon de A = 1064nm
la cual nos da un crater muy superficial. En este caso tambien po-
demos atribuir este comportamiento a las propiedades 6pticas como
son el coeficiente de absorcion o su inverso la profundidad optica de
penetracion que observamos en la Fig. 10 y que tiene un valor muy
por encima de las otras longitudes de onda y de la reflectancia R
(Fig. 9). Debido a que al ser mas ancho el spot del laser que inside
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sobre el silicio ( Fig. 36) una mayor &area es calentada con lo cual la
profundidad a la que se funde el silicio es menor, entonces podemos
decir que una longitud de onda menor es el equivalente a tener un
“lapiz con una punta mas fina”.

Z (nm)
100
'l /7‘\ >\ \l”\\ 1 ( )
- 1500 - 1000 - 908, /3'53 77 1000 1500  (NM
N\ WY 7 0
‘ Sy s
A\ / tp=20 ns
v - 100 /
XY / Fo=1.8Jem?
\) ’ A=485
/] = nm
“‘200 / A=532 nm
| LA =634 nm
- 3§eu',' A=694 nm
\|/ A=1064 nm

Figura 37: Perfil transversal de la morfologia por irradiacion laser, calculado co-
mo funcién de la densidad de energia con distribucion dada por Ec.100, longitud
de onda de 193 nm, un pulso de 20 ns y propiedades 6pticas dependientes de la
temperatura.

La caracterizacion completa de Z y W para distintas longitudes de
onda y en funcién de la fluencia maxima Fjy la podemos observar en
la Fig. 38a. En este caso la profundidad del crater Z,,,, aumenta en
todos los casos al aumentar la fluencia Fj, aunque podemos observar
que a mayores fluencias este incremento se vuelve més sencible para
las distintas longitudes de onda.

En la Fig. 38b tenemos las curvas correspondientes a la profun-
didad de penetracion de la fusiéon en funcion de la fluencia donde,
como es de esperarse, tenemos una mayor profundidad que la del
crater Zaz-
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Figura 38: Profundidad Z y ancho FWHM como funcién de la densidad de
energia.

Anteriormente caracterizamos el crater obtenido para distintas
longitudes de onda, utilizando para el calculo las propiedades 6pti-
cas dependientes de la temperatura, ahora en la Fig. 39 observamos
el perfil del crater obtenido para distintas longitudes de onda pero
utilizando las propiedades opticas (coeficiente de absorcion solido y
liquido a v g , asi como para la reflectancia en estado soélido y
liquido Ry y R; ) independientes de la temperatura de la Tabla 1.
Para el calculo de estos créateres se utilizo una duracion del pulso
de 20 ns y una fluencia de 1.0 Jem~2. Podemos observar que a una
longitud de onda de 694 nm el crater es notoriamente mas ancho
que en las otras longitudes de onda lo cual nos confirma como ante-
riormente mencionamos que la formaciéon del crater es muy sensible
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Figura 39: Perfil transversal del crater calculado para distintas longitudes de on-
da, con un pulso de 20 ns, una fluencia de 1.0 Jem 2 y utilizando las propiedades
Opticas constantes de la Tabla 1.

al cambio del coeficiente de absorcion y la reflectancia.

9.2. Caracterizacion de Z, W, d para un perfil de haz gaus-
siano.

Si ahora irradiamos una muestra de silicio cristalino directamente
con el haz sobre el material entonces obtenemos una distribucion de
densidad de energia F'(r)" dada por

F(r) = Ie™ (101)

Para este caso hemos caracterizado como anteriormente Z,,,, Wy d
para varias longitudes de onda, densidades de energia y tiempos de
pulso utilizando las propiedades 6pticas dependientes de la tempe-
ratura (Tabla 2).

9.3. Perfiles en funciéon de la longitud onda )\

En la Fig. 40 tenemos el perfil del crater que se obtiene irradiando
con un haz de la forma expresada en la Ec. (101) con un pulso de 20
ns, una fluencia de 1.0 Jem ™2 y para distintas longitudes de onda.
Los pardmetros 6pticos utilizados son los dependientes de la tempe-
ratura de la Tabla 2 los cuales también son utilizados para todos los
calculos posteriores. De la figura se observa que conforme aumenta
la longitud de onda también aumentan el ancho, la profundidad y
la altura del borde.
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Figura 40: Perfil transversal del crater para distintas longitudes de onda, un haz
de forma gaussiana dado por la Ec.101y utilizando una densidad de energia de 1
Jem™2 un pulso de 20 ns y propiedades épticas dependientes de la temperatura.

En la Fig. 41 tenemos los perfiles del crater para distintas fluen-
cias y para un pulso de 20 ns con una longitud de onda de 193 nm.
Podemos observar que pulsos méas energéticos causaran un mayor

dano sobre la superficie y por lo tanto aumentara el ancho W, la
profundidad Z y la altura d.
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Figura 41: Perfil transversal del crater calculado para distintas fluencias, un haz
de forma gaussiana dado por la Ec.101 y para un pulso de 20 ns con una longitud
de onda de 193 nm y propiedades 6pticas dependientes de la temperatura.

Por ultimo tenemos el perfil del crater para distintos tiempos de
duracion del pulso Fig. 42 . Observamos que el cambio que sufren
Z, W y d en este caso es pequeno comparado por ejemplo con el
cambio respecto a la fluencia. Para pulsos més cortos Z aumenta lo
cual puede suponerse debido a que la potencia generada en tiempos
mas cortos es mayor.
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Figura 42: Perfil del crater calculado para distintos tiempos de duraciéon del
pulso, un haz de forma gaussiana dado por la Ec.101, una densidad de energia de
0.9 Jem ™2, una longitud de onda de 532 nm y propiedades 6pticas dependientes
de la temperatura.

9.4. Validez del calculo de crater

Hemos observado de nuestras simulaciones que el crater se hace
mas profundo y delgado conforme la longitud de onda decrece lo que
implica que la condicion dv/9z>>0v/Or ya no es valida. A partir de
nuestras observaciones hemos propuesto un parametro R,qz/Pmas
que indica la validez de nuestras aproximaciones para el calculo del
crater. R, es el radio maximo del charco de fusion y h,,,, corres-
ponde a la profundidad medida desde el centro del crater. Grafica-
mos la variacion de Rpaz/hmaes €n la Fig. 43 donde ademas hemos
designado un umbral H; por debajo del cual obtenemos resultados
dentro del rango de validez de la aproximacion propuesta y por arri-
ba del cual ya no podemos asegurar que los resultados reproduzcan
el fenémeno fisico o al menos no podemos asegurarlo hasta que se
lleven a cabo experimentos que lo validen o lo invaliden.
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Figura 43: Grafica de Rqz/hmaes para distintas longitudes de onda.

10. Aplicacién para campos estructurados de luz

Como se menciond anteriormente se ha investigado ampliamente
la morfologia de las superficie generada por un pulso léser a través
de distintos objetos difractivos [25]. Recientemente [81] se ha hecho
por ejemplo la irradiaciéon sobre una superficie de silicio cristalino
por medio de un proceso de interferencia mostrado en la Fig. 44, en
donde se irradio la superficie de una oblea de silicio (100) utilizando
como fuente un léser de excimero con una longitud de onda de 193
nm y con una duraciéon de pulso de 20 ns.

Silicio

Rejilla de Lente cristalino

difraccién

Figura 44: Esquema de experimento por irradiaciéon laser de una superficie de
silicio cristalino a través de una rejilla de difraccion.

La superficie del silicio es entonces expuesta a un campo de luz
estructurado formado por los méximos y minimos de interferencia.
Los patrones generados se presentan en detalle en la Fig. 45 obtenida
por microscopia de fuerza atomica (AFM). Al irradiar con un solo
pulso observamos la formaciéon de franjas paralelas en las cuales se

92



induce una modulaciéon de 2 nm en la superficie del material Fig.
45a, por otro lado después de irradiar con 1000 pulsos observamos
que las franjas se suavizan y la modulaciéon de aproximadamente
6 nm se hace mas uniforme Fig. 45b, finalmente con 2500 pulsos
estas estructuras cambian en proporciéon pues alcanzan una atura
de 6 nm con una profundidad de 4 nm aproximadamente.
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Figura 45: Patron de difraccion y perfil de altura de la irradiacion laser a través

de una rejilla de difraccion y caracterizado por microscopia de fuerza atomica
AFM.

Se ha observado ademés en estas estructuras la presencia de una
segunda modulacién que es identificada con estructuras periddicas
superficiales inducidas con laser, LIPSS (laser Induced Periodic Sur-
face Structures) como se muestra en la Fig. 46., se hace esta aseve-
racion debido a que su periodicidad es muy cercana a la longitud de
onda: 200 nm aproximadamente. Las estructuras aparecen en la cres-
ta de las franjas y perpendiculares a estas. La formacion de LIPSS
en estos experimentos ha sido un fenémeno un poco inesperado y
esta aun siendo estudiado.
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Figura 46: Formacion de LIPSS sobre los patrones grabados en la superficie de
silicio mediante una rejilla de difraccion.

Nuestro objetivo al realizar este trabajo ha sido dar los primeros
pasos para investigar la redistribucion hidrodinamica del silicio para
posteriormente reproducir mediante un modelo analitico la morfo-
logia generada por un campo de luz estructurado como el mostrado
en la Fig. 45

10.1. Aproximaciéon por superposicion de dos haces gaus-
sianos

Los experimentos que el grupo de investigacion ha realizado en
el laboratorio corresponden a perfiles de haz difractados mediante
algiin objeto 6ptico, los cuales generan patrones méas complejos que
los generados por un solo haz gaussiano. Por ejemplo el perfil de
alturas que se generan al irradiar a través de una rejilla de fase de
la Fig. 45. Si ahora queremos simular este perfil con nuestro modelo
tenemos primeramente que utilizar una geometria afin al problema,
entonces utilizando coordenadas cartesianas (z,y) la ecuacion para
el perfil de alturas del flujo de un fluido de la secciéon 5.1. es

1 do 0 0 < Toup — Thus >
A _ v 2 sup fus 102
) 2pgin OT Ox << > or ) (102)

con las mismas definiciones para < h? > y < Toup — T'rus > Ecs.
(53,54,57).

Para obtener la distribuciéon de la densidad de energia hemos
supuesto, para esta primera etapa del calculo, que podemos aproxi-
mar el perfil de difraccion por el perfil de interferencia de dos haces
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gaussianos como se indica en la Fig. 47
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Figura 47: Superposicion de dos haces gaussianos para producir un patréon de
interferencia.

El resultado de la ecuacion 102 se indica en la Fig. 48 donde
podemos observar que al menos para la region central hemos con-
seguido aproximar mediante el modelo (linea verde) la morfologia
de los dos crateres experimentales (linea azul) grabados sobre una
oblea de silicio. Los parametros 6pticos utilizados en este célculo
son los dependientes de la temperatura para una longitud de onda
de 193 nm, un pulso de 20 ns y una energia de 0.92 Jem ™2 un 11 %

menor que la energia experimental de 1.034 Jem=2.

Z (nm)

—
Calculada con:

A=193 nm

tiempo del pulso=20 ns
fwhm=2.3 pm
Fluencia=0.92 Jcm™2

Figura 48: Comparacién de la morfologia experimental (linea azul) obtenida
irradiando una muestra de silicio a través de una rejilla de difracion(cap??)
y el patron calculado para un haz de producido por la interferencia de dos
gaussianas.

11. Conclusiones y trabajo futuro

En este trabajo se implemento un método numérico-analitico pa-
ra reproducir la redistribucién de materia debido a la fusion de la
superficie de silicio cristalino mediante un pulso laser. Para este fin
fue necesario escribir un programa el cual resuelve la ecuacion de
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difusion en 1D con el método de diferencias finitas y con una con-
dicion de frontera especial llamada de “Stefan”. Posteriormente el
resultado correspondiente a esta ecuacion y sus condiciones de fron-
tera son utilizados por otra subrutina para resolver el problema de
la redistribucion de materia. La temperatura de la superficie del ma-
terial, pasando por el punto de fusién y regresando nuevamente a
su fase solida, fueron calculadas con nuestro programa y graficadas
para dos longitudes de onda 193 y 532 nm y para varias densidades
de energfa. Se investig6 la morfologia generada sobre el silicio por
un perfil de haz de forma gaussiana y como anteriormente se habia
reportado, se confirmo la formaciéon de un crater con un borde en
su parte externa. Se caracterizé la formacion del crater tomando
en cuenta dos tipos de distribuciones en la densidad de energia, la
primera para un haz que pasa a través de un orificio y es enfocado
con una lente sobre el blanco y la segunda un haz gaussiano sin
ningin obstaculo. También se tomaron en cuenta para este célcu-
lo propiedades 6pticas del material constantes y dependientes de la
temperatura. La morfologia se caracterizo en funcion de la longitud
de onda, la densidad de energfa y la duracién del pulso. Los resul-
tados demuestran la gran sensibilidad a las propiedades 6pticas y la
distribucién espacial de la densidad de energia. Por tltimo se buscod
calcular la formacion de un patrén més complejo., por ejemplo el
de irradiacion a través de un elemento difractor, como fue el caso
de la rejilla de fase que se investigo de forma experimental y que
finalmente se aproximé por medio de la interferencia de dos gaussia-
nas. Los resultados, de este tltimo modelo de aproximacion, aunque
fueron satisfactorios nos dejan ver que una comprension mas amplia
para conseguir reproducir el fenémeno con méas exactitud, requiere
de una mayor inversiéon de recursos ya que la fisica implicada en el
problema es ampliamente compleja. Sin embargo hasta aqui un gran
avance ha sido la creacion de las herramientas computacionales que
nos han permitido incursionar en este tipo de problemas que por
su complexidad y en particular por su comportamiento no lineal re-
quieren de métodos numeéricos y de computacion de alto rendimiento
para ser resueltos.

En trabajos posteriores tenemos como objetivo extender estos
calculos para otro semiconductor muy importante como es el ger-
manio ademas pretendemos complementar nuestro programa para
incluir nuevas variables que permiten simular mejor la fisica y ha-
cerla méas realista, también pretendemos aplicar este problema a
campos de luz estructurada mas complejos.
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