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RESUMEN

El presente trabajo hace uso de herramientas informaticas CAD y CAE para simular
el proceso de recubrimiento de arseniuro de galio (GaAs), sobre un sustrato dentro de un
reactor de deposicion quimica de vapor CVD.; mediante el uso de software de disefio
asistido por computadora (CAD), plantear un modelo de reactor que mejore las
condiciones para la deposicidon de capas delgadas ya que a través de la herramienta CAD es
posible modelar tomando en cuenta parametros geométricos de un reactor CVD. En el
software CAE se integran los mddulos de dindmica de fluidos computacional (CFD),
transferencia de calor, reacciones quimicas y transporte de especies diluidas, en los que se
incluyen gran parte de los parametros y variables fisicas y quimicas que intervienen en el
proceso, obteniendo como resultado un modelo fisico-quimico con el principal objetivo de

minimizar las pruebas que resultan costosas en el disefio de un reactor.

Palabras clave: Deposicién quimica de vapor (CVD), Disefio asistido por computadora
(CAD), Ingenieria asistida por computadora (CAE), Dinamica de fluidos computacional

(CFD).

Keywords: Chemical vapor deposition (CVD), Computer aided design (CAD), Computer

aided engineering (CAE), Computational fluid dynamics (CFD).
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1. INTRODUCCION

A lo largo de la historia la evolucion del ser humano ha ido de la mano con el desarrollo
de la tecnologia, y esta a su vez con el uso y desarrollo de diversos materiales, tal ha sido el
impacto, que algunas épocas del hombre son recordadas con el nombre de algiun material.
En los ultimos afios, la constante actualizacidn en tecnologia, para diferentes aplicaciones,
ha generado la necesidad de contar con materiales con mejores caracteristicas o que

tengan ciertas especificaciones dependiendo las areas de aplicacién de dichas tecnologias.

El desarrollo de materiales nano estructurados ha sido de gran importancia en los ultimos
anos debido a las propiedades que estos pueden poseer, por lo que numerosas
investigaciones se han ido generado recientemente. Un ejemplo de esto, es la deposicidn
de arseniuro de galio (GaAs) sobre un sustrato, que para la industria de los
semiconductores ha demostrado un cambio drastico en sus propiedades electrénicas y

Opticas (Vambol, y otros, 2017).

En este trabajo, se estudia un proceso de manufactura, que mejora las caracteristicas de
algunos materiales, a través de la deposicién de capas delgadas a un sustrato dentro de la
cdmara de reaccion, el tipo de reactor que se desea analizar es uno de deposicion quimica
de vapor, que por sus siglas en ingles se le denomina CVD. Este es un proceso de
microfabricacion ampliamente utilizado para depositar materiales en diversas formas,
como monocristalinos, policristalinos, amorfos y epitaxiales en sustratos (Powell M. ,

2017).

En este tipo de procesos de deposicién capas delgadas, del orden de nandmetros, ocurren
numerosos fendmenos fisicos y quimicos, de los cuales, su comportamiento depende de
diversos factores, tales como la presién y temperatura del proceso, disefio del reactor,
geometria del sustrato, tipo de precursores, compuesto que se desea depositar, etc., entre

algunos otros. Debido a que la deposiciéon de capas delgas, la tasa de crecimiento,



homogeneidad, etc., dependen de numerosas variables, no existe una guia o regla que nos
determine el ambiente idéneo para el recubrimiento o generacion de peliculas delgadas en

un sustrato.

Este método de deposicion se ha estudiado constantemente durante las ultimas dos
décadas, pero debido a que el proceso es un tanto complejo, en el cual intervienen
diferentes disciplinas de estudio, que incluyen pardmetros y variables desde geométricos,
como fisicos y quimicos, no existe una manera Unica de disefiar o construir un reactor CVD
gue garantice el estado 6ptimo de funcionamiento para la generacién de peliculas
delgadas. El problema se complica por el hecho de que la mayoria de los reactores CVD
comerciales tienen geometrias complejas que dificultan la separacion de los efectos de las
reacciones quimicas de los efectos del calor y la transferencia de masa (Ho, Coltrin, &

Breiland, 1994).

1.1  DESCRIPCION DE LA COMPANIA

El desarrollo de este trabajo de investigacidén se llevd a cabo dentro del Instituto
Tecnoldgico de Orizaba, en el departamento de Metal-Mecanica, en la licenciatura en
ingenieria mecdnica; la siguiente informacién general de la institucion, una breve reseina
historia, infraestructura, vinculacién, oferta académica, etc., fue obtenida de la pagina web

del Tecnoldgico Nacional de México (TecNM), (TecNM, 2018).

Un trece de marzo de 1957, nace el Instituto Tecnoldgico de Orizaba, teniendo como
antecedente sus raices en la escuela Textil de Rio Blanco, fundada en 1933, aunque desde
el afio de 1926 el entonces presidente Plutarco Elias Calles habria autorizado la
construcciéon de este edificio en que actualmente se imparte catedra y cuyo costo fue de

$150,000.00 de aquel entonces.



El profesor Pedro Ramirez Renddn director de dicha institucién, acompafiado por el grupo
de maestros y estudiantes, se trasladaron ese 13 de marzo a las instalaciones que hoy
ocupa el Tecnoldgico de Orizaba, edificio que originalmente fue construido para un centro
de investigacion Azucarero, pero la historia cambidé con la llegada de los visionarios

hombres encabezados por el finado Prof.. Pedro Ramirez Rendén.

1.1.1 INFRAESTRUCTURA

Actualmente el Instituto Tecnoldgico ocupa un area total de 82,165 m2 de los cuales
32,219.34 m2 corresponden a una superficie construida que consta de 20 edificios. Su
infraestructura estd integrada por 73 aulas, 6 laboratorios ligeros, 9 laboratorios pesados,
3 talleres, 8 instalaciones deportivas, 5 edificios para actividades administrativas, 1 centro
de cdmputo, 2 salas audiovisuales, 2 bibliotecas, 26 cubiculos para profesores, 1 cafeteria,

3 subestaciones eléctricas, 2 estacionamientos y diversas areas verdes.

1.1.2 OFERTA EDUCATIVA

El Instituto oferta actualmente 8 carreras profesionales: Ingenieria Industrial
(carrera acreditada por CACEl con vigencia hasta 14 de agosto de 2013), Ingenieria
Mecanica (carrera acreditada por CACEl con vigencia hasta 01 de junio de 2011),
Ingenieria Quimica (carrera acreditada por CACEl con vigencia hasta 14 de agosto de
2013), Ingenieria Electrdnica (carrera acreditada por CACEl con vigencia hasta 05 de marzo
de 2010), Ingenieria Eléctrica, Ingenieria en Sistemas Computacionales(carrera acreditada
por CONAIC con vigencia hasta 19 de febrero de 2013), Ingenieria en Gestion Empresarial
y Licenciatura en Informatica(carrera acreditada por CONAIC con vigencia hasta 19 de

febrero de 2013).



En el nivel de posgrado se ofrece: Maestria en Ingenieria Industrial (Maestria registrada en
el Programa Nacional de Posgrados de Calidad), Maestria en Ingenieria Electrdnica,
Maestria en Ingenieria Administrativa (Maestria registrada en el Programa Nacional de
Posgrados de Calidad), Maestria en Sistemas Computacionales (Maestria registrada en el
Programa Nacional de Posgrados de Calidad), Maestria en Ciencias en ingenieria Industrial,
Maestria en ciencias en Ingenieria Quimica (Maestria registrada en el Programa Nacional
de Posgrados de Calidad), Maestria en Ciencias en Ingenieria Electrénica, Doctorado en

Ingenieria Industrial.

La division de estudios de posgrado e Investigacidon, es parte fundamental de la estructura
organizacional del Instituto Tecnoldgico de Orizaba, ofrece servicios a los sectores
productivos y educativos de calidad en los rubros de docencia, actualizacién profesional de
sus investigadores en la innovacién, diversificacidon, adaptacion, adquisicién y difusion de

la tecnologia.

1.1.3 VINCULACION

Entre otras actividades, el Instituto Tecnoldgico de Orizaba, mantiene acercamiento
importante con las empresas de la regién, en el dmbito estatal y Nacional mediante Ia
firma de convenios y el gran numero de alumnos que realizan sus residencias profesionales
en la industria. Ofrece asesorias de capacitacién para trabajadores y mandos
administrativos, asi como servicios e investigacion en dareas de la agroindustria, entre

otros.

A fin de incorporar a los estudiantes con su realidad profesional durante el tiempo que
permanecen en las aulas, la Direccion General de Educacién Superior Tecnoldgica, auspicia
desde anos atras, eventos de innovacidon que son vitales para los tecnoldgicos. Los alumnos
del ITO han tenido importantes logros a nivel nacional en los Concursos de Creatividad, de

Ciencias Basicas, Ciencias Econdmico-Administrativas y Emprendedores.
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En los eventos deportivos el ITO inicia su participacién en el aifo de 1958, pasando por los
50 Eventos Nacionales Deportivos que se han realizado en el pais, sin olvidar que en los
anos de 1963 y 1997 fueron anfitriones. Las disciplinas en las que se participa cada afio

son: atletismo, futbol, basquetbol, béisbol, tenis, ajedrez y nataciéon, en ambas ramas.

En esta fascinante travesia, en 1990 nace como mascota el Buho, que identifica al
Tecnoldgico de Orizaba, no Unicamente en el deporte, sino también en lo académico vy

cultural.

Destaca ademas la gallardia y disciplina de nuestra banda de guerra y escolta, quienes han
participado en el Encuentro de Bandas y Escoltas que se realiza cada afio. Cabe mencionar
qgue el tecnoldgico cuenta con una Casa de Cultura, que proporciona diversos servicios a la
comunidad en sus instalaciones tales como: talleres libres, inglés, manualidades, talleres
especiales como: Literatura y declamacion, talleres de artes plasticas: como dibujo, pintura
y modelado, Talleres de danza: como aerdbicos, danza folkldrica, jazz; talleres de musica:

acordedn, guitarra, piano, solfeo.

Se realizan exposiciones, eventos artisticos, obras de teatro, conciertos, concursos de
ofrendas de Todos Santos y un sin numero de eventos para todo publico. Proporciona
asistencia a personas de la tercera edad y nifios con sindrome de Down, en los periodos
vacacionales se ofrecen "Campamentos Infantiles" a nifios de edades de 4 a 12 afos con

una cuota de gastos de operacién.

1.1.4 MISION

Fortalecer los servicios educativos a través de la cobertura, equidad, promocién e
inclusién, en la formacién integral de los estudiantes impulsando la innovacién, ciencia y

tecnologia; para consolidar la vinculacidon con pertinencia en los diferentes sectores
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estratégicos, modernizando la gestidn institucional con transparencia y rendicidn de

cuentas en un ambito sustentable.

1.1.5 VISION

Ser una institucion sustentable comprometida en la formacion de lideres

competentes para responder a los retos y expectativas internacionales.

1.1.6 ORGANIGRAMA GENERAL DEL INSTITUTO TECNOLOGICO DE ORIZABA

La estructura organizacional esta integrada por: 1 Direccién, 3 subdirecciones, 21

Departamentos que

atienden las cinco funciones basicas: Docencia, Investigacion,

Vinculacién, Extensiéon y Administracion.

El perfil académico del personal docente incluye a 12 doctores, 7 doctores en formacidn,

95 maestros en ciencias, 75 candidatos a grado de maestria, 163 con grado de licenciatura.

COMITE

| PLANEACION |

Ing. Rogelio Garcia
Camacho

DIRECTOR

C. Luisa Carrillo Garcia
SECRETARIA

______________________

VINULACON

M.C. Gabriela Cabrera Zepeda
SUBDIRECTORA DE PLANEACIGN Y
VINCULACION

+ Karen Marielle’
Santibafiez Visquez
SECRETARIA

M.C. Araceli Jiménez
Mendoza
SUBDIRECTORA ACADEMICA

C. Rocio Segura
Mendoza
SECRETARIA

R Een Tng. Marfa Goretti Leon

Ing. Arturo Ruiz Ochoa
SUBDIRECTOR DE SERVICIOS
ADMINISTRATIVOS

v : Reyes
ACADEMICO | SECRETARIA

Figura 1. Organigrama general del Instituto Tecnoldgico de Orizaba.
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1.2 PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA.

Como se describe posteriormente en el apartado de antecedentes, no existe en la
literatura, alguna solucién éptima en el proceso de deposicidon de capas en un reactor CVD,
este tipo de procesos tiene una amplia aplicacidon en diferentes industrias dependiendo el
tipo de deposicion que se trata de obtener, como por ejemplo, carburo de silicio (SiC),
Arseniuro de Galio (GaAs) y sulfuro de zinc (ZnS), por mencionar algunos, entre las
principales industrias encontramos la de semiconductores, la cual es el principal enfoque
gue han tenido la mayoria de las investigaciones que se han realizado hasta hoy en dia,
pero no es la Unica, la industria herramental, petroquimica y de generacién de energia son

algunas preocupadas por el desarrollo dptimo de este tipo de tecnologia.

El enfoque de la problematica lo centramos en los recubrimientos de arseniuro de galio,
GaAs es un semiconductor utilizado en la fabricacién de dispositivos tales como circuitos
integrados de frecuencia de microondas, circuitos integrados de microondas monoliticos,
diodos emisores de luz infrarroja, diodos ldser, células solares y ventanas dpticas. Las
propiedades del arseniuro de galio (GaAs) ofrecen ventajas sobre el silicio para crear
dispositivos de bajo ruido, alta potencia y alta frecuencia. Impulsada significativamente por
el crecimiento de los dispositivos portatiles de comunicaciones, la demanda de GaAs ha
seguido aumentando y contintda la investigacién sobre la integracién de GaAs en una

amplia variedad de estructuras (Engelhard, Lyubinetsky, & Baer, 2016).

El recubrimiento de materiales es un proceso de alto impacto en la reduccidon de costos al
momento de querer obtener un producto que cumpla ciertos requerimientos de
propiedades mecdanicas, dpticas, eléctricas, etc., debido a que no es necesario el 100% de
un material que cubra estas necesidades, sino que solo es necesario la generacidon de

capas ultra delgadas en un sustrato.
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En muchas ocasiones, el tratar de generar avances en los procesos, en la composicién de
los materiales, o en algunas otras areas de investigacion, resulta ser bastante costoso
obtener conocimiento por medio de la aplicacién experimental, construir diversos
prototipos o adquirir en el mercado un reactor CVD da como resultado una inversion
elevada, y al no existir, como se mencioné al principio de este apartado, reglas generales
en la deposicién de capas delgadas, en el disefio del reactor, geometria de los sustratos,
hay una brecha de investigacién para mejorar este tipo de procesos, etc., la cual debe
apoyarse con el uso de diferentes fuentes o herramientas tecnolégicas, una de ellas, la

simulacidn.

Resulta dificil generar recursos humanos con los conocimientos necesarios en este tipo de
procesos de manufactura, la falta de equipos en los laboratorios para estudiantes de
ingenieria y ciencias, debilita significativamente el desarrollo de los mismos; realizar una
inversién econdmica para adquirir este tipo de equipos o generar numerosos prototipos
tiene muchos obstaculos, y el Instituto Tecnoldgico de Orizaba no es la excepcién, los
alumnos muchas veces no cuentan con acceso a este tipo de tecnologias, las cuales como
ya se menciond en parrafos anteriores de este apartado, es de gran importancia conocer

su desarrollo, generacion, manipulacién, etc.

1.3  JUSTIFICACION

Como se ha descrito en el apartado anterior, para una gran diversidad de industrias,
y especialmente a la de microelectrdnica, les es de gran interés el desarrollo de este tipo
de tecnologias, con el Unico propésito de reducir costos de produccion, pruebas vy

prototipos.

A nivel mundial, el mercado de los semiconductores alcanzé un valor de ventas de 408,000
millones de délares (mdd) el afo pasado (2017), lo que implicé un crecimiento de 20%

frente a 2016; México, que se ha consolidado como un jugador global en la fabricacion de
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productos electrénicos, teniendo también una oportunidad en los semiconductores, por
mencionar algunas, en México operan algunas de las marcas mds importantes a nivel
global como Foxconn, Pegatron, Flextronics, Jabil, New Kinpo Group, Sanmina, Celestica,

Benchmark Electronics, Universal Scientific Industrial (Ortiz, 2018).

En los parrafos anteriores se observa la importancia de generar conocimiento en esta
disciplina, el incremento de las inversiones de empresas de diferentes giros y la necesidad
de generar el recurso humano lo suficientemente capacitado, exige a estudiantes en areas
de ingenieria y ciencias a desarrollar este tipo de capacidades, vinculando los
conocimientos tedricos, principalmente en termofluidos y algunas otras disciplinas
presentes en el proceso de deposicién de capas delgadas, como son: instrumentacién vy
control, quimica, fisica, ingenieria de materiales, matematicas, y muchas mas, genera la
necesidad de complementar a través del conocimiento experimental, por lo que crear un
prototipo o disefiar un reactor CVD justifica el estudio que se pretende realizar en este

proyecto.

La aplicacién de arseniuro de galio en la industria microelectrénica no es reciente, a pesar
de ello, se sigue manteniendo como uno de los materiales mas importantes. Sus ventajas
especificas se centran en la velocidad con que los electrones se mueven, en las
operaciones con sefiales débiles y en la generacidon y deteccién de la luz. Estas ventajas
revisten especial interés en muchas aplicaciones relacionadas con los ordenadores, con la
recepcion de sefiales de televisidon y con la transmision optoelectrdnica de datos a través
de redes de fibras dpticas. Los laseres y diodos emisores de luz de arseniuro de galio, que
se utilizan en los equipos de reproduccion de discos de audio y en las técnicas de

produccidon de imagenes visuales, alcanzan una importante cifra de ventas (Brodsky, 1990).
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1.4

1.5

OBJETIVO GENERAL.

Modelar y simular el proceso fisico en un reactor de deposicidon quimica de vapor
CVD horizontal para deposicién de capas delgadas de diferentes tipos de materiales

a través de simulacion en CAD y CAE.

OBJETIVOS ESPECIFICOS.

Modelar un reactor de deposicién quimica de vapor CVD horizontal.

Simular el proceso de un reactor de deposicion quimica de vapor CVD,
correlacionando las diferentes variables fisicas, quimicas y geométricas que
intervienen en el proceso; como temperatura, presién, velocidades,
concentraciones o caudales volumétricos iniciales y posiciéon del sustrato, etc.
Analizar e identificar los pardmetros o variables fisicas, quimicas y geométricas que
tienen un mayor impacto en el desempefio 6ptimo de un reactor en la deposicién

de compuestos quimicos en un sustrato.
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2. MARCO TEORICO

2.1  ANTECEDENTES

La deposicion de capas delgadas por medio de un reactor, es un proceso de gran
importancia en la manufactura, con una amplia aplicacién en la industria microelectrénica,
herramental, automotriz, por mencionar algunas; razén por la cual estudios se han
realizado para entender, analizar y mejorar el comportamiento quimico y fisico dentro de
un reactor de deposicién quimica de vapor CVD, o deposicidn fisica de vapor PVD, por sus
siglas en inglés, que son algunos de los procesos existentes para la formacién de

recubrimientos.

Algunos investigadores han descrito que es complicado saber de manera experimental las
transferencias de calor y masas durante el proceso de deposicidn de SiC en un reactor CVD
para aplicaciones en microelectrénica, por lo que muestran algunos resultados apoyandose
con modelacidon 3D, utilizando software computacional llamado CFDACE. Variando las
posiciones de los sustratos, los autores muestran algunos de los parametros que utilizaron
en su investigacion, como en el caso del caudal de los precursores, 12 sccm de silano
(SiH4), 4 sccm de propano (CsHsg), y 60 sLm de hidrogeno (H2) como gas portador, asi como
temperatura de operacion de 1850 K y una presion de 250 mbar y dimensiones de los

sustratos (obleas de 2” de diametro) (Meziere, y otros, 2004).

Varios investigadores han resaltado la importancia de incluir modelos y simulacién con
ayuda de software CFD (Nishizawa & Pons, 2006), quienes intentan simular y variar las
condiciones de entrada de los gases al reactor CVD para deposicién de carburo de silicio
(SiC), silano (SiH4) como gas precursor y caudal de 6.67 sccm, hidrogeno (H2) como gas
portador y caudal de 40 sLm; que, por medio de esta clase de simulacién resuelven

ecuaciones de continuidad en el transporte de las fases gas en un reactor horizontal de
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pared caliente y cuyo modelo numérico fue capaz de explicar casos experimentales en los

procesos de crecimiento en las capas del sustrato.

Las simulaciones numéricas, nos permiten, desde un punto de vista tedrico, analizar el
impacto que tiene cada una de las variables que intervienen en el proceso de deposicidn
de capas (Van Veldhuizen, Vuik, & Kleijn, 2007), quienes comparan diferentes métodos
numéricos para una simulacién de un proceso de CVD propuesto por otros autores de
deposicion de silicio a partir del silano (SiH4) en una proporcién de 0.001% como precursor,
y He como gas portador en una proporcién de 0.999% y una velocidad de entrada al
reactor de 0.10 m/s (Coltrin, Kee, & Evans, 1989); principalmente se centran en el tiempo
de resolucién de un sistema de ecuaciones de define el transporte de masas en el proceso
CVD, por medio de diferentes métodos numéricos, asi como algunos resultados numéricos

transitorios.

Como se menciond anteriormente, uno de los enfoques en los que no se ha prestado
mucha atencién, es en la geometria del sustrato asi como del reactor, uno de los pocos
estudios que encontramos en la literatura (Sharafi & Achenie, 2007), que estudian el
efecto de la geometria del sustrato en la tasa o crecimiento de la deposicién de capas de
sulfuro de zinc (ZnS) en un reactor CVD, al no existir en la literatura abierta una geometria
estandar para el sustrato, simulan diferentes longitudes de sustratos para diferentes
numeros de Reynolds, resolviendo un sistema de ecuaciones bidimensionales de
conservacion de masa y calor, por el método de elemento finito usando el software
COMSOL Multiphysics; una velocidad inicial de 0.10 m/s, temperatura inicial de 298 K y del
sustrato de 973 K, presentando algunos resultados y concluyendo, que la forma del
sustrato cambia los patrones de flujo, creando una recirculacién, variando la velocidad o

tasa de deposicion.

Al principio del apartado, se menciond que pocos investigadores se han ocupado por el

efecto de las geometrias, tanto del sustrato como del reactor (Cheng & Hsiao, 2008),
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guienes a través de simulacidon, que incluye la resoluciéon de ecuaciones diferenciales
parciales, observan que el grado de inclinacién del sustrato, asi como una inclinacién en la
pared superior del reactor y en algunos casos, la incorporacién de un nervio (pared
saliente desde la parte superior del reactor), mejora la transferencia de calor, aumentando
la velocidad de deposicién pero la uniformidad en las capas no es la mejor; nimero de
Reynolds de 100, presiéon de trabajo de 101 KPa, temperatura inicial de 300 K y

dimensiones del reactor son algunos de los parametros presentados por los autores.

Se puede encontrar en la literatura quienes obtienen buenos resultados en cuanto a los
recubrimientos exigidos para ciertas aplicaciones, siguiendo una metodologia o en muchas
ocasiones de forma empirica (Di Lalla, Lasorsa, Morando, Morales, & Laferrara, 2010), que
mencionan algunos parametros para obtencién de recubrimientos de nitruro de silicio
(SizsN4) con la técnica de PECVD (Plasma enhanced chemical vapor deposition), en sustratos
de acero AISI 410 de 2cm x 2cm x Imm a 700 °C, para aplicaciones fotovoltaicas en la
generacion de energias, hexametildisilazano (HMDS) como gas precursor con un caudal de

350 cm3/min y gas reactivo nitrégeno N con un caudal de 50 cm3/min.

Otros autores proponen un modelo multiescala en la deposicién quimica de vapor CVD de
carburo de silicio (SiC) (Moritz & Haussdorffstr, 2013), simulan un modelo microscépico y
uno macroscopico; para el aspecto microscopio, resuelven un sistema de ecuaciones
diferenciales ordinarias con ayuda de software matematico (MATLAB) para un modelo que
incluye un gas precursor reactivo (tetrametilsilano), y para el modelo macroscépico lo
simulan y resuelven con ayuda de software computacional de dindmica de fluidos CFD;
temperaturas entre 400°C y 700°C y presiones entre 4.5x1072 y 9.7x1072 son algunos de los
pardmetros utilizados por los autores. Es importante senalar que resuelven para
velocidades de reaccidn rdpidas, lo cual para la vida real, las reacciones lentas resultan ser

o6ptimas para una mejor deposicién de capas delgadas.
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Como se ha descrito, hay muchos parametros que influyen en las reacciones para la
formacién de capas delgadas en los sustratos, como la temperatura, presién, el flujo de las
fases de gas y la geometria del reactor, etc., por lo que resulta dificil disefiar un proceso
6ptimo, y el uso de modelado y simulacién computacional se vuelve de vital importancia
(Skibinski, Wejrzanowski, Teklinska, & Kurzydlowski, 2015), presentaron un trabajo para
mejorar el rendimiento del reactor AlXtron VP508 de deposicién de peliculas de carburo de
silicio (SiC), para aplicaciones en la industria microelectrénica, utilizando ANSYS, software
gue usa el método de volumen finito, a través de este software resuelven las ecuaciones
diferenciales que describen la transferencia de masas y energia, para la cinematica del
flujo, se apoyaron de ANSYS FLUENT, logrando simular diferentes caudales volumétricos
para el gas portador (Hidrogeno H;), manteniendo constantes los caudales de los
precursores (Silano SiH4=20 ml/min y propano C3Hs=12 ml/min), temperaturas y presién de
operaciéon de 1893 Ky 200 mbar respectivamente, asi como la distribucién de temperatura,
lo cual observan, influye enormemente en la reaccidn quimica adecuada en la superficie

del sustrato y en la velocidad de deposicién de capas.

El desarrollo de reactores de CVD ha sido ampliamente estudiado, pero se sabe poco sobre
su comportamiento dinamico de fluidos y los efectos asociados de transferencia de calor y
masa (Passosa, Binellib, Jardini, Diasc, & Filho, 2015). Analizan el impacto de las
condiciones de operacidon en la calidad y caracteristicas del material a depositar, a través
de un modelado con uso de la herramienta CFD de ANSYS CFX, simularon perfiles de
velocidad y temperatura en un reactor CVD vertical, con el cual lograron definir un rango

de temperatura de operacidn con el objetivo de obtener un flujo uniforme.

Se ha presentado un proceso de deposicion de carburo de silicio SiC, en un reactor de
deposicién quimica de vapor vertical, con aplicacidn en la industria nuclear, simulan con
apoyo de software computacional (COMSOL Multiphysics) (Kaushal, Prakash, Dasgupta, &
Chakravartty, 2016), los patrones de flujo, transferencia de calor y concentracién de

especies, enfocandose Unicamente en el régimen del flujo idoneo para una deposicion de
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capas uniformes, obteniendo que con un valor de numero de Reynolds Re=54 y una

temperatura de 900 K se obtienen las mejores condiciones en la tasa de crecimiento.

Se ha visto hasta el momento, autores enfocados en encontrar los parametros éptimos
para reactores CVD, resaltando la importancia de mejorar estas condiciones, para las
necesidades en las diferentes dreas o industrias de aplicacién (Bernal, y otros, 2016) vy
(Bernal, y otros, 2017), ambos casos de aplicacidon de recubrimientos con la técnica PVD, el
primero caso para deposicion de capas nitruro de titanio TiN y carburo de silicio SiC, el
segundo caso para recubrimientos de nitruro de cromo CrN y carburo de silicio SiC, en
ambas investigaciones recubren un sustrato de acero de aleacién 4140, resaltando las
condiciones con las que se obtuvieron los resultados, por ejemplo, la temperatura de
operacion del reactor (450 °C), tiempo de operacién (2 horas), hexametildisilazano (HMDS)
como gas precursor y argéon como gas de proceso, obteniendo evidencia de la deposicién
de los recubrimientos deseados asi como una tasa de deposicion de 1um / h

aproximadamente.

Uno de los trabajos mas recientes, igual hace uso de la dindmica de fluidos computacional
CFD, para simular un proceso de deposicién de carburo de silicio en un reactor vertical,
algunos autores obtienen datos de perfiles de flujo y temperatura, que junto con el
didmetro de entrada de flujo, posicién del sustrato y temperatura inicial de la pared del
reactor, determinan factores clave para obtener recubrimientos deseados (Mollick,

Venugopalan, & Srivastava, 2017).

Existe una gran variedad de enfoques en los estudios que se han realizado en este tipo de
reactores, algunos se han ocupado por estudiar los fendmenos que se presentan en las
reacciones quimicas de las especies o precursores que se introducen al reactor. Se puede
encontrar dentro de la literatura quienes analizan los métodos o formas de activacion, el
impacto de la temperatura en el proceso de las reacciones y deposicién de las capas. De

igual manera, se pueden visualizar estudios que se han enfocado en el sustrato, en su

20



composicion o hasta en la posicion dentro del reactor. Todos estos enfoques, por
mencionar algunos, se han validado en su gran mayoria a través de aplicacién de métodos
numeéricos, simulacién numérica, entre algunos otros métodos encontrados en la

literatura.

Con esta revision bibliografica, sobre los avances e investigaciones que se han realizado en
el proceso de deposicidon de capas delgadas, se identifica la importancia del desarrollo en
los ultimos afios en esta disciplina, a pesar de no ser una técnica nueva los procesos CVD o
PVD, entendemos que no hay un conocimiento exacto que nos permita saber de qué
manera obtendremos un recubrimiento optimo, como se mostrd, algunos se han
preocupado por entender las variables o pardmetros que intervienen, y muy pocos sobre la
geometria del reactor o del sustrato y su impacto en la deposicién de capas delgadas, por
lo que se propone realizar una investigacion acerca de estos ultimos factores en un
proceso CVD haciendo uso de herramientas computacionales que nos permitan simular
esta técnica de recubrimientos y de esta manera, en un trabajo posterior lograr disefar y

construir un prototipo éptimo de un reactor CVD.

2.2 GENERACION DE RECUBRIMIENTOS

En los ultimos afios, la tecnologia de recubrimientos y capas delgadas ha alcanzado un
fuerte desarrollo debido a la gran variedad de aplicaciones, que van desde los
recubrimientos protectores y decorativos utilizados en la industria mecanica y del
automovil hasta las capas selectivas empleadas en paneles arquitectdnicos, filtros dpticos,
incluyendo las peliculas semiconductoras, optoelectrdonicas y magnéticas, etc. Todo este
desarrollo ha sido posible gracias a los avances recientes, tanto en la tecnologia de vacio
como en las técnicas de deposicion, de analisis de superficies y de caracterizacion eléctrica,

mecanica y Optica (Albella, 2003).
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El objetivo fundamental de los recubrimientos es la modificacién de las superficies de los
sustratos, ya que como es sabido, muchas de las utilidades de los materiales dependen de
las caracteristicas y propiedades de su superficie, tales como: el desgaste, la friccidon y su
resistencia a la oxidacion/corrosién. Por ejemplo en el caso de los aceros inoxidables, la
formacion de una pequefia monocapa de éxido es capaz de proteger el material frente a la

corrosidn en ciertos ambientes agresivos (Gémez & Castafieda, 2003).

Los recubrimientos en las Ultimas décadas, como se ha ido mencionando, han sido de gran
importancia, por el simple hecho de mejorar las propiedades de un material, o mejor dicho
del conjunto de un sustrato y un recubrimiento, ampliando de esta manera las
caracteristicas de este. Dicho de otra forma, este nuevo material compuesto, contara con
las propiedades o caracteristicas base del sustrato, que en ocasiones puede solo servir
como soporte mecanico, y caracteristicas o propiedades que normalmente superan a las

del sustrato, del recubrimiento.

2.2.1 TECNICAS DE DEPOSICION EN FASE VAPOR

Las técnicas de deposicidn en vacio a veces también se conocen como técnicas de
deposicidén en fase vapor, ya que estan basadas bien sea en la condensacidén fisica de un
gas o vapor del material a depositar en una cdmara de vacio (técnicas de deposicion fisica
o PVD), o bien en la reaccion misma de gases o vapores introducidos en un reactor
(técnicas de deposicion quimicas o CVD), para dar en ambos casos un producto sdlido en

forma de ldmina delgada sobre un substrato (Albella, Gomez-Aleixandre, & Ojeda, 1995).

Las tecnologias para la obtencién de recubrimientos en fase vapor, han ocupado un lugar
muy importante en muchos sectores de la industria tales como: la fabricacion de
componentes electrdnicos, la dptica, industria aeronautica, en el campo de las
herramientas con altas durezas, catalizadores, implantes e instrumental y en el campo de

la medicina entre otros (Bolivar, 2007).
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2.2.2 DEPOSICION FiSICA DE VAPOR (PVD)

La deposicion fisica de vapor (PVD) es una de las tecnologias bdsicas en
microelectréonica y su aplicaciéon a la deposicion de biomoléculas permite utilizar de
manera sencilla las propiedades unicas de los nanomateriales supramoleculares de
péptidos y su integracidon en diversas aplicaciones amplias. La técnica de PVD se basa en el
proceso de vaporizacién a partir de una fuente sélida en forma de dtomos o moléculas. El
flujo vaporizado se transporta a través del vacio, el medio ambiente gaseoso a baja presion
o el plasma hacia el sustrato donde se condensa. En un proceso de evaporacién de vapor
térmico, el material fuente se calienta a una temperatura en la que hay una presién de
vapor apreciable. El proceso requiere condiciones de vacio (al menos 10-4 mbar) para
evitar colisiones del flujo de vapor con moléculas de gas cuando se transporta en una
trayectoria de linea de vista desde la fuente hasta el sustrato. Tipicamente, los procesos de
PVD se usan para depositar peliculas con espesores en el rango de unos pocos nanémetros
hasta docenas de micrémetros; sin embargo, también se pueden usar para formar
recubrimientos multicapa, depdsitos de composicion gradual, depdsitos muy gruesos y

estructuras alineadas (Handelman, Beker, Amdursky, & Rosenman, 2012).

Una de las técnicas mas versatiles para disponer de piezas con propiedades superficiales
mejoradas, manteniendo inalteradas las del resto del material, se conoce como PVD
(Physical Vapor Deposition). Esta técnica permite obtener depdsitos submicrométricos de
distintos metales o aleaciones sobre cualquier tipo de sustratos (Egidi, Mendive, Corengia,

Quinteiro, & Ybarra, 2000).

Las técnicas de PVD mas usadas se podrian agrupar en dos categorias:

» Técnicas de evaporacion.
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> Técnicas de pulverizacién o “sputtering”

Las primeras se caracterizan por la evaporacion del material de partida, normalmente un
material metdlico, mediante un calentamiento muy intenso producido por resistencias
eléctricas o corrientes inducidas, laseres, o por el bombardeo de un haz de electrones (EB-
PVD, electron “beam” -PVD). Entre estas técnicas suelen distinguirse la evaporacién
propiamente dicha (como EB-PVD) y la llamada “ion-plating cuya principal diferencia es
qgue la superficie a recubrir es bombardeada por los iones del gas residual. Esto permite
una mayor limpieza del sustrato, por lo tanto se logra una mayor adhesiéon de la capa y
ademads se obtienen capas con mejores propiedades mecanicas. El segundo grupo
importante dentro de las técnicas de PVD estd formado por los procesos de pulverizacion o
“sputtering” que, a diferencia de los primeros, los 4atomos que constituyen el
recubrimiento se obtienen mediante el bombardeo de unos blancos metalicos o cerdmicos
con iones de un gas inerte (argdén) a baja energia (500-1000eV). Estos dtomos que se
desprenden del blanco viajan hasta la superficie de la muestra y se depositan sobre la
misma en proporciones similares a la del blanco. Este proceso también permite la
deposicién simultdnea de dos o mas materiales, mediante la pulverizacién simultdnea de
los mismos, permitiendo de esta manera la obtencidn de recubrimientos binarios o

ternarios (Albella, 2003).

2.2.3 DEPOSICION QUIMICA DE VAPOR (CVD)

La deposicion quimica de vapor (CVD) ha crecido muy rdpidamente en los ultimos
veinte afos y las aplicaciones de este proceso de fabricacién ahora son elementos clave en
muchos productos industriales, como semiconductores, optoelectrénica, &ptica,
herramientas de corte, fibras refractarias, filtros y muchos otros. La CVD ya no es una

curiosidad de laboratorio, sino una tecnologia importante a la par de otras disciplinas
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tecnoldgicas importantes, como la electrodeposicién, la metalurgia del polvo o el

procesamiento convencional de cerdmica (Pierson, 1992).

Las razones del éxito de CVD son simples:

» CVD es una tecnologia relativamente sencilla y flexible que puede adaptarse a
muchas variaciones.

» Con CVD, es posible cubrir casi cualquier forma de casi cualquier tamafio.

» A diferencia de otras técnicas de pelicula delgada, como la pulverizacion catddica,
CVD también se puede utilizar para producir fibras, monolitos, espumas y polvos.

» CVD es econdmicamente competitivo.

La deposicion quimica en fase de vapor (CVD) es un proceso muy versatil para la
fabricacidon de recubrimientos, polvos, fibras, y componentes monoliticos. Esta técnica ha
alcanzado su esplendor en la década de los afios 70, debido a la gran variedad de
posibilidades que ofrece, por ejemplo en el campo de la microelectrdnica. Ha sido aplicado
tradicionalmente, con el objetivo de producir gran nimero de capas de diferentes tipos de
materiales conductores, semiconductores y aislantes. En la actualidad, existe una gran

diversidad de elementos y compuestos que pueden ser depositados mediante esta técnica.

El CVD se podria definir como un proceso mediante el cual se deposita un sdélido, como
producto de las reacciones quimicas entre los reactivos en estado gaseoso sobre una
superficie que se encuentra a una elevada temperatura. Este tipo de reacciones pueden
activarse por diferentes vias (calor, luz, plasma etc.), lo que conlleva a la formacién de un
producto solido estable. Las reacciones que tienen lugar pueden ser de caracter
homogéneo, en fase gaseosa, y/o heterogéneo, si se producen cerca de la superficie
caliente, conduciendo la formacidn de polvos o peliculas respectivamente (Choy, Chemical

vapour deposition of coatings, 2003).
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Frente a otros métodos de deposicidn, el CVD tiene como ventaja el poder controlar con
relativa facilidad la composicion del material depositado, permitiendo, incluso, la
preparaciéon de materiales compuestos. Sin embargo, en muchos casos es dificil fijar la
estequiometria del compuesto, ya que no es posible evitar que alguno de los subproductos

guede incluido en el producto final.

2.2.3.1 REACTOR CVD

En general, un reactor de CVD consiste en una cdmara de reaccién equipada con un
bloqueo de carga para el transporte y la colocacién del sustrato en la cdmara, un soporte
de sustrato y un sistema de calefaccidon con control de temperatura. La funcién principal de

la cdmara del reactor CVD es calentar el sustrato a la temperatura de deposicion.
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Figura 2. Reactor CVD de pared caliente.

El reactor de CVD puede ser una pared caliente o una pared fria. Un reactor de pared
caliente utiliza un horno calentado en el que los sustratos se colocan para calentamiento

indirecto. Se usa comunmente un horno de calefaccion de tres zonas resistiva para facilitar
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el control de las zonas exteriores y permitir que se mantenga un perfil de temperatura
uniforme en la zona central de deposicion como se muestra en la figura 2. Aunque el
reactor de pared caliente puede proporcionar un control de temperatura muy preciso, el
interior del reactor de pared caliente también esta recubierto, lo que da como resultado
problemas de mantenimiento y una menor eficiencia de deposicion. Ademas, también se

produce el agotamiento de los reactivos gaseosos a lo largo del reactor.

Figura 3. Reactor CVD (Universidad Tecnoldgica Nacional, Argentina)

Sin embargo, en un reactor de pared fria como el que se muestra en la figura 3, solo el
sustrato se calienta, ya sea de forma inductiva o resistiva, y la pared del reactor se
mantiene a una temperatura baja. La mayoria de las reacciones CVD son endotérmicas. Por
lo tanto, la reaccién de deposicidn ocurrirda en el sustrato calentado, y la deposicion
insignificante en la pared del reactor. Aunque estos reactores son mas complejos,
permiten un mayor control sobre el proceso de deposicién y minimizan la deposicién en las
paredes del reactor y el agotamiento de los reactivos. Sin embargo, la conveccion térmica
gue se produce en un reactor de pared fria puede crear un gradiente de concentracién de
la especie reactiva y dar como resultado revestimientos no uniformes. Esta limitacidn

puede superarse realizando la deposicidn de pared fria de CVD a una presién reducida.
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Los factores que determinan el método de calentamiento son el tamafio y la geometria del
sustrato, y si es conductor o no conductor. Hay varias configuraciones de reactor. Por
ejemplo, oblea horizontal, vertical, semicubierto, barril y multiple como se muestra en la

figura 4.
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Figura 4. Diferentes configuraciones de reactores CVD: horizontal, vertical y semicubierto.

2.2.3.2 VENTAJAS Y DESVENTAIJAS

Aunque el proceso CVD es un sistema quimico complejo, tiene las siguientes ventajas

distintivas (Choy, 2003):

a) La capacidad de producir materiales altamente densos y puros.

b) Produce peliculas uniformes con buena reproducibilidad y adhesidn a tasas de
deposicidén razonablemente altas.

c) CVD es un proceso sin linea de vista con buen poder de lanzamiento. Por lo tanto,
se puede usar para revestir uniformemente componentes de forma compleja y
depositar peliculas con buena cobertura de conformacién. Tal caracteristica
distintiva es mayor que el proceso de PVD.

d) Tiene la capacidad de controlar la estructura cristalina, la morfologia de la
superficie y la orientacion de los productos CVD controlando los parametros del

proceso.
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e)

f)
g)

h)

La tasa de deposicion se puede ajustar facilmente. La baja tasa de deposicidn se ve
favorecida por el crecimiento de peliculas delgadas epitaxiales para aplicaciones
microelectrénicas. Sin embargo, para la deposicion de revestimientos protectores
gruesos, se prefiere una alta velocidad de deposicién y puede ser mayor que
decenas de mm por hora. Esto se excede sustancialmente solo mediante técnicas
tales como la pulverizacién de plasma.

Costo de procesamiento razonable para la técnica de CVD convencional.

La flexibilidad de utilizar una amplia gama de precursores quimicos tales como
haluros, hidruros, compuestos organometalicos que permiten la deposicién de un
amplio espectro de materiales, incluidos metales, carburos, nitruros, oxidos,
sulfuros, materiales IlI-V y 1I-VI .

Temperaturas de deposicidon relativamente bajas dependiendo del tipo de material
de depdsito (por ejemplo, entre 900 Ky 1100 K en depdsitos de arseniuro de galio),
y las fases deseadas pueden depositarse in situ a bajas energias a través de
reacciones en fase de vapor, y nucleacidon y crecimiento en la superficie del
sustrato. Esto permite la deposicién de materiales refractarios a una pequefia

fraccion de sus temperaturas de fusién.

Por el contrario, la deposicién quimica de vapor CVD, tiene las siguientes desventajas:

a)

b)

Peligros quimicos y de seguridad causados por el uso de gases precursores téxicos,
corrosivos, inflamables y/o explosivos. Sin embargo, estos inconvenientes se han
minimizado usando variantes de CVD tales como Deposicién de vapor asistido por
pulverizacién electrostatica (ESAVD) y Deposicién quimica de vapor de combustidn
(CCVD) que usan precursores mas respetuosos con el medio ambiente.

Dificil depositar materiales con estequiometria bien controlada usando precursores
multifuente debido a que los precursores tienen diferentes tasas de vaporizacion.
Sin embargo, esta limitacién se puede superar usando precursores quimicos de

fuente uUnica.
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c) El uso de un reactor y/o sistema de vacio mas sofisticado mediante variantes de
CVD tales como CVD a baja presion o ultra alta vacio, CVD asistido por plasma y CVD
fotoasistido tiende a aumentar el costo de fabricacion. Sin embargo, también
existen otras variantes de CVD tales como la deposicion de vapor quimico asistido
por aerosol (AACVD) y la deposicién de vapor quimico asistido por Ilama (FACVD)
gue no usan un reactor sofisticado y/o sistema de vacio. Tales variantes pueden
proporcionar alternativas para aplicaciones donde el costo de produccién es un

problema.

2.2.3.3 FUNDAMENTOS DEL PROCESO

El CVD es una sintesis de procesos en la cual los constituyentes quimicos reaccionan en
la fase vapor cerca de una superficie caliente para formar un depésito sélido. En el proceso
de CVD se combina varias disciplinas de la ciencia y la ingenieria, algunas de las mas
importantes son: la termodindmica, la fisica de plasma, la cinética, la fluido-dinamica y la

guimica.

Un analisis tedrico es, en la mayoria de los casos, un paso esencial que, si se lleva a cabo

correctamente, debe predecir cualquiera de los siguientes:

Quimica de la reaccidn (pasos intermedios, subproductos).
Mecanismo de reaccion.

Composicién del depésito (es decir, estequiometria).

YV V V V

Estructura del depdsito (es decir, la disposicidon geométrica de sus atomos).

Este analisis puede proporcionar una guia para un programa experimental y reducir
considerablemente su alcance y ahorrar una gran cantidad de tiempo y esfuerzo. Tal
analisis requiere una comprension clara del proceso de CVD y una revisiéon de varias

consideraciones fundamentales en las disciplinas de termodindmica, cinética y quimica. En
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un reactor CVD se pueden llevar a cabo diferentes tipos de reacciones quimicas, la tabla 1

muestra un ejemplo de ellas.

Tabla 1. Tipos de reacciones en un reactor CVD.

Reaccion Ejemplo
Pirolisis CHa(g) = Cs)+ 2H2(q)
Reduccién WFe(g)+3Hzq) — W(5)+6HF
Oxidacion SiHa(g)+02(g) — SiOys)+2H2(g)
Hidrolisis 2AICl3(g)+3H;0g — AlyO3(5)+6HCl(g)
Formacion de un nitruro 3SiHa(g+4NH3(g) — SizNa)+12H (g
Formacion de un carburo TiClag)+CHa(g) = TiC(s)+4HCl(g
Dismutacion 2Gelyg) —Ges+Gelag
Reacciones organometalicos (CH3)3Gag+AsHs3g) — GaAs(s)+3CHa

En general, el proceso de CVD implica los siguientes pasos clave (Choy, 2000):

1) Generacién de especies reactivas gaseosas activas.

2) Transporte de la especie gaseosa a la cdmara de reaccion.

3) Los reactivos gaseosos experimentan reacciones en fase gaseosa formando especies
intermedias.

4) Absorcidn de reactivos gaseosos en el sustrato calentado, y la reaccién heterogénea
se produce en la interfaz gas-sélido (es decir, sustrato calentado) que produce el
depdsito y las especies de subproductos.

5) Los depdsitos se difundiran a lo largo de la superficie del sustrato calentado

formando el centro de cristalizacién y el crecimiento de la pelicula.
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6) Los subproductos gaseosos se eliminan de la capa limite por difusiéon o conveccién.
7) Los precursores gaseosos sin reaccionar y los subproductos se transportaran lejos

de la cdmara de deposicion.

La figura 5 muestra las fases clave que intervienen en un proceso de deposicidon de capas

delgadas en un reactor CVD.
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Figura 5. Principales fases en el proceso CVD (Choy, 2003).

2.2.3.4 TERMODINAMICA

El estudio de la termodinamica en un proceso de CVD nos da informacidon de las fases
qgue se forman en el equilibrio, lo que permite tener un entendimiento previo de los
procesos y de esta forma, realizar un disefo adecuado de los experimentos que permita la
deposicién y que ademas sirvan de guia para seleccionar las mejores condiciones a las
cuales se pueda llevar a cabo el proceso de deposicion. Antes de efectuar cualquier
experimento de deposicién mediante CVD es muy importante conocer la viabilidad de las

reacciones, la naturaleza y cantidad de las especies sélidas y gaseosas presentes en el
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sistema (Bolivar, 2007). Estas pueden lograrse a partir de los célculos de los equilibrios
termodinamicos a determinadas condiciones del proceso tales como temperatura de

deposicidn, presidn y concentracién de reactivos (Choy, 2003).

La viabilidad de una reacciéon CVD se puede determinar calculando la energia libre de Gibbs
AG, de la reaccidn para la temperatura y presidén dadas. Para calcular la energia de reaccion
libre de Gibbs, AG,, primero tenemos que determinar la energia libre de formacion, AGs, de
las especies individuales de los reactivos y los productos, utilizando la siguiente ecuacién
(1) a una temperatura T, y seguido por la ecuaciéon (2), donde AH]? y S° son entalpia
estandar de formacion y entropia a 298 K, respectivamente, y C, es la capacidad calorifica

(Hunt, 1987).

_ T 0 T C
AGy(T) = A1_119(298) + f298 CpdT — Tzo8) — f298 (?p) ar (1)

AG, = G¢(productos) — G¢(reactivos) (2)

Los datos termoquimicos para muchas especies se pueden encontrar en la literatura
(Bernard, 1981), (Kubachewski, Alcock, & Raynor, 1979), (Vandelbucke, 1981), asi como en
las tablas JANAF (JANAF Thermochemical tables, 1990), CRC Handbook of Chemical data
(CRC, 1987). Una reaccion ocurrira cuando el valor de AG, sea negativo, mientras que un
AG, positivo significa que la reaccidon no ocurrird. Bajo ciertas circunstancias donde hay
varias reacciones posibles, que son todas, termodindmicamente factibles, la reaccidon con
el valor AG: mas negativo dominara porque tiene los productos de reaccién mads estables.
La constante de equilibrio, K se puede determinar a partir de la ecuacién 3, donde R es la

constante de los gas y T es la temperatura de deposicidn.

K = exp(AG, /RT) (3)
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2.2.3.5 CINETICA

La deposicidn quimica de vapor tiende a ser un proceso de no equilibrio; es decir, es un
sistema quimico complejo. La cinética de un proceso de CVD implica reacciones quimicas
en la fase gaseosa, en la superficie del sustrato, quimisorcién y desorcidn. ldealmente, la
relacién de la cinética quimica de un proceso de CVD podria derivarse del andlisis de todas
las vias de reaccién posibles, incluidas las reacciones secuenciales y competitivas (Choy,
2003). Los fundamentos de la cinética de deposicidén y las posibles vias de reaccidn se han
estudiado en detalle solo en sistemas quimicos industriales importantes y limitados, como
del silicio (Si), (Jensen, Micro-reaction engineering applications of reaction engineering to
processing of electronic and photonic materials, 1987) y (Gates, 1992), y arseniuro de galio
(GaAs), (Omstead, Van SicklePeter, Lee, & Jensen, 1988), para la industria de los
semiconductores. Por lo tanto, no existe un modelo predictivo para analizar el crecimiento
dominado en la superficie, las drdenes de reaccién y la energia de activacion obedecen a

un amplio rango de temperatura y presion.

En los procesos de CVD tienen lugar una secuencia de eventos que se pueden resumir de la

siguiente forma y que se muestran en la figura 6 (Pierson, 1992):
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Figura 6. Procesos que ocurren en la deposicién quimica de vapor CVD (Bolivar, 2007).

» Los reactivos gaseosos son introducidos dentro del reactor mediante un flujo
forzado.

Los gases difunden a través de la capa limite.

Los gases entran en contacto con la superficie del sustrato.

Las reacciones de deposicidn tienen lugar sobre la superficie del sustrato.

YV V VYV V

Los subproductos de la reaccidon difunden desde la superficie, hacia el exterior a

través de la capa limite.

Como resultado de los costosos instrumentos analiticos de superficie in situ
(especialmente aquellos que requieren el uso de UHV), hay datos limitados sobre los
mecanismos de reacciones superficiales de la mayoria de los procesos de CVD, energia de
activacion o adsorcidn y los factores pre exponenciales. Un método ampliamente utilizado

para obtener datos cinéticos de CVD es determinar la velocidad de deposicidn
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experimentalmente en funcidén de los parametros del proceso (por ejemplo, temperatura
de depdsito, presion, concentraciéon de reactivos) y relacionarlos con las posibles

reacciones limitantes de la velocidad. Una muestra de ello es la ecuacion (4) de Arrhenius:

) (4)

.y . .y E
Relacion de deposicion = A exp( RT“
En donde A es una constante, E; es la energia de activacién aparente, R es la constante

universal de los gases y T es la temperatura de deposicion.
2.2.3.6  FENOMENOS DEL TRANSPORTE

Los procesos de dindmica de fluido y transporte de masas se pueden expresar
matematicamente y se pueden obtener modelos realistas para usar en las predicciones de
disefio y operacién de un reactor CVD, (Jensen, 1984), (Rosenberger, 1987), (He & Sahai,
1987). Estos modelos estan disefiados para definir los fendmenos y efectos complejos de
conveccién que ocurren en un reactor y resuelven las ecuaciones completas de
transferencia de calor, balance de masas y momento. Se pueden usar para optimizar los
parametros de disefio de un reactor de CVD, como la geometria del sustrato, el dngulo de
inclinacion, los caudales entre otros parametros. Para obtener un analisis completo vy
exhaustivo, estos modelos se deben complementar con observaciones experimentales,
como los patrones de flujo mencionados anteriormente, como por ejemplo, con la

espectroscopia laser Raman (Breiland, Ho, & Coltrin, 1987).
Los fendmenos de transporte incluyen:

» Dinamica de fluidos, es decir, flujo de fluido, transferencia de masa y transferencia

de calor de los reactivos.
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» Transporte masivo de reactivos cerca de la superficie del sustrato, difusion a través

de la capa limite del sustrato, y desorcién de los subproductos de los sustratos, y
transporte de los subproductos lejos del sustrato.

Los principales pardmetros que afectan la naturaleza del flujo de gas en reactores de CVD

son (Choy, 2003):

Temperatura del reactor y distribucién de temperatura en el sistema.
Presion del reactor.
Tasa de flujo de gas.

Caracteristica del gas (por ejemplo, densidad).

YV V. V VY V

Geometria del reactor.

2.2.3.7 DINAMICA DE FLUIDOS

La geometria compleja del reactor y las grandes caracteristicas de gradiente térmico
entre la entrada y el reactor influyen en los fendmenos de transporte. Los conceptos
basicos de la mecdnica de fluidos se pueden aplicar para describir la dindmica del fluido y
la transferencia de masa en la fase gaseosa. El flujo de fluido en un proceso de CVD se
puede caracterizar por varios pardmetros adimensionales como el niumero de Reynolds
(Re) en la ecuacién (5) y el numero de Knudsen (Kn) en la ecuacién (6) de la siguiente

manera:

Re =2 (5)

En donde p es la densidad, u es la velocidad del flujo y u es la viscosidad.

Kn

[l ]

(6)
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En donde A es distancia promedio recorrida y L es la longitud.

El nimero de Reynolds Re define el limite entre los regimenes de flujo laminar y turbulento
(Re> 2100) mientras que el numero de Knudsen Kn define los limites entre flujo laminar,
intermedio y molecular (Roth, 1990). La mayoria de los reactores de CVD operan en
régimen laminar (Re <100) debido a la baja velocidad de flujo del precursor. Otros
pardmetros adimensionales que son importantes en la caracterizacidon de los procesos de
transporte son los nimeros de Prandtl, Schmidt, Grashof, Peclet y Damkohler (Jensen,
1993). Por ejemplo, los numeros de Rayleigh y Grashof indican la fuerza de la conveccidn
natural en el sistema; el nimero de Peclet predice cualquier difusion de impurezas en la
zona de deposicion; y el numero de Damkohler en fase gaseosa estima el tiempo de

residencia del reactante.

2.2.3.8 INSTRUMENTACION EN UN REACTOR CVD

En todos los sistemas de CVD se pueden diferenciar de manera general, tres componentes

principales como los mostrados en la figura 7.
a) Sistema de suministro de precursores gaseosos.

b) Reactor de CVD.

c) Sistema de tratamiento de gases y subproductos residuales.
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Figura 7. Componentes principales en un reactor CVD.

2.2.3.9 PRECURSORES Y VARIABLES

Los precursores comunes utilizados en el proceso de CVD son metales e hidruros
metdlicos, haluros y halohidruros y compuestos metalorganicos. En general, los
halogenuros metdlicos y las halohiridas son mas estables que los hidruros
correspondientes. Los precursores metalorganicos ofrecen la ventaja de menores
temperaturas de reacciéon y deposicion que los haluros e hidruros y son menos toxicos y

pirofdricos.

Los principales precursores quimicos utilizados en CVD de peliculas y recubrimientos y las
reacciones quimicas asociadas pueden clasificarse en los siguientes tipos de reacciones:
descomposicion  térmica (pirolisis), reduccion, oxidacidon, hidrélisis, nitruracion,
desproporcidn y sintesis. La Tabla 1 proporciona ejemplos de los principales sistemas de
precursores quimicos y las reacciones quimicas relacionadas. Las caracteristicas generales

de estas reacciones se destacan (Vescan, 1995).
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La eleccién de un precursor se rige por ciertas caracteristicas generales que se pueden

resumir de la siguiente manera:

» Estabilidad a temperatura ambiente.

» Capacidad de reaccionar limpiamente en la zona de reaccion.

» Suficiente volatilidad a baja temperatura para que pueda transportarse facilmente a
la zona de reaccidn sin condensarse en las lineas.

» Capacidad de ser producido en un alto grado de pureza.

» Capacidad de reaccionar sin producir reacciones secundarias o reacciones

parasitarias.

2.3 METODO DE ELEMENTO FINITO (FEM)

El método de los elementos finitos (MEF en castellano o FEM en inglés) es un método
de calculo utilizado en diversos problemas de ingenieria, que se basa en considerar al
cuerpo o estructura dividido en elementos discretos, con determinadas condiciones de
vinculo entre si, generandose un sistema de ecuaciones que se resuelve numéricamente y
proporciona el estado de tensiones y deformaciones. También se utiliza en matematicas
como método nodal aproximado para resolver ecuaciones diferenciales en forma

numeérica.

Es un procedimiento numeérico aplicable a un gran nimero de problemas con condiciones
de borde impuestas (en las estructuras las condiciones de borde serian: restricciones y
cargas externas). Varios de estos problemas no tienen solucién analitica o es muy dificil
obtenerla, por lo que se convierte en la Unica alternativa de resolucidn. Con este método
se pueden resolver sistemas los cuales no son faciles de resolver mediante modelos

matemadticos simples (Pezzotti & Antico, 2007).
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Existen varios métodos para el andlisis de este tipo de fendmenos que se llevan a cabo en
el proceso deposicion quimica de vapor, entre los cuales se encuentra el modelado
matemadtico, mediante herramientas CAE, experimentalmente, entre otros métodos. Uno
de los métodos mayormente utilizados en ingenieria es el modelado a través de
herramientas computacionales CAE, volviéndose mas efectivo cuando se integra con otras
herramientas como software CAD. El disefio asistido por computadora permite a los
disefiadores explorar multiples conceptos mas rdpidamente, visualizar con mayor precisidon
y eliminar el error de los dibujos de ingenieria (Bryden, 2014). La integracion CAD/CAE
ofrece a los disefiadores y analistas la oportunidad de compartir datos durante todo el
proceso analisis de algin fendmeno en especifico. Tal integracidon reduce los costos de
desarrollo y respalda el desarrollo de mejores resultados. Las aplicaciones de mallado de
elementos finitos (FEM) integradas con datos de modelos sélidos de sistemas CAD
representan un subconjunto importante de la integracién CAD/CAE (Kirkwood & Sherwood,

2018).

2.3.1 PROCESO DE ANALISIS POR ELEMENTOS FINITOS

El proceso de analisis por elementos finitos se puede describir como:

— Modelado
Geométrico

v

Modelado
de
Elementos Finitos

Definicion del
Ambiente

v

Analisis

v

Corroboracion de Resultados
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Figura 8. Proceso de analisis por elemento finito.

» Modelado Geométrico: Creacidén del modelo matematico del objeto o del conjunto.
Reproduccion del sélido en forma precisa y de la geometria de la superficie.

» Modelado de Elementos Finitos: Subdividir la geometria del modelo en elementos
discretos. Asignar las propiedades del material y del elemento.

» Definicion del Ambiente: Aplicar las cargas y las condiciones de borde para simular
el ambiente de la operacion.

» Analisis: Computar los resultados (tensiones, deformaciones, etc.) a partir de
analisis estaticos, dindmicos o de transferencia de calor.

» Corroboracion de Resultados: Comparar los resultados con los criterios de disefio.

Redisefar la estructura y repetir el proceso si fuese necesario.

2.4  SIMULACION COMPUTACIONAL

La simulacidon computacional ha probado ser una herramienta muy eficaz en casi todas
las areas de la ciencia moderna. En las diversas ramas de la ingenieria esto es innegable,
por cuanto hoy no se concibe el disefio de ninguna instalacidn sin antes esta haber sido
simulada y sus pardmetros optimizados por este medio (Rosales, Andrade, Gdmez, Rojas, &

Pérez, 2008).

Los sistemas asistidos por computadora son sistemas dedicados principalmente a apoyar
actividades en el area de proyeccion y creacién de salida grafica. Quizas se utilicen con
mayor frecuencia en la industria de la ingenieria, donde se utilizan en todas las fases de
produccién, desde el disefio de piezas de la maquina hasta la planificacion de la
produccidn, el montaje, el almacenamiento y el transporte. Hoy en dia también se utilizan
en otros sectores industriales y en diferentes niveles de gestidn. Permiten la realizacién de

diferentes actividades de ingenieria, como dibujar, construir, dimensionar y proyectar,
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pero también muchas actividades administrativas, como archivar, buscar, reproducir, etc.,

de forma mas rapida y sencilla (Kuna, Haskova, Palaj, Skacan, & Zahorec, 2018).

Desde el principio, es importante definir y explicar cuales de los sistemas asistidos por
computadora se definen como CAD, es decir, sistemas de disefio asistido por computadora
(Drawing) y cuales se definen como CAE, es decir, sistemas de ingenieria asistida por
computadora. Los sistemas CAD se definen como aquellos que soportan principalmente el
campo del dibujo y la creacién de documentacion técnica, y los sistemas CAE son aquellos
gue admiten el modelado 3D y simulaciones en el entorno informatico de la realidad

virtual.

2.4.1 DISENO ASISTIDO POR COMPUTADORA (CAD)

CAD significa Disefio Asistido por Computador (del inglés Computer Aided Design) y
representa el conjunto de aplicaciones informaticas que permiten a un disefiador “definir”
el producto a fabricar (Brunet, 1986). Permite al disefiador crear imagenes de partes,
circuitos integrados, ensamblajes y modelos de practicamente todo lo que se le ocurra en
una estacion grafica conectada a un computador. Estas imdgenes se transforman en la
base de un nuevo disefio, o en la modificacion de uno previamente existente. A éstas se le
asignan propiedades geométricas, cinéticas, quimicas y fisicas, entre otras, mejorando el
disefio sobre papel. De esta manera, se consigue una mayor velocidad en el disefio, al
existir la posibilidad de corregir, encargdndose el computador de recalcular el dibujo.
Existen sistemas CAD especiales para aplicaciones mecanicas, electrdnicas y de
arquitectura, los cuales permiten una mejor interrelacion con sus respectivos sistemas

CAE.

A continuacién se enumeran algunas de las caracteristicas de las aplicaciones CAD que

permiten especificar y formalizar la representacion inequivoca de una pieza o sistema:
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» CAD 2D: sustitutivo basicamente del tablero de dibujo, la representacidon de los
objetos es bidimensional; la informacién geométrica de que dispone el ordenador
es bidimensional, es decir, estd contenida en un plano. Las vistas son generadas de
forma independiente y no existe capacidad de asociacidon entre las mismas. Su
ambito de aplicacién es muy amplio.

» Modelado geométrico 3D: descripcidon analitica de la volumetria, contorno y
dimensiones del objeto o sistema, incluyendo relaciones geométricas e incluso

algebraicas entre los distintos componentes.

El uso de la tecnologia CAD supone para el disefiador un cambio en el medio de plasmar los
disefios industriales. Esta revolucidon en el campo del disefio ha venido de la mano de la

revolucion informatica. Las mejoras que se alcanzan son:

» Mejora en la representacién grafica del objeto disefiado: con el CAD el modelo
puede aparecer en la pantalla como una imagen realista, en movimiento, vy
observable desde distintos puntos de vista.

» Mejora en el proceso de disefio: se pueden visualizar detalles del modelo,
comprobar colisiones entre piezas, interrogar sobre distancias, pesos, inercias, etc.
En conclusidn, se optimiza el proceso de creacidn de un nuevo producto reduciendo

costes, ganando calidad y disminuyendo el tiempo de disefio.
En resumen, se consigue una mayor productividad en el trazado de planos, integracion con
otras etapas del disefio, mayor flexibilidad, mayor facilidad de modificacién del disefio,

ayuda a la estandarizacién, disminucion de revisiones y mayor control del proceso de

disefio (Serrano, 2012).

2.4.2 INGENIERIA ASISTIDA POR COMPUTADORA (CAE)
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Una herramienta CAE se traduce como Ingenieria Asistida por Computador y es un
conjunto de programas informaticos que permiten analizar y simular el comportamiento

fisico de un producto disefiado previamente mediante CAD.

Dentro del CAE, existe una metodologia muy importante denominada MEF (Método de
Elementos Finitos). Estd metodologia ha sido generalizada hasta constituir un potente
método de cdlculo numérico, capaz de resolver cualquier problema de fisica como un
sistema de ecuaciones, abarcando los problemas de la resistencia de materiales, mecdnica

de fluidos, transferencia de calor, magnetismo, etc.

2.4.2.1 DINAMICA DE FLUIDOS COMPUTACIONAL (CFD)

La dinamica de fluidos computacional (CFD) combina teorias de continuidad y discretas
para el modelado de fluidos con algoritmos computacionales para la simulacién de fluidos.
Es un area de investigacion importante ya que existe una amplia gama de fendmenos
naturales que se pueden modelar a través de la teoria de fluidos. Algunos ejemplos
comunes de ingenieria son bombas, ventiladores, turbinas, aviones, barcos, rios, molinos
de viento, tuberias y, mds recientemente, la hemodinamica del sistema arterial (Powell G.,

2016).

El punto de partida de cualquier método numérico es el modelo matematico del fenédmeno
fisico que se estudiara, generalmente expresado como ecuaciones diferenciales o
ecuaciones integro-diferenciales con condiciones de contorno. Para la dinamica de fluidos

computacional (CFD), se utilizan las ecuaciones de Navier-Stokes.

Por lo tanto, para la solucién del problema, después de definir el modelo matematico, se
realiza la discretizacion temporal y espacial, y finalmente, se convierte en ecuaciones
algebraicas para la solucién numérica. Por lo tanto, la solucién no sera continua sino

discreta en el espacio y el tiempo. Por lo tanto, es critico que la discretizacidn espacial
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realizada se base en diferentes formulaciones del problema matemadtico tales como:
diferencia finita, elemento finito y volumen finito. Por lo tanto, la geometria se representa

como mallas: estructuradas, no estructuradas e hibridas.

Las ecuaciones de Navier-Stokes son las ecuaciones bdsicas que rigen para un fluido
viscoso que conduce el calor. Es una ecuacién vectorial formulada aplicando la segunda ley
de Newton a un fluido, junto con la suposicién de que la tensién en el fluido es la suma de
un término viscoso difusivo y un término de presion. Esto también se llama la conservacion
de la ecuacién de momento lineal (Ecuacién 7). Se complementa con la ecuacién de
conservacion de masa (Ecuacién 8) (también Ilamada ecuacién de continuidad) y la
ecuacion de conservacién de energia (Ecuacion 9). A menudo, el término ecuaciones de

Navier-Stokes se utiliza para referirse a todas estas ecuaciones diferenciales.

] a .

a(pui) + o, [puiuj + pdi; — Tﬁ] =0 (=123 (7)
dap 7] _

E + a—x] [puj] =0 (8)
] d —0

% (pey + o, [pujeo +up+q;— uitij] = (9)

El método computacional CFD estd en continua evolucién y, en paralelo con los avances
computacionales, lo permite numerosas mejoras, como el hecho de trasladar simulaciones
2D a 3D. Los campos son innumerables y algunas publicaciones muestran aplicaciones

genéricas de ingenieria usando esta técnica (Ku Shaari & Awang, 2015).

Los sectores productivos donde se aplica incluyen aeroespacial, automocion, arquitectura,
agricultura, medicina, ingenieria civil, quimica, fisica nuclear, cuestiones térmicas,
hidraulica, cine, graficos por computadora, procesos industriales, tecnologias de

combustién para el medio ambiente, la industria del acero, fabricacién de vidrio ,
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semiconductores, turbo maquinaria, agua y alcantarillado, entre otros. En general, la
mayoria de las simulaciones CFD existentes presentan soluciones a varios problemas:
aspectos basicos de la mecanica de fluidos computacional, flujo compresible, transferencia
de calor y radiacién, combustidn, flujo turbulento, flujo multifdsico, cavitacidn, reacciones
guimicas, dinamica sélida, flujo supersénico, motores, turbo maquinas y acustica, entre

otros.

Actualmente, existe una gama de diferentes opciones de software CFD y solucionadores, y
son muy numerosas tanto en la eleccion del software comercial como en el software libre.
Una ventaja adicional del software libre en comparacién con el software comercial implica
la personalizacidn, es decir, puede producir nuevos solucionadores o modificar algunos de
ellos al cambiar el cédigo en el software de cdédigo abierto existente en el mercado; esto
es, por lo tanto, un paso mas hacia la optimizacién del proceso con el beneficio adicional
de reducir los costos. La lista de software y/o solucionadores comerciales y gratuitos es
muy amplia. La Tabla 2 muestra una seleccion de software y solucionadores, que indica el

desarrollador, el tipo de licencia y el sitio web.

Tabla 2. Solucionadores y software CFD

Solucionador/Software Desarrollador Tipo de Website

licencia
Fluent/CFX/CFD/CFD- ANSYS Comercial | http://www.ansys.com/Products/Flui
Flo/CFD- ds

Professional/Polyflow

Simulation CFD/CFD | Autodesk Comercial | http://www.autodesk.com/products/
Advanced/CFD Motion cfd/overview

Solidworks Flow | DassaultSystéeme | Comercial | http://www.solidworks.es/sw/produc
Simulation s ts/simulation/flow-simulation.htm
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NX Flow/NX Advanced | Siemens PLM | Comercial | http://www.plm.automation.siemens
Flow/NX Advanced | Software .com/es_es/products/nx/for-
Simulation/NX Thermal/ simulation/flow/cfd-modeling.shtml
NX Advanced Thermal/NX
Advanced Fluid Modeling

COMSOL Multiphysics | COMSOL Inc. Comercial | https://www.comsol.com/comsol-
CFD. multiphysics.

PowerFlow/PowerTHERM | Exa Corporation | Comercial | http://exa.com/product/powerflow

/PowerCOOL
simFlow Altizar Limited Comercial/ | https://sim-flow.com/
Free
ELMER IT Center for | Free https://www.csc.fi/web/elmer
Science Powell, G.
EPANET EPA Free http://www.instagua.upv.es/Epanet/(

in Spanish)

La mayoria de las principales compaiiias que ofrecen software CAD (Computer-Aided
Design) tienen su propio software CFD. Estos incluyen compaiiias como Autodesk, Dassault
Systems, Siemens PLM o Altair Limited, que son como una herramienta multiple que toca
todas las ramas del disefio y la ingenieria. Las ventajas de este software CFD son su
simplicidad y la posibilidad de realizar una prueba completa del elemento que acaba de
disefiarse con el mismo software, e incluso hacer un analisis estructural con FEM (método
de elementos finitos) en el mismo paquete. A veces, sin embargo, surge el problema de
gue estos tienden a ser demasiado simples para futuras investigaciones en el campo de la

dindmica de fluidos.

Por otro lado, algunos software’s se han especializado en un campo dado y ofrecen una

excelente calidad en su area, con una variedad y cantidad extraordinaria. Por ejemplo, el
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moddulo mezclador de COMSOL se puede usar para calcular el flujo en mezcladores
industriales, Star-CD para motores de combustidon interna, ANSYS CFX para el cdlculo del
flujo en turbo maquinas, EPANET para software libre de analisis de redes hidraulicas, como

agua redes de suministro, entre muchos otros.
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3. CASO DE ESTUDIO (DEPOSITOS DE ARSENIURO DE GALIO GaAs)

El arseniuro de galio (GaAs), es un compuesto que tiene como principal fuente de
aplicaciéon la industria de los semiconductores, principalmente debido a sus propiedades

eléctricas y electrdnicas que éste posee.

Como se ha mencionado en los apartados anteriores, el recubrimiento de materiales con
algun compuesto en especifico es de vital importancia para mejorar ciertas propiedades
fisicas o quimicas y reducir costos, evitando utilizar un material del compuesto deseado en
todo su cuerpo. Un método para generar recubrimientos o crecimientos epitaxiales de
capas delgadas en un sustrato, es la denominada deposiciéon quimica de vapor (CVD). El
modelo propuesto simula una primera fase del proceso de deposicidon en un reactor CVD,
la fase de disociacidn, el ingreso de los precursores trimetil-galio (Ga(CzHs)3) y arsano o
hidruro de arsénico (AsH3s), asi como del gas transportador, hidrogeno (Hz), los cuales son
lo gases necesarios para la formacién, en su Ultima fase de especies intermedias

generadas, de depdsitos de arseniuro de galio GaAs.

El modelo que se presenta en este trabajo en el proceso de deposicién de arseniuro de
galio (GaAs) en un sustrato, resulta de la integracion de las herramientas computacionales
CAD y CAE, con el propésito de incluir de manera puntual los parametros geométricos,

fisicos y quimicos que intervienen en la generaciéon optima de depdsitos.

Posteriormente a la integracién de las herramientas computacionales, junto con sus
moédulos de andlisis necesarios, se presentaran los diferentes resultados obtenidos,
esperando la presencia de concentraciones molares de las diferentes especies intermedias
de las reacciones que permitan un posterior andlisis en trabajos futuros de las tasas de

deposicidn.
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3.1 CONSTRUCCION DEL MODELO EN SOFTWARE CAE

En la primera fase del modelo propuesto, es indispensable hacer uso del disefio asistido
por computadora CAD, herramienta que permite interactuar con diferentes variables
geométricas, las dimensiones y posicién del sustrato, asi como de las dimensiones del
reactor; en el apartado 3.1.1 se especifican los valores de las dimensiones del sustrato y

del reactor propuestos para la modelacién y simulacién del presente trabajo.

Una vez determinado el modelo geométrico del sustrato y reactor, se interactuara con
ingenieria asistida por computadora CAE, mediante los diferentes mddulos de analisis

fisicos y quimicos en conjunto con el modelo CAD propuesto.

En cuanto a los mdédulos de analisis CAE que se presentardn a continuaciéon encontramos
los mdédulos de transferencia de calor, transporte de especies diluidas, reacciones quimicas

dinamica de fluidos computacional CFD.

La herramienta computacional que se utiliza para resolver el modelo propuesto desarrolla
y resuelve sus ecuaciones gobernantes mediante el método de elementos finitos (MEF),

por lo que se utiliza un mallado que se especificard mds adelante en el apartado 3.1.6.

3.1.1 MODELADO CAD DE REACTOR CVD

La intencidn de este trabajo es aprovechar las herramientas CAD y CAE para el andlisis
de un proceso de depdsitos de recubrimientos. Para ello, en primer lugar se genera una
geometria propuesta para un reactor CVD horizontal basandonos en dimensiones
aproximadas del propuesto por Ingle y otros (Ingle, Theodoropoulos, Mountziaris, & Smith,

1996), unicamente se considera las dimensiones del reactor, las dimensiones o geometria
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del sustrato es mas conveniente generarla en la herramienta CAE, con el fin de que el

software pueda diferenciar una de otra.

37| Zona de descarga de especies Sustrato
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Figura 9. Modelado CAD del reactor CVD.

Como se muestra en la figura 9, es posible generar la geometria deseada para el reactor
CVD, lo que permite que los resultados sean mas cercanos a un caso real. La camara
principal del reactor es de 2 in de diametro, y la entrada y salida de gases es de 1 in. El
modelado del reactor mediante herramientas CAD, nos permite generar cualquier
geometria deseada, y analizar con un alto rango, el impacto de este en la deposicién de

especies en un sustrato.

3.1.2 MODULO CAE DE REACCIONES QUIMICAS

Para el médulo de ingenieria de reacciones quimicas, se consideran como precursores
trimetil-galio (Ga(Cz2Hs)3) y arsano o hidruro de arsénico (AsHs), ademads de hidrogeno (H2)
como gas transportador, ambos precursores se descomponen de su fase gaseosa en las

diferentes especies intermedias hasta alcanzar la formacion de arseniuro de galio (GaAs),
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la fase final de reaccion en su fase sélida. Estos productos o especies posteriormente se
adsorben y reaccionan sobre un sustrato o muestra, para formar peliculas delgadas de
arseniuro de galio (GaAs). Los valores para el modelo de balances de momento, energia y
masa, asi como la cinética de adsorcion, para las diferentes especies generadas fueron

obtenidos de una herramienta computacional de reacciones quimicas.

A continuacidn se presentan las diferentes reacciones quimicas, incluidas en el proceso de

descomposicion de ambos precursores, en sus diferentes especies intermedias, hasta su

etapa final, la especie en su fase solida de arseniuro de galio (GaAs).

1) Descomposicion en su fase gaseosa del precursor trimetil-galio (Ga(CzHs)3):

Ga(CyHs)3; — Ga(CyHs), + C,Hs  (10)

Ga(C,Hs), — Ga(C,Hs) + C,H,  (11)

Ga(C,Hs)H — GaH, + C,H, (12)

2) Descomposicién en su fase gaseosa de especies intermedias:

C,Hs + H, = C,Hg + H (13)
C;Hs + H - 2CH; (14)
CHy;+H,=CH,+H (15)
2CH; - C,Hy (16)
C,H, + H — C,H; (17)
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2H + H, - 2H, (18)

3) Reacciones superficiales que involucran a las especies Ga y As. Sa y Sg representan
sitios superficiales, que corresponden a enlaces con atomos de As o Ga,

respectivamente.

Ga(C;Hs)3 + Sy — GaCy,Hs + 2C,Hy (19)
Ga(CyHs)H + S4 = Ga(C,Hs)H (20)
GaH, + 5S4 — Ga+ 2H (21)
Ga(CyHs)H - Ga+ C,Hs + H (22)
AsH; + S; - As + 3H (23)

4) Reacciones superficiales de fragmentos de carbdn e hidrogeno:

C,Hs + S, = C,Hs (24)
C;Hs + Sg = CyHsg (25)
C,Hs, » Hy + C,H, (26)
C;Hsg = Hg + C3H, (27)
Hy-S,+H (28)
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H; > S;+H (29)
5) Reacciones superficiales que permiten el crecimiento de arseniuro de galio (GaAs):
GaC,Hs + As - GaAs + C,Hs + S, + Sz (30)
Ga+ As - GaAs + S, + S (31)
La dependencia de la temperatura de las velocidades de reaccion se incluye a través de las

expresiones de Arrhenius como se muestra en la ecuacién (32) para las constantes de

velocidad:

k = AT"exp(— RQLT) (32)

En donde A es un factor de frecuencia, T es la temperatura (K), n es el exponente de la

temperatura, E es la energia de activacion, Ry es la constante ideal de los gases.

Etiqueta: Chemistry 5]
Maormbre:  chem

Seleccian de dominio
¥ Ecuacian

Forma de la ecuacidén:

Controlade por el estudio -

Mostrar ecuaciones asumiendo:

Study 1, Time Dependent =

Ri= DR
i

Entradas del modelo

* Entradas del modelo, concentraciones
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Figura 10. Ventana de ajustes del médulo de quimica en software CAE.

3.1.3 MODULO CAE DE TERMODINAMICA

Para el modulo CAE de transferencia de calor se considera un modelo estacionario, con

la siguiente ecuacion (33) y (34) gobernante:

pCyu-VT +V-q=Q+Qp+ Qua (33)

q = —kVT (34)

Donde p es la densidad; u es la velocidad; T es la temperatura; Cp es el calor especifico a
presion constante; q es el calor por conduccion; @, y @4 son el calor absorbido y disipado

respectivamente.

Etiqueta: Heat Transfer in Fluids =

MNombre:  ht
¥ Seleccion de dominio
Seleccién: | Todos los dominios -

[onm| 1

Activo

X

B G0 &

¥ Ecuacion

Forma de la ecuacidn:

Controlade por el estudio -
Mostrar ecuaciones asumiendo:

Study 1, Time Dependent -
dz,OCpu-VT +V-q=d0+q+ d0,+d0u
q=-dkVT

¥ Modelo fisico
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Figura 11. Ventana de ajustes del modulo de transferencia de calor.

Desde esta ventana de ajustes del mdédulo de transferencia de calor, se determinan los
pardmetros térmicos iniciales, del ambiente, del reactor y de las especies, entre algunos

otros ajustes, por ejemplo las propiedades térmicas de las paredes.

3.1.4 MODULO CAE DE TRANSPORTE DE ESPECIES DILUIDAS

El médulo de transporte de especies diluidas es de gran importancia en la simulacién para
el modelado de la deposicion quimica de vapor de arseniuro de galio (GaAs); dicho mddulo
nos proporcionara las concentraciones molares de cada una de las especies intermedias
generadas en las reacciones, las cuales servirdn para determinar la concentracién molar de
las capas de arseniuro de galio. El software CAE utiliza la siguiente ecuacién (35) y (36)
gobernante para resolver el problema de fendmenos del transporte presente en el proceso

de deposiciéon en un reactor CVD:

Ni = —DiVCi + uc; (36)

Donde u es la velocidad; C; es la concentracion del componente i; N; es el flujo del

componente i; R; es la velocidad del flujo difusional.
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Etiqueta:  Transport of Diluted Species =

Nombre: tds

Seleccidn de dominio
¥ Ecuacién

Forma de la ecuacion:

Controlado por el estudio =
Mostrar ecuaciones asumiendo:

Study 1, Time Dependent =
V- (-0Ne)+u-Ve; =R
N; =-DNe; + ug;

¥ Mecanismo de transporte

Mecanismo de transporte adicional
| Conveccion
Migracién en campo eléctrico

Transferencia de masa en medios porosos

Figura 12. Ventana de ajustes del médulo de transporte de especies diluidas.
3.1.5 MODULO CAE DE DINAMICA DE FLUIDOS COMPUTACIONAL CFD

Como se ha mencionado en el apartado de antecedentes, existen diversos métodos de
andlisis de los fendmenos que ocurren en el proceso de deposicion quimica en un reactor
CVD, tal es el caso del modelado matematico o mediante métodos experimentales,
diversas investigaciones han hecho uso de herramientas computacionales y analizado el
proceso con software CAE, especificamente con el médulo CFD; en este caso no es la
excepciéon, ademds de ser de gran importancia, de manera que los demas moédulos de

analisis se integran u obtienen datos de este médulo CFD.

La ecuacién gobernante (37) y (38) que resuelve el software para el analisis de la cinética y

cinematica de los fluidos es la siguiente:

pu-Vu=v- [—pl + u(Vu + (Vu)T) — %/,L(V . u)l] +F (37)
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V-(pu) =0 (38)

Donde p es la densidad; u es la velocidad; u es la viscosidad; [ es la longitud; F es la fuerza

cortante; T es el tensor de fuerzas asociado con la fuerza cortante.

Etiqueta:  Laminar Flow =
Nombre:  spf

Seleccion de dominio
T Ecuacion

Forma de la ecuacion:

Controlade por el estudic -

Mostrar ecuaciones asumiendo:

Study 1, Time Dependent -
o(u-Vyu=

V-[-pl + p(Vu +(Vu)) -%y(V-u)l] +F

V-(pu)=0

¥ Modelo fisico

Compresibilidad:
Flujo compresible (Ma<0.3) b
Tipo de modelo de turbulencia:
MNinguno
Meodelo de turbulencia:

k-2 -

Figura 13. Ventana de ajustes del médulo dindmica de fluidos computacional CFD.

Desde la ventana de ajustes del médulo de dinamica de fluidos computacional, en este
caso para un flujo laminar, se determinan algunos parametros necesarios para el desarrollo
de la modelacion; se seleccionan los limites geométricos del reactor, es decir las paredes
de este, asi como la entrada y salida del flujo, por lo que es necesario declarar la velocidad
inicial en la entrada al reactor, y una presién de salida baja, esto para garantizar la
direccién deseada del flujo. Las propiedades del fluido como la densidad y viscosidad

vienen determinadas desde el médulo quimico del modelo.
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3.1.6 MALLADO

Una vez considerados y configurados los diferentes mddulos CAE para el analisis del
proceso quimico y termodinamico en la deposicidon quimica de vapor de arseniuro de galio,
es necesario determinar e indicar el mallado para el andlisis. Se utilizaron diferentes
configuraciones en el mallado para poder analizar y obtener resultados validos de la
simulacion; se ha experimentado con mallados cuadraticos y triangulares libres, para
ambos casos se buscd que los elementos fueran mas refinados y condensados en la zona

del sustrato, que es el area de mayor interés en el estudio.

Por mencionar los dos casos mas extremos, el primero de ellos fue un mallado cuadratico
libre, con tamano maximo y minimo de elementos de 0.44 in y 0.014 in respectivamente,
obteniendo 594 elementos de dominio y 106 elementos de contorno, siendo en general un
mallado extremadamente grueso, teniendo un tiempo de computacién de 33 s para un
numero de grados de libertad del estudio de 7620. El segundo caso se trata de un mallado
triangular libre, con tamafio maximo y minimo de elementos de 0.07 in y 0.002 in
respectivamente, obteniendo 13762 elementos de dominio y 444 elementos de contorno,
siendo un mallado m3s fino significativamente respecto al anterior, teniendo un tiempo de
computacién de 265 s para un numero de grados de libertad de 89940. Cabe mencionar

gue para un mallado todavia mas fino no se alcanzé la convergencia en la simulacidn.

Para ambos casos la diferencia en los resultados es relativamente de poca relevancia para
este tipo de estudios, ya que se necesitaria observar valores mayores a la unidad para
tener repercusiones en las reacciones quimicas; y en ambos casos mencionados la
diferencias se encontraron por debajo de 10 y 102 en los perfiles de temperatura y
velocidad respectivamente; llegando a la conclusiéon de utilizar el mallado mas fino, el
triangular libre mostrado en la figura 14 debido a la convergencia de la simulaciéon y que el

tiempo de computacion no resulta ser una limitante.
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Figura 14. Mallado triangular libre para el modelo CAE del reactor CVD.
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4. SIMULACIONES Y ANALISIS DE RESULTADOS

Para la simulacién computacional mostrada, se ha determinado con base en una
revision bibliografica, ciertas condiciones necesarias para que se presenten las reacciones
guimicas que generen las especies intermedias, como la presencia de un régimen laminar
en la dindmica del fluido asi como la temperatura necesaria en el sustrato, entre 720 Ky

1030 K (Ingle, Theodoropoulos, Mountziaris, & Smith, 1996).

La tabla 3 muestra las condiciones iniciales para llevar a cabo simulaciones del proceso de
deposicién quimica de vapor para recubrimientos de GaAs en sustratos que se encuentran
localizados a 3.5 y 4 in con un angulo de inclinacién de 45°, la entrada de gases en el

reactor.

Tabla 3. Condiciones iniciales de modelo propuesto.

Descripcién Valor
Didmetro de reactor 2in
Velocidad inicial 0.35m/s
Temperatura inicial 300 K
Temperatura del sustrato 950 K
Presion de salida 4000 Pa
Concentracioén inicial de H, 1.44 mol/m?
Concentracidn inicial de AsH3 0.2 mol/m?

3
Concentracion inicial de Ga(CzHs)s 0.0075 mol/m

En este caso de estudio, se presenta la simulacién del proceso de disociacidon en un reactor

de deposicion quimica de vapor CVD para generar concentraciones de arseniuro de galio
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GaAs; el sustrato se encuentra a una temperatura de 950 K y el reactor a 300 K, la
velocidad de entrada del fluido, en este caso los gases es de 0.35 m/s, la cual permite en
conjunto con el diametro del reactor de 2 in un flujo laminar, régimen necesario para que

se generen la reacciones quimicas.

La concentracion inicial de los precursores debe ser considerablemente mas baja respecto
a la concentracion inicial del gas transportador, para este modelo la concentracion inicial
del hidrogeno H3 (gas transportador) es de 1.44 mol/m3, mientras que la del trimetil-galio
(Ga(CzHs)3) y arsano o hidruro de arsano (AsHs), es de 0.0075 mol/m3® y 0.2 mol/m3

respectivamente.

Se muestran resultados de los perfiles de temperatura y velocidad, asi como de las
concentraciones de los precursores trimetil-galio y arsano en una variable espacial, las
concentraciones de las especies intermedias del trimetil galio con respecto al tiempo, para
dos diferentes variables espaciales, la posicion con respecto a la descarga de precursores
del sustrato, es decir, para una distancia de 3.5 in y 4 in, de la entrada de gases al reactor

CvD.

4.1 PERFILES DE TEMPERATURA

El médulo de transferencia de calor en conjunto con las condiciones iniciales nos

permite analizar las propiedades térmicas del proceso de deposicién de arseniuro de galio.

Las figuras 15 y 16 muestran los contornos de temperatura para los sustratos situados a

3.5y 4 in de la zona de descarga, alcanzando los 950 K en la superficie del sustrato.
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Superficie: Temperature (K)
in T T T T
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Figura 15. Perfil de temperatura [Sustrato a 3.5 in de |la descarga].

Superficie: Temperature (K)
in T T T T

~1:9 | | | |

2 4 6 8 in

300 400 500 600 700 800 900

Figura 16. Perfil de temperatura [Sustrato a 4 in de la descarga].
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La temperatura juega un papel primordial en la modelacién en este tipo de procesos,
debido a que la temperatura es la energia de activacién para que las diferentes reacciones
guimicas se hagan presentes; posteriormente, en la secciéon de concentraciones molares se
detallarda y recalcard la importancia e influencia de la temperatura en el proceso de

deposicién quimica de vapor en un reactor CVD.

4.2 PERFILES DE VELOCIDAD

Una de las condiciones déptimas necesarias para que se presenten las diferentes
reacciones quimicas y se generen depdsitos de arseniuro de galio, es la presencia de un

régimen laminar en la dinamica del flujo en el reactor CVD.

Como se muestra en la tabla 3 de condiciones iniciales, asi como de los pardmetros
geométricos considerados, el didmetro de la camara de reaccion del reactor CVD es de 2 in
y la velocidad de inicial de entrada del reactor es de 0.35 m/s, por lo que se garantiza el
régimen laminar en la entrada del reactor; como podemos observar en las siguientes dos
figuras 17 y 18 del perfil de velocidad para dos diferentes posiciones del sustrato respecto
a la entrada de gases (3.5iny 4 in), la velocidad mds alta alcanzada se encuentra alrededor
de los 0.8 m/s en algunas pequefias zonas cerca del sustrato en los extremos, debido a la
reduccién de la seccién transversal, a pesar de ello se sigue manteniendo en una velocidad
baja, garantizando aun el régimen laminar necesario para la presencia de reacciones vy

depdsitos de arseniuro de galio.
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Superficie: Velocity magnitude (m/s)
in T T T T
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Figura 17. Perfil de velocidad [Sustrato a 3.5 in de la descarga].

Superficie: Velocity magnitude (m/s)
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Figura 18. Perfil de velocidad [Sustrato a 4 in de la descarga].
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Las figuras 16 y 17 muestran los contornos de velocidad para los sustratos situados a 3.5 in
y 4 in de la zona de descarga, alcanzando una intensidad de flujo de gas maxima en los
extremos superior e inferior de los mismos, observandose que la posicién del sustrato
respecto a la descarga no influye en los patrones de flujo que se generan pero si en el
instante y lugar donde ocurren las reacciones quimicas y por la tanto en las zonas donde se

encuentran las diferentes concentraciones molares de la especies.

4.3 CONCENTRACIONES MOLARES

Existen diversas variables que son necesarias para conocer y predecir el
comportamiento de los fendmenos fisico-quimicos en el proceso de deposicién de peliculas
delgadas en un reactor CVD; una de estas variables es la concentracién molar de cada uno
de los precursores, asi como de las especies de compuestos generados en las diferentes

reacciones quimicas durante el proceso de deposicidn quimica de vapor.

A continuacién se muestran resultados en diferentes opciones, como perfiles y contornos
de las concentraciones molares de los precursores trimetil de galio Ga(CzHs)s y arsano
AsHs3, gases precursores necesarios para depdsitos de arseniuro de galio (Ingle,

Theodoropoulos, Mountziaris, & Smith, 1996).

4.3.1 CONCENTRACION MOLAR DEL PRECURSOR TRIMETIL DE GALIO

Como se describe en el apartado anterior, para que se generen recubrimientos de
arseniuro de galio GaAs, se necesitan dos precursores, uno de ellos es el trimetil de galio
(Ga(CzHs)3), que junto con el arsano AsHs, reaccionan formando las diferentes intermedias

mencionadas en el apartado 3.1.2.
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Las figuras 19 y 20 muestran los contornos de concentracidn molar del precursor trimetil
de galio para diferentes posiciones de sustrato, se observa que la concentracion molar del
precursor es desde la entrada de gases (lado izquierdo de los graficos), hasta poco antes de
llegar al sustrato, se mantiene prdacticamente con las condicion inicial dada, 0.0075
mol/m3, y sobre el sustrato y posterior a este es cuando encuentra con su valor més critico,

con tendencia a 0.

Los contornos de concentracion de Ga(CzHs)s muestran su disminucion desde la zona de
descarga del reactor con 7x10°3 mol/m3 hasta alcanzar 1x102 mol/m3, esto quiere decir
gue las reacciones se estdn llevando a cabo, por lo que existird la presencia de las
diferentes especies intermedias y finales como el arseniuro de galio en la superficie de los

sustratos situados a 3.5iny 4 in como se muestra en las figuras 19 y 20 respectivamente.

Superficie: Concentration (mol/m?)
in T T T T

~1:9 | | | |

B ; T 10
3 5 6 7

Figura 19. Concentracién de (Ga(CH5)3) [Sustrato a 3.5 in de la descarga].
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Superficie: Concentration (mol/m?)
in T T T T

~1:9 | | | |

[ . : T <10
4 6 7
Figura 20. Concentraciéon de (Ga(C2H5)3) [Sustrato a 4 in de la descarga].

4.3.1.1 CONCENTRACIONES MOLARES DE ESPECIES INTERMEDIAS DEL PRECURSOR
TRIMETIL-GALIO

A continuacién se muestran las especies derivadas o intermedias generadas
mencionadas en el apartado 3.1.2 del precursor trimetil de galio Ga(C;Hs)3, que mediante
graficos de perfiles de concentracidn es posible analizar el comportamiento del fenémeno

fisico-quimico del proceso.

Los perfiles de concentracidon de las especies derivadas del Ga(C2Hs)s para los sustratos
situados a 3.5 in y 4 in de la zona de descarga como lo muestran las figuras 21 y 22
respectivamente. En ambos casos se observa un decremento de la concentracion con el
tiempo de permanencia de las especies: GaCgH1s, GaC4H10 y de GaCyHs; mientras que en el
caso de las especies CaHs y GaH; y C2Ha se observa un incremento en la concentraciéon con

el tiempo de permanencia. De ambas graficas se observa una diferencia significativa en el
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tiempo de permanencia de las especies para los sustratos ubicados a 3.5 y 4 in

respectivamente.
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Figura 21. Concentracion de especies del precursor (Ga(CzHs)s) [Sustrato a 3.5].
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Figura 22. Concentracidon de especies del precursor (Ga(CzHs)s3) [Sustrato a 4].

Asi como en el apartado anterior, se observa con una linea azul la concentracién molar del
precursor trimetil de galio, desde su condicién inicial, 0.0075 mol/m3, y en un instante
dado se observa la disminucidn de este con tendencia a 0, esto debido a que se acerca al
punto donde se encuentra el sustrato con una temperatura de 950 K, la cual activa las
reacciones quimicas, y las concentraciones molares de las especies generadas o

intermedias aumenta.

4.3.2 CONCENTRACION MOLAR DE PRECURSOR ARSANO

El arsano AsHs, es el segundo de los precursores considerados para la modelacion vy
simulacidon propuesta en este trabajo, basdndose en publicaciones anteriores (Ingle,
Theodoropoulos, Mountziaris, & Smith, 1996). A continuaciéon se muestra un grafico de la
concentraciéon molar del arsano para diferentes posiciones de sustrato respecto a la

entrada de gases al reactor.
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La figura 23 muestra la concentracion de arsano AsHsz, uno de los precursores que se
utilizaron para el modelado de deposicién de arseniuro de galio GaAs, para 3 diferentes
posiciones del sustrato dentro del reactor, a 3 in (Curva 1), 3.5in (Curva 2) y 4 in (Curva 3)
de la zona de descarga. Se observa, que la concentracidon del arsano disminuye conforme
se acerca al sustrato, debido a que este ultimo se encuentra a una temperatura de 950 K,
en donde se genera mayormente la reaccion con otras especies de gases,
descomponiéndolo y reduciendo su concentracién. El mismo fendmeno se puede observar
con el primer precursor en la figura 19, 20, 21 y 22 del perfil de concentracién del trimetil-
galio, que hasta antes de acercarse al sustrato, se encuentra prdacticamente con la

concentracion inicial, y alrededor del sustrato, tiende a reducirse a 1x10-3 mol/m3.

0.04 —

Curval

Curva 2

T

| 0.0399

cAsH3-¢c AsH3 init (mol/m?)

0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
x-coordinate (m)

Figura 23. Concentracion de arsano para diferentes distancias del sustrato de la descarga.
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CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

Durante el proceso de modelaciéon y simulacion es de gran importancia la
convergencia de resultados, por lo que se hace mencidén de algunas situaciones que se
presentaron en el desarrollo de este trabajo; en cuanto a la convergencia de la fisica del
modelo, es necesario que los valores iniciales de velocidad inicial y el didmetro del reactor
sean los adecuados para que la dinamica del fluido se encuentren bajo un régimen laminar
y la temperatura del sustrato sea la suficiente para la presencia de las reacciones, como se
menciond en apartados anteriores, de otra forma el estudio no convergera y obtendremos
errores en la simulacidon; en cuanto a la convergencia de los resultados por el mallado,
depende ampliamente de las caracteristicas del hardware con la que se dispone, por lo que
con una malla mas fina obtendriamos resultados con valores mas exactos pero con la
posibilidad de que el sistema computacional no soporte el nivel tan alto de procesamiento,

por lo que se sugiere un mallado de tamafio normal sin perder exactitud en los resultados.

Con el uso e integracion de herramientas computacionales CAD-CAE ha sido posible
modelar y simular el proceso de disociacién en la deposiciéon de arseniuro de galio que se
lleva a cabo en un reactor CVD, permitiendo analizar y observar las condiciones
termodinamicas y cinéticas de los fluidos de trabajo, obteniendo diferentes variaciones de
graficos y resultados para diversas variables, como las concentraciones molares de los
precursores y especies intermedias, vitales para que en trabajos futuros se establezcan
mejores tasas de deposicidn y con base en ello se consideren los pardmetros para el disefio

y construccion de un reactor CVD.

Mediante la modelacion y simulacién con el método de elemento finito (FEM,) se han
obtenido resultados de la termodindmica de los fluidos del fendmeno fisico-quimico de
disociacion que estan ampliamente relacionadas con las tasas de deposicion en el proceso
de generacién de recubrimientos, por lo que se espera que en trabajos posteriores se

pueda realizar un andlisis de las fases posteriores a la disociacion quimica, es decir en la
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absorcién del estado sélido de arseniuro de galio en conjunto con resultados
experimentales; por lo que se utilizaron diferentes mdédulos de analisis CAE (Dindmica de
fluidos computacional CFD, transferencia de calor, transporte de especies diluidas y

reacciones quimicas), abarcando los diferentes pardmetros fisicos y quimicos del proceso.

Se presentaron resultados de la modelacidn y simulacién para diferentes posiciones del
sustrato respecto a la descarga de gases del reactor durante el desarrollo de este trabajo;
por lo que en general se observa el mismo patrén en las reacciones y en las
concentraciones molares de los precursores, asi como en los perfiles de velocidad vy
temperatura, influyendo puntualmente en el tiempo y posicion en el reactor donde

ocurren las reacciones quimicas.

Es importante resaltar que del andlisis de termofluidos, a través de los graficos de perfiles
de velocidad y temperatura, se observa el comportamiento de los fluidos precursores y se
concluye que ciertas condiciones se presentan para que las reacciones quimicas se
generen; como la presencia de un régimen de flujo laminar, es decir que la ausencia de
turbulencia favorece a las reacciones quimicas (Figuras 17 y 18), asi como también la
homogeneidad de la temperatura en la mayor parte del reactor, a excepcion del sustrato,
gue se encuentra a una temperatura mayor (Figuras 15 y 16), favoreciendo a que las

reacciones y la generacidn de especies intermedias ocurran cerca del sustrato.

El disefio y la simulacidon del proceso fisico-quimico de la fase de disociacion permitira en
trabajos futuros analizar todas las fases posteriores, como la etapa de absorcion y
adsorcion en el sustrato y obtener las tasas de deposicion mas altas; resaltando la
obtencion de graficos de concentraciones molares de los precursores utilizados (trimetil de
galio y arsano), ademas de las especies intermedias producidas mediante las reacciones
guimicas hasta antes de la fase solida de arseniuro de galio, como en las figuras 19, 20, 21,

22 y 23, resultados que permiten comenzar el andlisis de las siguientes fases.
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Finalmente, a través de la integracién de herramientas computacionales CAD y CAE es
posible modelar el proceso de disociacion en la generacidn de recubrimientos y peliculas
delgadas de arseniuro de galio en un reactor CVD; observando que es posible mediante
estas herramientas analizar las diferentes fases presentes, mencionando que es
importante contar con la disponibilidad propia del software en cuanto a los mddulos de
analisis de la fisica y quimica del proceso, ademds de apoyarse con algunos otros
programas informaticos tomando en cuenta de la accesibilidad de estos respecto a

versiones académicas o completas.
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ANEXOS

CARTA DE ACEPTACION DE LA EMPRESA

Subsecretaria de Educacion Superior
Ogico Nacional de México
Instituto Tecnoldgico de Orizaba

Orizaba, Veracruz., a 29 de Enero de 2018.
OFICIO: DIR/0079/2018.

ASUNTO: CARTA DE ACEPTACION.

Dr. PRUDENCIO FIDEL PACHECO GARCIA

Coordinador de Posgrado de Sistemas Integrados de
Manufactura y Estrategias de Calidad

De la Universidad Popular Auténoma del Estado de Puebla.

Por este medio le informamos que el Ing. Allan Joseph Ayala Lara, alumno del Posgrado en
Sistemas Integrados de Manufactura y Estrategias de Calidad, ha sido aceptado en nuestra
institucion educativa para participar en el desarrollo del proyecto titulado “DISENO Y
SIMULACION DE UN REACTOR DE DEPOSICION QUIMICA DE VAPOR (CVD)~,
conscientes de los requerimientos que el Ing. Allan Joseph Ayala Lara tiene como alumno del
posgrado reiteramos nuestros compromiso de permitir que el desarrollo de este proyecto sea la base
de tu trabajo de tesis que debe desarrollar para obtener el grado de Maestro.

Las actividades generales del proyecto consisten en el desarrollo de un proyecto de analisis,
disefio y simulacion a través de uso de software computacional CAD y CAE, de un Reactor de
Deposicion Quimica de Vapor (CVD), a través de la evaluacién de diferentes variables o parametros
fisicos, mecanicos, térmicos, geométricos, ete., y optimizar el proceso de manufactura en un reactor
CVD.

Para este proyecto se estd desarrollando un plan de trabajo y estamos informados sobre el
requerimiento del Ing. Allan Joseph Ayala Lara, de obtener una carta de liberaciéon en cuanto se
vean cumplidas las metas de este proyecto.

Queremos enfatizar la importancia que tiene para nosotros la informacién a la que tendra
acceso el alumno y hacerles notar que deseamos mantener en confidencialidad la informacién de
dicho proyecto por lo que solicitamos que la tesis tenga un registro de confidencial al ser entregada a
la Universidad.

Agradeciendo de antemano su atencion, reciba un cordial saludo. RESTITUTO TECHOLOGICO

Atentamente DEORZABA
Y S0

—José Luis Bernal Ponce
Instituto Tecnoldgico de Orizaba &
Director de Proyecto

Tel. 01 272 724 4096
Cel. 044 272 215 0676

Correo-e: jberponce@gmail.com

Avenida Oriente 9 Num. ¢
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g: D Subsecretarfa de Educacién Superior
Y ‘p:: _51 Tec n(xl(x;“ 0 :\';kjm“d! de México
Instituto Tecnolégico de Orizaba
SECRETARL
EDUCACION T

Orizaba, Veracruz., a 29 de Enero de 2018.
OFICIO: DIR/0078/2018.

ASUNTO: Carta de aceptacion.

Dr. PRUDENCIO FIDEL PACHECO GARCIA

Coordinador del Posgrado de Sistemas Integrados de
Manufactura y Estrategias de Calidad

De la Universidad Popular Auténoma del Estado de Puebla.

Por este medio reciba un cordial saludo y hago de su conocimiento que en mi funcién como
Subdirectora Académica, le comunico que no existe inconveniente de nuestra parte para que el C.
ING. ALLAN JOSEPH AYALA LARA estudiante del Posgrado en Sistemas Integrados de Manufactura
y Estrategias de Calidad de su Casa de Estudios, forme parte del Proyecto “DISENO Y SIMULACION
DE UN REACTOR DE DEPOSICION QUIMICA DE VAPOR (CVD)”, del cual es responsable el Dr. José
Luis Bernal Ponce, profesor-Investigador del drea de Ing. Metal-Mecanica de nuestra Institucion.

Poniendo de manifiesto, que el estudiante aceptado debera seguir las reglas de comportamiento y
hacer uso adecuado de las instalaciones de nuestro Instituto. De igual forma, respetar los acuerdos
contraidos con el Director del proyecto.

Sin mas por el momento, quedo de usted.

BSTRURO TECHELOGKCO
ATENTAMENTE: %

“CIENCIA-TECNICA-EULTURA” f \E

{7
i\ y i
‘M.I. ABAXCELI JIMENEZ MENDOZA. SEECRET:g:gNBE
Subdirectora Académica. BLICA

Avenida Oriente 9 Nim. 852, Colon 320 Orizaba, Veracruz, México
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CARTA DE LIBERACION DE LA EMPRESA

Subsecretarfa de Educacién Superior
I
gico Nacional de México

B¢
Instituto Tecnolégico de Orizaba

SEP
SECRETARIA DF
EDUCACION PUBLICA

Orizaba, Veracruz., a 28 de Junio de 2018.
OFICIO: DIR/0099/2018.

ASUNTO: CARTA DE LIBERACION.

Dr. PRUDENCIO FIDEL PACHECO GARCIA

Coordinador de Posgrado de Sistemas Integrados de
Manufactura y Estrategias de Calidad

De la Universidad Popular Auténoma del Estado de Puebla.

. Por este medio le informamos que el C. Ing. Allan Joseph Ayala Lara, alumno del Posgrado en
Sistemas Integrados de Manufactura y Estrategias de Calidad, quien fuera aceptado en nuestra
institucion educativa, participo en el desarrollo del proyecto titulado “DISENO Y SIMULACION
DE UN REACTOR DE DEPOSICION QUIMICA DE VAPOR (CVD) PARA
RECUBRIMIENTOS DE ARSENIURO DE GALIO”. De este modo se generaron avances tedricos
y tecnoldgicos importantes para continuar con proyectos futuros de esta institucién, cumpliendo
asi, con las reglas de comportamiento y haciendo uso adecuado de las instalaciones de nuestro .
Instituto reiteramos nuestro compromiso de permitir que el desarrollo de este proyecto sea la base
de tu trabajo de tesis, que debe desarrollar para obtener el grado de Maestro en Sistemas Integrados
de Manufactura y Estrategias de Calidad.

Viendo cumplidas las metas de este proyecto, plasmadas en la carta de aceptacion del estudiante y
estando informados de los requerimientos del Ing. Allan Joseph Ayala Lara, se extiende esta carta de
liberacion del proyecto realizado en esta Institucion.

Agradeciendo de antemano su atencién, reciba un cordial saludo.

Atentamente

(O Az
" Dr. José Luis Bernal Ponce
N Instituto Tecnoldgico de Orizaba

Director de Proyecto

Tel. 01 272 724 4096 SEURETARIA B
Cel. 044 272 215 0676 EDUCACION PUBLICA

T . INSTITUE0  TECNOLOGICO
Correo-e: jberponce@gmail.com 3 Grizaks
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g % D A ; Subsecretaria de Educacién Superior

Tecnolégico Nacional de México

Instituto Tecnoldgico de Orizaba
SECRETARIA DM
EDUCACION PUBLICA

Orizaba, Veracruz., a 28 de Junio de 2018.
OFICIO: DIR/0098/2018.

ASUNTO: Carta de aceptacion.

Dr. PRUDENCIO FIDEL PACHECO GARCIA

Coordinador del Posgrado de Sistemas Integrados de
Manufactura y Estrategias de Calidad

De la Universidad Popular Auténoma del Estado de Puebla.

Por este medio reciba un cordial saludo y hago de su conocimiento que en mi funcién como
Subdirectora Académica, le comunico que el C. ING. ALLAN JOSEPH AYALA LARA estudiante del
Posgrado en Sistemas Integrados de Manufactura y Estrategias de Calidad de su Casa de Estudios,
ha formado parte en el desarrollo del Proyecto “DISENO Y SIMULACION DE UN REACTOR DE
DEPOSICION QUIMICA DE VAPOR (CVD) PARA RECUBRIMIENTOS DE ARSENIURO DE GALIO”, para
obtener el grado de Maestro en Sistemas Integrados de Manufactura y Estrategias de Calidad,
proyecto del cual es responsable el Dr. José Luis Bernal Ponce, profesor-Investigador del area de
Ing. Metal-Mecénica de nuestra Institucion, logrando generar avances tedricos y tecnoldgicos
importantes para continuar con proyectos futuros de esta institucién.

Poniendo de manifiesto, que el estudiante cumplié con las reglas de comportamiento e hizo uso
adecuado de las instalaciones de nuestro Instituto y de igual forma respeté los acuerdos contraidos

con el Director del proyecto, se extiende esta carta de liberacion del proyecto.

Sin mas por el momento, quedo de usted.

ATENTAMENTE:
“CIENCIA-TECNIGA-CULTURA”

SEQRET A DE
' EDUCACIoN
INSTITUTO ngggfég

A
|
de orizaka e

Avenida Oriente 9 Nim. 652, Colonia Emiliano Zapata. C.P.94
Teléfonos: 17244096
e- mail: Orizaba@itorizaba.eduanx

51728

orizaba.edumx
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