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Poréwnanie skutecznosci algorytmoéw regresji nieliniowej w
procesie identyfikacji centrow defektowych pélizolujagcych

materiatéw potprzewodnikowych.

Streszczenie. W artykule zostaly przedstawione testy algorytméw regresji nieliniowej w zastosowaniu do identyfikacji parametrow centrow
defektowych, z zasymulowanych relaksacyjnych przebiegéw fotopragdu. Wyniki otrzymane w trakcie eksperymentu sg podstawg do wykorzystania
algorytmoéw regresji nieliniowej w procesie identyfikacji centréow defektowych .

Abstract. The article presents tests of nonlinear regression algorithms used to identify the parameters of defect centers from simulated photocurrent
relaxation signal. The results of the experiment are the basis for the use of non-linear regression algorithms in the process of identifying defect
centers. (Comparison of the effectiveness of nonlinear regression algorithms in the process of identifying defect centers in semi-

insulating semiconductor materials.).
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Wstep
Rozwdj energetyki w duzej mierze zalezy od
wiasciwosci materiatéw potprzewodnikowych, z  ktérych

zbudowane sg elementy ukladow przeksztattnikow
energoelektronicznych. Parametry nowego typu przyrzadéw
silnie zalezne sg jednak od struktury defektowej tych
materiatéw, ktéra badana jest metodg niestacjonarnej
spektroskopii fotopragdowej.

Doktadne poznanie parametrow centrow struktury
defektowej w materiatéw materiatach poétprzewodnikowych
pozwoli na ich kompensacje, a w konsekwencji na
wytworzenie krysztatow o duzej rezystywnosci. Dodatkowo
wiedza uzyskana w trakcie obrazowania struktury
defektowej tych materiatdw pozwoli rozwing¢ lepszg
technologie ich produkcji, jak réwniez modyfikowaé
wiasciwosci juz wytworzonych krysztatéw.

Artykut przedstawia testy algorytmow regresiji nieliniowe;j
w zastosowaniu do identyfikacji parametrow centréw
defektowych, z zasymulowanych relaksacyjnych
przebiegow fotopradu.

Metody badania centrow defektowych z wykorzy-
staniem wysokorozdzielczej niestacjonarnej
spektroskopii fotoprgdowej HRPITS

Metoda niestacjonarnej spektroskopii fotoprgdowej o
wysokiej rozdzielczosci HRPITS (ang. High-Resolution
Photoinduced Transient Spectroscopy) jest jedng =z
najefektywniejszych metod okreslania struktury defektowe;j
w wysokorezystywnych materiatow potprzewodnikowych.
Polega ona na wykorzystaniu zjawiska wychwytu i
termicznej emisji no$nikéw tadunku z centréw defektowych
w procesie oswietlania probki impulsem swiatta.

Impuls optyczny powoduje réwnolegte procesy generaciji
i rekombinacji i generacji nadmiarowych nosnikéw fadunku,
ktére po wytgczeniu oswietlenia wptywajg na koncentracje
nadmiarowych  no$nikow. Poniewaz koncentracja
nadmiarowych nosnikow  wplywa na konduktywnos¢
probki, mierzgc przebieg relaksacji konduktywnosci po
wylgczeniu  oswietlenia  otrzymujemy informacje o
procesach termicznej emisji nosnikbw z centrow
defektowych, ze wzgledu na fakt, iz termiczna emisja z
poziomoéw defektowych jest znacznie wolniejsza od
proceséw rekombinacyjnych. Zaleznos¢ konduktywnosci
prébki w funkcji czasu po oswietleniu fotonami o energii

wiekszej od szerokosci
przedstawic jako:

przerwy energetycznej mozna

€Y o(t) = qn(®u, + p(©u,]

gdzie q jest tadunkiem elementarnym, n(t) i p(t) sa
koncentracjami swobodnych elektrondéw i dziur, a un i Up sg
odpowiednio ich ruchliwosciami.

Zmiany konduktywno$ci probki w funkcji czasu oraz
natezenia pola elektrycznego majg bezposredni wplyw na
relaksacyjny przebieg fotopradu dla termicznej emisji
nosnikéw z jednego centrum defektowego. Zaleznos¢ tg
mozna okresli¢ wzorem:

(1) i(t) = o(t)CE

w ktérym C jest polem efektywnego przekroju
poprzecznego probki, przez ktéry ptynie prad, a E jest
natezeniem pola elektrycznego zaleznego od napiecia

przytozonego do probki oraz odlegtosci pomiedzy
elektrodami.
Ze wzgledu na fakt, iz po przeksztatceniach z

uwzglednieniem réwnan opisujgcych procesy generacji
swobodnych elektrondw, dziur oraz koncentracji elektronow
wychwyconych przez centra defektowe w okreslonej
temperaturze, zmiany konduktywnosci probki w funkcji
czasu, po wytgczeniu oswietlenia mozna opisaé
wyrazeniem wykfadniczym, relaksacyjny przebieg fotopragdu
dla wielu centréw defektowych przyjmuje postac:

(@) i) = S5 LA T) expl-en (D], k =1..K,

gdzie Ik sg amplitudami relaksacji zaleznymi od temperatury
T oraz diugosci fali swiatta 4 padajgcego na probke, erx
okresla szybkos¢ emisji nosnikbw z k-tego centrum
defektowego w danej temperaturze. Biorgc pod uwage fakt,
ze w trakcie pomiaréw wykorzystujemy zrodio swiatta o
okreslonej diugosci fali, dlugos¢ fali nie ma wptywu na
przebieg fotopradu

Realizacja pomiarow w szerokim zakresie temperatur

pozwala na aproksymacje zaleznosci er(T) za pomoca
réwnania Arrheniusa przyjmujgcego postac:

3) erx = AcT? exp (—%)
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gdzie A jest stalg zalezng od wtasciwosci danego centrum
defektowego, E, jest jego energig aktywacji a kg jest statg
Boltzmana. Aby zatem okresli¢ parametry centrow
defektowych na podstawie relaksacyjnych przebiegéw foto-
pradu zmierzonych metodg HRPITS, z powyzszego réw-
nania nalezy obliczy¢ wartosci parametrow A, oraz E, [1-7].

Metody wyznaczania parametrow centrow defektowych
na podstawie wynikéw niestacjonarnej spektroskopii
fotopradowe;j

Tradycyjne podejscie do problemu identyfikacji centrow
defektowych w materiatach potprzewodnikowych polega na
przeksztatceniu sygnatéw relaksacyjnych przebiegéw
fotoprgdu zarejestrowanych w réznych temperaturach, za
pomocg dwuwymiarowych transformat korelacyjnej lub
Laplace’a oraz zobrazowanie ich jako powierzchnie
widmowe. Aby okresli¢ parametry centréw defektowych linie
grzbietowe aproksymowane sg liniami obliczonymi z
rébwnania Arrheniusa. Przyktadowe widma otrzymane za
pomocg metod korelacyjnej i Laplace'a przedstawiono na

rys. 1.

Laplace surface
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Rys.1. Poréwnanie widm korelacyjnego a) i Laplace’a b) dla
krysztalu VGF GaS otrzymany na podstawie relaksacyjnych
przebiegéw fotopragdu zmierzonych w zakresie temperatur

175 - 250 K. Linie ciggte przedstawiajg przyblizone grzbiety fatd
widmowych, ktére reprezentujg cztery centra defektowe opisane
jako T11-T14.[7]

Przedstawione na rys. 1 widma nie pozwalajg na
jednoznaczng aproksymacje grzbietéow fatd liniami
wyznaczonymi za pomocg rownania Arrheniusa. Parametry
centrow defektowych wyznaczonych z wykorzystaniem
metod Laplace’a i korelacyjnej obarczone sg w wiekszosci
przypadkéw duzym btedem. Kolejng niedoskonatoscig
wyzej wymienionych procedur jest brak uwzglednienia
ujemnych eksponent w relaksacji fotopragdu. Dodatkowo
metody te wymagajg ingerencji eksperta, ktéry na
podstawie swoich doswiadczen analizuje i koryguje
parametry obliczen. Powyzsze fakty sprawiaja, ze nalezy
znalez¢ bardziej precyzyjne algorytmy, ktére pozwolg na
jednoznaczne i doktadne wyznaczanie parametrow centrow
defektowych. [6-7]

Jedng z alternatywnych metod okreslania parametrow
centréw  defektowych jest procedura aproksymaciji
bezposredniej. Polega ona na wyznaczeniu parametrow

prgdow i szybkosci emisji bezposrednio z sygnatu
zmierzonego w danej temperaturze. Jednym z probleméw
tej metody jest znalezienie algorytmu, ktéry dostosuje ilosé
sktadowych eksponencjalnych zdefiniowanej funkcji tak,
aby odpowiadaty one rzeczywistej ilosci eksponent w
zmierzonym sygnale.

W niniejszym artykule przeprowadzono poréwnanie
trzech algorytméw regresji nieliniowej: Levenberg’a—
Marquardt'a (LM), Trust Region Reflective (TRR) oraz
Dogleg z tréjkatnymi obszarami ufnosci (DOG), w procesie
obliczania parametrow sumy funkcji eksponencjalnych na
podstawie = zasymulowanych sygnatbw o  réznych
parametrach  [8-13]. Aby sprawdzi¢  skuteczno$¢
algorytméw regresji nieliniowej w procesie wyznaczania
parametrow sktadowych funkcji eksponencjalnych, zostat
napisany program w jezyku Python. W bibliotece numpy
zaimplementowana jest funkcja curve_fit, ktéra pozwala na
przeprowadzenie regresji nieliniowej wyzej wymienionymi
metodami [12-13]. Aby dobra¢ najbardziej optymalng
posta¢ funkcji aproksymujgcej, algorytm jest odtwarzany w
petli zadang ilo$¢ razy, przy czym w kazdym kolejnym kroku
obliczane sg wartosci dla  wzrastajgcej liczby
eksponencjalnych funkcji sktadowych. Dzieki temu mozliwe
jest szybkie  sprawdzenie  stopnia  dopasowania
aproksymacji do zadanego sygnatu. Aby wybra¢ najlepsza
postaé funkcji aproksymujacej, w kazdym kroku obliczany
jest btad sredniokwadratowy jako suma kwadratéw réznic
pomiedzy punktami w danej chwili czasu w przebiegu
badanym wartosciami dla tych chwil w przebiegu
aproksymowanym.

Opis eksperymentu

W trakcie eksperymentu przeprowadzono procedure
wyznaczania parametrow sktadowych funkcji
eksponencjalnych  dla  symulowanych przebiegow,
sktadajgcych sie z sumy od jednej do trzech funkgciji
eksponencjalnych, zgodnych z réwnaniem opisujgcym
relaksacje fotopradu. Przebiegi te zostaty uzyskane poprzez
podstawienie réznych wartosci parametréw w zdefiniowane;j
funkcji oraz jej dyskretyzacje poprzez zastosowanie
parametrow ilosci prébek oraz czestotliwosci prébkowania
zgodnych z wartosciami dotychczas mierzonych prébek.
Obliczenia zostaly wykonane dla parametrow |k w
przedziale 0,5 do 1 z krokiem 0,5 oraz dla parametréow et w
przedziale 50 do 500 z krokiem 50. Jako ilo$¢ probek
przyjeto  warto§¢ 89000, natomiast czestotliwosé
prébkowania ustalono na 200 kHz poniewaz takie
parametry wystepujg w czeéci juz wykonanych pomiarow,
m. in. w probce S| GaAs, udostepnionej przez zespdl prof.
Kaminskiego z Centrum Badawczego tukasiewicz -
Instytutu Mikroelektroniki i Fotoniki. Nastepnie przebiegi te
zostatly zaszumione z wykorzystaniem funkcji
pseudolosowe] przyjmujgcej wartosci od -1 do 1. Aby
sparametryzowa¢ oddziatywanie szumu na  wyniki
eksperymentu zostat wykorzystany parametr wspotczynnika
szumu. Warto$¢ szumu w danym punkcie odpowiada sumie
wartosci obliczonej z funkcji opisujacej relaksacje fotopradu
oraz iloczynowi tej wartosci pomnozonej przez
wygenerowang liczbe pseudolosowg oraz wspotczynnik
zaszumienia. Procedury obliczeniowe, zostaty
przeprowadzone w petli dla roznych ilosci sktadowych
funkcji eksponencjalnych oraz réznych wspétczynnikéw
zaszumienia sygnatu. Dodatkowo zasymulowano kilka
przebiegdbw o parametrach innych niz w wykonanym
eksperymencie.

Wyniki

W tabeli 1 przedstawiono poréwnanie wynikow
pozyskiwania parametrow funkcji eksponencjalnych z
przebiegu zasymulowanego jako suma dwdch funkgcji
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sktadowych. Podane w tabeli parametry btedu
sredniokwadratowego  dla  réznych  wspdtczynnikéw
zaszumienia, Swiadczg o bardzo podobnej skutecznosci
wyznaczania parametréw z przebiegu skfadajgcego sie z
sumy dwéch sktadowych funkcji eksponencjalnych.

Tabela 1. Poréwnanie doktadnosci odtworzenia sygnatu
sktadajgcego sie z dwoch eksponencjalnych funkcji sktadowych
dla zatozonych parametréw iy = 1.23 ey = 670 I, = 0.51 e =
333 przy réznym poziomie zaszumienia dla badanych metod.

Metoda Wspé’:czynnik Btfad srednio-
zaszumienia kwadratowy
LM 0 0
TRR 0 0
DOG 0 0
LM 0.001 4.85e-61
TRR 0.001 4.85e-61
DOG 0.001 4.85e-61
LM 0.01 1.99e-40
TRR 0.01 1.99e-40
DOG 0.01 1.99e-40
LM 0.1 2.30e-21
TRR 0.1 2.30e-21
DOG 0.1 2.30e-21

W wiekszosci zasymulowanych przypadkéw dla dwoch
funkcji sktadowych zalezno$é ta sie potwierdzita. Srednie
wyniki btedu $redniokwadratowego, algorytméw
sprawdzonych podczas eksperymentu przedstawione w
tabeli 2 wskazujg na znaczng rdznice skutecznosci w
trakcie wyznaczania parametrow sktadowych pomiedzy
badanymi algorytmami.

Tabela 2. Wartosci $redniego btedu s$redniokwadratowego dla
przeprowadzonego eksperymentu w zaleznoéci od wspotczynnika
zaszumienia.

Wspétczynnik Metoda
zaszumienia LM TRR DOG
0 3.65e-59 3.43e-59 152.32
0.001 4.67e-32 3.64e-32 1435.22
0.01 3.22e-19 2.93e-19 2123.44
0.1 0.012 0.008 2454.32
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Rys.1. Poréwnanie doktadnosci odtworzenia sygnatu sktadajgcego
sie z dwodch eksponencjalnych funkcji skladowych dla parametréow
Ik1 =1.00 ey = 500 Ikz = 0.5 ep = 350 Ik3 = 05 e = 250 dla
sygnatéw niezaszumionego (a) oraz zaszumionego na poziomie
10% sygnatu w danym punkcie (b) dla badanych metod.
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Réznice pomiedzy pojedynczymi wynikami, a $rednimi
wartosciami  btedu $redniokwadratowego dla catego
eksperymentu wynikajg z faktu, iz symulacje wiekszosci
badanych przebiegéw sktadata sie z trzech skfadowych
funkcji eksponencjalnych dla ktérych dziatanie algorytméw
byto rézne w zaleznosci od wartosci parametrow i
wspotczynnika zaszumienia.

Wyniki przedstawione na rysunku 2 oraz w powyzszych
tabelach, $wiadczg o fakcie, ze doktadno$é wyznaczenia
parametrow funkcji sktadowych jest silnie zalezna od
poziomu zaszumienia sygnatu.

Tabela 3. Poréwnanie doktadnosci odtworzenia sygnatu
sktadajgcego sie z dwoch eksponencjalnych funkcji sktadowych
dla parametrow ly; = 1.95, ey = 900, Ir, = 0.45, e, = 800, /3 = 0.5,
e = 200 przy réznym poziomie zaszumienia dla badanych metod.

Metoda Wspotczynnik Btad srednio-
zaszumienia kwadratowy
LM 0 0
TRR 0 0
DOG 0 146457.28
LM 0.001 7.89e-78
TRR 0.001 3.41e-86
DOG 0.001 3.41e-86
LM 0.01 1.15e-56
TRR 0.01 1.15e-56
DOG 0.01 172932.474
LM 0.1 4.53e-36
TRR 0.1 4.06e-36
DOG 0.1 55524.48
W tabeli 3 przedstawiono przyktadowe wyniki

pozyskania parametréow z sygnatu sktadajgcego sie z trzech
funkcji  sktadowych. W tym  przypadku mozna
zaobserwowaé znacznie odbiegajgce od zadanych
parametrow wyniki obliczen wykonanych metoda Dogleg.
Algorytm ten w przypadku trzech funkcji sktadowych dla
wspotczynnika zaszumienia na poziomie 0.1 wyznaczat
parametry z $rednim btedem s$redniokwadratowym
wynoszgcym 2454.32. Ze wzgledu na fakt, iz dla wiekszosci
przeprowadzonych obliczeh algorytm ten nie radzit sobie z
poprawnym wyznaczeniem parametrow dla trzech funkcji
sktadowych w sygnale, nie moze by¢ uzyty w procesie
wyznaczania parametrow centrow defektowych.

Ze wzgledu na swojg charakterystyke algorytm
Levenberg’a—Marquardta nie pozwala na ograniczenie
wartosci poszukiwanych parametrow. Podczas
przeprowadzonych badan wielokrotnie algorytm ten
wyznaczat wartosci parametréw, ktére znaczaco odbiegaty
od parametrow zadanych. Dodatkowo algorytm ten
wielokrotnie wyznaczat ujemne wartosci parametrow w
symulowanych sygnatach. O ile mozliwe jest uzyskanie
ujemnych wartosci amplitud sktadowych, o tyle w przypadku
parametru szybkosci emisji et taka sytuacja jest fizycznie
niemozliwa. Fakt ten w istotny sposéb ogranicza
wykorzystanie  metody Levenberg'a—Marquardta w
procedurze aproksymacji bezposrednie;.

Z powyzszych danych wynika, iz najbardziej
optymalnym algorytmem jest algorytm Trust Region
Reflective. Dzieki mozliwosci ograniczenia zakresu
wyszukiwanych parametrow pozwala on na otrzymywanie
wynikow, w ktérych nie wystepujg wartosci niemozliwe do
uzyskania ze wzgledu na charakter badanych zjawisk.
Dodatkowo algorytm ten bez probleméw wyznacza
parametry dla wiekszosci symulowanych funkcji nawet przy
zaszumieniu wynoszacym 10% sygnatu w danym punkcie.

W przypadku funkcji w ktorych parametry szybkosci
emisji majg podobne wartosci, kluczowg role dla
skutecznosci metod regresji nieliniowej odgrywa poziom
zaszumienia sygnatu. Przy zaszumieniu wynoszgcym 10%
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sygnalu w danym punkcie badane algorytmy majg
tendencje do tgczenia tych funkcji skladowych w jedna.
Powoduje to, ze w niektérych przypadkach poziom
dopasowania sygnatu jest lepszy dla mniejszej ilosci funkc;ji
sktadowych, niz wynika z zasymulowanego sygnatu.

Whnioski
Na podstawie otrzymanych wynikow, mozna stwierdzic,
iz najlepszym algorytmem regresji nieliniowej, w procesie

wyznaczenia parametrow skladowych relaksacyjnych
przebiegow fotopradu, jest algorytm Trust Region
Reflective. Pozwala on na otrzymanie parametrow

sktadowych funkcji eksponencjalnych ze s$rednim btedem
Sredniokwadratowym na poziomie 0,008. Dodatkowo
procedura ta moze w znaczgcy sposob przyspieszy¢ proces
obliczania parametrow centréw defektowych, w przypadku
kiedy obliczenia dla wynikow otrzymanych w danej
temperaturze bedziemy przeprowadzaé z réwnolegle z
kolejnymi pomiarami. Pozwoli to roéwniez na Kkorekcje
warunkéw pomiaru w czasie rzeczywistym. Dzieki temu
mozliwe bedzie stworzenie catkowicie zautomatyzowanego
systemu pomiarowego, o znacznie wiekszej doktadnosci niz
obecnie stosowane rozwigzania. Wadg tego rozwigzania
jest koniecznos$¢ stosowania bardzo doktadnej aparatury
pomiarowej, ktéra pozwoli na minimalizacje zaszumienia
otrzymywanych wynikéw.

Pomimo ze, tylko metoda Trust Region Reflective
pozwala na otrzymanie wynikéw, ktére moga byc¢
wykorzystane w procesie aproksymacji bezposredniej,
algorytmy regresiji nieliniowej mogg znalez¢ zastosowanie w
procesie wygtadzania mocno zaszumionych sygnatéw przy
wykorzystaniu innych metod wyznaczania parametrow
centrow defektowych. Celem dalszych badan bedzie
zastosowanie procedury aproksymaciji bezposredniej w
zautomatyzowanym  systemie obrazowania  struktury
defektowej materiatéw potprzewodnikowych.

Praca zostata sfinansowana przez Wojskowg Akademie
Techniczng w ramach projektu nr UGB 22-850.
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