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Abstract 
Material engineering finds an important support on simulation methods. The study of semiconductors growth techniques through simulation 
allows the determination of the influence of some growth parameters on the film properties. Experimentally, the variations of these 
parameters are difficult due to the high experimental demands and expenses. In this work we present the numerical simulation of the 
epitaxial growth of GaInAsSb by three methods. Devices based on this semiconductor material are thermophotovoltaic generators. The 
solid-on-solid approximation was used, considering the unit cell formed by the four constituent elements, in the establish proportions 
according to the choose stoichiometry. Through the Kinetic Monte Carlo method we obtained a high coincidence between the simulated 
film morphology and the obtained in the experimentally grown films. 
 
Keywords: Computational simulation; Kinetic Monte Carlo; Ising model; liquid phase epitaxy; GaInAsSb 
 

 

Simulación por el método de Monte Carlo del crecimiento de 
películas epitaxiales de GaInAsSb 

 
Resumen 
El estudio de la fabricación de películas semiconductoras por la técnica de Epitaxia en Fase Líquida a través de métodos de simulación es 
un importante soporte en la ingeniería de estos materiales pues permite determinar la influencia de condiciones de crecimiento sobre las 
propiedades de las películas epitaxiales, variando a voluntad ciertos parámetros que experimentalmente conllevan exigentes condiciones 
de crecimiento y altos costos. En este trabajo se presenta la simulación mediante tres diferentes métodos, del crecimiento epitaxial del 
material GaInAsSb con interesantes aplicaciones en dispositivos de generación de energía termofotovoltaica. Se utilizó la aproximación de 
sólido sobre sólido suponiendo que la celda unitaria contiene los cuatro elementos precursores en proporciones correspondientes a la 
estequiometría seleccionada. Se determina que el método de Monte Carlo cinético arroja los mejores resultados, mostrando una buena 
coincidencia entre la morfología de las películas simuladas con la de películas fabricadas por esta técnica experimental. 
 
Palabras clave: Simulación Computacional; Monte Carlo Cinético; modelo de Ising; Epitaxia en Fase Líquida; GaInAsSb. 
 
 
 
1.  Introducción 

 
Uno de los elementos principales que han intervenido en el 

desarrollo de los nuevos materiales utilizados en la electrónica 
y de los nuevos dispositivos diseñados y fabricados, ha sido el 
perfeccionamiento de las técnicas de fabricación de capas 
semiconductoras. Las propiedades electrónicas y ópticas de los 
dispositivos dependen fuertemente de las características 
estructurales y de cristalinidad que presenten las capas, y por lo 
tanto, dependen del control sobre los átomos, moléculas o 
películas que sea permitido por la técnica de crecimiento 
utilizada. Es así como las técnicas de fabricación de capas 

epitaxiales buscan garantizar la formación de capas con un 
ordenamiento atómico que replica la cristalinidad del sustrato 
en un crecimiento ordenado (epy: sobre y taxis: orden). Existen 
varias técnicas de fabricación con la característica mencionada 
que se diferencian entre sí por la fase en la cual se tiene el 
material precursor. Por ejemplo, la epitaxia por haces 
moleculares, en la que los átomos llegan al sustrato a partir de 
una fase gaseosa, y la epitaxia en fase líquida (EFL), en donde 
se tiene una solución líquida precursora y a partir de ahí se 
obtiene el material para formar la fase sólida. 

El principio de la técnica de EFL es inducir la formación de 
la fase sólida sobre un sustrato cristalino, a partir de una 
solución líquida saturada, cuando se baja la temperatura. A 
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través del diagrama de fases se determina la temperatura a la 
cual se tiene en equilibrio de fases la solución. Los mecanismos 
de solidificación que se dan en el proceso dependen 
principalmente de la rampa de enfriamiento, la calidad 
superficial del sustrato y la temperatura de contacto. Estos 
parámetros rigen el posible comportamiento de los adátomos, 
como es difusión sobre la superficie del sustrato, adsorción y 
desorción, dando como resultado formaciones particulares de 
capas, de escalones y de islas coalescentes. En cuanto a la 
estequiometría de la película, sobre el sustrato se depositan los 
elementos químicos tal que se forma el compuesto con su 
estructura cristalina característica. Teniendo en cuenta esta 
consideración, la simulación en este trabajo se propone como la 
deposición de unidades conformadas por una molécula neutra, 
en la aproximación conocida como Sólido sobre Sólido [1]. Por 
ejemplo, para el Ga1-xInxAsySb1-y se considera la unidad 
compuesta por los cuatro elementos en una única relación 
estequiométrica [2-4]. En el crecimiento epitaxial por la técnica 
EFL, los elementos químicos difunden de la solución líquida 
hacia el sustrato en un proceso de difusión unidimensional.  

La simulación del proceso de crecimiento puede 
realizarse por diferentes métodos entre los cuales aparecen 
como dos grandes pilares el método de Monte Carlo 
(estocástico) y la dinámica molecular (determinista) [5-7], 
siendo aplicables en situaciones antagónica: mientras que el 
primero permite simular sistemas de muchas partículas a un 
costo computacional relativamente bajo, pero sacrificando 
precisión, el segundo es de alta precisión con alto costo 
computacional, razón por la cual es útil en sistemas pequeños 
[8-10]. Una aparente desventaja del método de Monte Carlo 
con respecto al otro método radica en su incapacidad para 
describir la evolución del sistema en el tiempo; sin embargo 
existen variaciones al método de Monte Carlo que suplen esta 
deficiencia como es el caso del Monte Carlo cinético, que 
asocia el tiempo con la probabilidad de ocurrencia de un 
movimiento [11]. En este trabajo se toman el número de 
partículas que se depositan en la unidad de tiempo sobre el 
sustrato como un parámetro determinístico, mientras que su 
ubicación sobre el sustrato y los procesos de los adátomos se 
toman aleatorios. Estas consideraciones llevan a la aparición 
de sitios de nucleación que crecen formando islas que 
finalmente se unen para constituir la capa epitaxial. Se simula 
la parte correspondiente a la interfaz, partiendo de una 
solución cuya unidad de deposición es el compuesto 
estequiométrico, y se obtienen diferentes morfologías de 
acuerdo al método utilizado, siendo el método de Monte 
Carlo cinético el que presenta resultados de morfología con 
mayor similitud a las películas fabricadas experimentalmente. 

 
2.  Metodología 

 
Se simula la formación de la película sobre un sustrato, 

considerando que la unidad que se deposita es una celda 
formada por los cuatro elementos constitutivos, en una 
proporción determinada. Se utilizan tres modelos, el primero de 
los cuales se basa en el modelo de Ising con Metropolis Monte 
Carlo [1], el segundo incluye la interacción entre partículas 
utilizando el potencial de Lennard-Jones [12], y el tercero 
incluye la difusión pero no la interacción de partículas [5]. Para 
los dos últimos casos se utiliza Monte Carlo cinético. Las 

diferentes propuestas de simulación se basaron en un número 
establecido de partículas que se depositan en sitios escogidos 
aleatoriamente. 

Se consideran como parámetros de entrada las 
temperaturas del sustrato y de la solución, y la razón de 
deposición, relacionada con el número de partículas para 
ubicar, por paso. También se definen el tamaño de la retícula 
y el número de pasos de Monte Carlo. En este trabajo se 
utilizó un tamaño de retícula de 1000x1000 y el rango para la 
temperatura fue de 300K a 600K, en pasos de 50K. En todos 
los casos se utilizó un rango para la razón de deposición que 
va de uno a diez, en pasos de uno, y para las energías de la 
superficie plana y de migración se tomaron los valores -3.7 
eV y 0.7 eV, respectivamente. 

El procedimiento para el primer caso está ampliamente 
descrito en la literatura, en el que se hace la equivalencia 
entre la orientación del espín -arriba o abajo- y la ocupación 
de la retícula -ocupado o vacío-. Se observa la formación de 
islas con una alta rugosidad. Para el caso del potencial 
asociado a la retícula, se consideran los primeros próximos 
vecinos actualizando en cada paso el potencial. En esta 
simulación se incluye la fluctuación térmica asociada a la 
difusión de los adátomos, lo que repercute en la morfología 
de la película resultante. En el Monte Carlo cinético, en 
términos generales, se ubican aleatoriamente las partículas en 
la retícula, se analiza la ocupación de sitios próximos vecinos 
y se clasifican de acuerdo al número de ellos, determinando 
así las diferentes probabilidades de difundir que tendrá la 
partícula. Este último algoritmo presenta diversas ventajas 
frente a los otros modelos, ya que permite estudiar la 
dinámica del crecimiento tal como se da físicamente el 
proceso, y además sin recurrir a una matriz de potenciales, 
haciéndolo más eficiente computacionalmente. Los 
resultados obtenidos utilizando los tres métodos muestran 
patrones típicos de películas epitaxiales. 

En este trabajo se utiliza la aproximación Sólido sobre 
Sólido (SOS por sus siglas en inglés) en la que se supone que la 
superficie está constituida por bloques de construcción o celdas 
unitarias que se apilan unas sobre otras, permitiendo vacancias 
o lugares vacíos que se presentan experimentalmente en las 
interfaces. Cada sitio de la retícula puede estar ocupado por 
varias celdas unitarias, y esto puede interpretarse como 
múltiples capas atómicas. Los procesos considerados sobre la 
superficie, definidos por su probabilidad, son la deposición de 
átomos nuevos, la desorción de átomos superficiales y la 
difusión de átomos en la superficie. Además, en el movimiento 
de los átomos que se depositan y que difunden se consideran 
cinco eventos relacionados con ocupación de los sitios vecinos 
y definidos por sus probabilidades de adhesión. Existen varios 
modelos SOS entre los que se destacan los modelos DGSOS 
(Discrete Gaussian Solid on Solid), ASOS (Absolute value 
Solid on Solid) y el modelo XY [1], que comparten la 
característica de ser interpretados como modelos 
bidimensionales de espín distribuidos en una retícula, pero 
considerando la energía potencial de los vecinos y no su 
orientación del momento magnético. Es decir, un sitio de la 
retícula puede tomar valores dentro de un conjunto discreto y la 
energía de interacción es invariante bajo cambios globales.  

En muchos casos, la simulación del crecimiento de 
materiales cristalinos se hace utilizando modelos basados en 
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retículas, obviando las posibles diferencias entre los parámetros 
de red de la película y el substrato sobre la cual se hace crecer. 
Estas diferencias provocan compresiones y estrés sobre el 
cristal, resultando en dislocaciones y otro tipo de defectos que 
son imposibles de simular a través de modelos SOS [13]. Esta 
consideración se tiene en cuenta al decidir qué características 
tendrá el modelo con miras a una aproximación más precisa de 
los fenómenos simulados. Un criterio que permite decidir entre 
el uso de modelos basados en retícula y sin retícula resulta del 
análisis de la coincidencia en los parámetros de red sustrato-
película [14]: 

 

௦
ೞೠೞషíೠೌ

ೞೠೞ
    (1) 

 
Si emis es menor al 8%, el sistema es un candidato 

razonable para ser simulado con un modelo basado en 
retícula. En epitaxia en fase líquida se busca llevar este valor 
hasta el 3%. 

Las consideraciones y aproximaciones utilizadas en las 
tres diferentes propuestas de simulación se presentan a 
continuación. 

 
2.1.  Metropolis Monte Carlo con modelo de Ising 

 
Utilizando los modelos propuestos de sólido sobre sólido, 

la primera aproximación consiste en utilizar el método 
Metropolis para obtener el estado final de la película a 
determinada temperatura sin conocer la evolución temporal de 
ésta. Este algoritmo se fundamenta en el modelo de Ising, en el 
cual se hace la analogía entre el estado del espín (arriba o abajo) 
con la ocupación de un sitio (ocupado o vacío). Se consideran 
tres posibles movimientos: adsorción, desorción y 
desplazamiento de la partícula, que puede interpretarse como 
difusión. El criterio de aceptación está dado por el paso de 
Monte Carlo definido por Metropolis: 

 

௫ ௬ழ௫,௬வ     (2) 
 
siendo H el hamiltoniano del sistema, J la energía de 

interacción, ௫ y ௬ indican si los sitios x e y de la retícula 
están ocupados. El paso de Monte Carlo se define por la 
expresión: 

 


ି
∆ಹ
ೖಳ     (3) 

 
en donde, para decidir si finalmente aceptar el movimiento o 
no, se genera un número aleatorio con distribución uniforme 
y se compara con el valor dado por la distribución 
exponencial: si el número es mayor entonces se acepta el 
proceso, en caso contrario se rechaza [5]. 

 
2.2.  Monte Carlo cinético con potenciales  

 
Para este modelo se tiene en cuenta la interacción entre las 

partículas y se asocia a cada punto de la retícula un valor de 
energía potencial. Las variaciones de energía potencial en cada 
uno de los sitios están basadas en el potencial de Lennard-
Jones, teniendo en cuenta la influencia de una partícula frente a 

los primeros y segundos vecinos. En cada paso de la simulación 
se depositan N adátamos en sitios aleatorios de la retícula y una 
vez ubicados, se revisa cada sitio para determinar qué tipo de 
movimiento se realizará. Se consideran cuatro posibles casos: 
la desorción, es el caso cuando la partícula ya adherida se 
desprende de la superficie; la migración o difusión de la 
partícula por la superficie; la incorporación o adsorción de la 
partícula a la superficie; y el caso cuando no sucede nada, es 
decir, cuando la partícula permanece en su posición. Cada 
movimiento está asociado a umbrales de energía potencial. A 
diferencia de la simulación previa, en esta simulación es posible 
realizar varios eventos a la vez, teniendo en cuenta que la 
frecuencia con la que se revisa cada sitio está relacionada con 
un intervalo de tiempo en función de la temperatura y en el cual 
se garantiza que ocurrirá por lo menos algún tipo de 
movimiento de los mencionados anteriormente. Al considerar 
los movimientos térmicamente activados, cada celda de la 
retícula tiene fluctuaciones de energía asociadas a la 
temperatura estando estas variaciones regidas por la 
distribución de Boltzmann. Una vez recorrida toda la retícula, 
se almacenan los movimientos correspondientes a cada sitio en 
un arreglo en el cual se desordena aleatoriamente para evitar 
algún tipo de “estructura artificial” en la evolución de la 
simulación debido al orden con el que se explora la superficie. 
Una vez actualizados los potenciales en cada sitio de la retícula, 
se incrementa el tiempo de simulación, siendo E la energía del 
sitio (i,j) y R un número aleatorio con distribución uniforme. 

 
  (4) 

 
Cada que una partícula se adsorbe, se actualizan los 

potenciales de los sitios vecinos (primeros y segundos 
vecinos); la desorción se simula eliminando la partícula de 
la superficie y revirtiendo su efecto sobre los potenciales 
en los sitios vecinos. La migración se considera una 
desorción y una adsorción en sitios inmediatamente 
vecinos. La incorporación supone que la partícula se 
introduce dentro de la película y desaparece de la 
superficie, manejándose de igual manera que la desorción.  

La comparación de la energía obtenida a partir de la ec. 
(4) en cada sitio con los umbrales de energía que debe 
vencer la partícula para que se dé uno de los movimientos 
mencionados, se muestra en la Tabla 1. Los subíndices i y 
m representan la incorporación y la migración, 
respectivamente, y la U0 es la energía de Lennard-Jonnes. 

Para el caso de la desorción, su tasa se define según la ec. 
(5) en términos del número de enlaces que tenga la partícula 
con otras (n), la energía de cada enlace () y el período de 
vibración de la partícula ligada al sustrato (o). Para la adsorción 
simple, con un período de aproximadamente 10-12 s, cada que 
se aleja la partícula en el ciclo de vibración se considera como 
un intento de desorción. 

 
Tabla 1.  
Límites de la energía asociada a las barreras que se deben vencer para 
realizar un movimiento. 

Tipo de movimiento Energía 
Desorción E(i,j)>0 

Incorporación 0> E(i,j)>Ui 
Migración Ui > E(i,j) >Um 

Permanencia Um > E(i,j) >U0 
Fuente: Elaborada a partir de Heinbockel, J. H., et al., 1983. 
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ଵ

ఛ

ఝ

ಳ்
    (5) 

 
Para la migración, ya sea desorción o difusión, la ocurrencia 
depende de la probabilidad relativa de cada evento. Aquí, la 
disponibilidad de más de un sitio para la migración se 
determina por el número de sitios vecinos disponibles. 
Cuanto mayor es este número, menos profundo es el pozo de 
potencial, más pequeña la barrera de energía y por lo tanto 
aumenta la probabilidad de la migración a ese sitio. La ec. (6) 
determina la posibilidad de ocurrencia de un proceso de 
difusión, tanto para el modelo Monte Carlo cinético como 
para el Monte Carlo basado en potenciales. 

 

 
ொ
ಳ்

 ; 
ଵ



మ

ఛ
 (6) 

 
Siendo CV la concentración de las vacancias, a la distancia 

entre partículas, 1/6 es un factor que depende de la estructura 
cristalina y ௗ es la energía de migración [15]. En las 
simulaciones realizadas se asumió que el número de sitios 
posibles a los cuales puede migrar la partícula es constante y 
no depende de la temperatura. Solo se consideran los 
primeros vecinos, como sitios posibles. Un salto a una de 
estas vacancias se considera un evento de difusión. Se 
utilizaron para Ui y U0 los valores -0.1 y -3.7 eV, 
respectivamente. El valor de Um se obtiene de la suma de U0, 
Qd y , tomando Qd el valor de 0.7 eV. 

 
2.3.  Monte Carlo cinético 

 
Una forma de validar los algoritmos es utilizando la teoría 

de difusión en la que se incluyen los proceso de deposición 
de átomos nuevos, desorción de átomos superficiales y 
difusión de átomos en la superficie. Para el caso de difusión 
superficial, se supone que se tiene una colección de partículas 
moviéndose en una superficie. En el modelo de gas reticular 
(LGM lattice gas model), la superficie se modela por una 
retícula donde cada sitio se marca como ocupado (ni=1) o no 
ocupado (ni=0). Una aproximación sencilla se hace 
considerando cada átomo como un “caminante aleatorio” que 
está limitado por la presencia de otros átomos en la 
superficie. La difusión consiste en saltos aleatorios hacia 
sitios vecinos no ocupados; si todos los sitios vecinos están 
ocupados, el átomo se elimina (desorción). Si la 
concentración de átomos es muy baja entonces es poco 
probable encontrar un sitio vecino ocupado, y en este caso el 
camino medio  es: 

 
ଶ )    (7) 

 
para r(t) el vector posición en un tiempo t. Cuando la 
concentración incrementa se hace más difícil para los átomos 
encontrar un sitio vecino desocupado y por lo tanto el 
desplazamiento medio cuadrático de los átomos disminuirá 
con respecto al caso de baja concentración, según la ecuación 
de difusión: 

 
డሺ,௧ሻ

డ௧
ଶ      (8) 

 

donde P(r,t) es la probabilidad de que un átomo esté en la 
posición r en el tiempo t. En el modelo LGM el coeficiente 
de difusión D, según ec. (6), está asociado a la 
concentración de átomos en la superficie [16]. El modelo 
anterior no toma en cuenta los efectos de la temperatura ni 
la interacción mutua entre átomos difundiendo y está 
basado en la llamada teoría de transición de estado, que 
relaciona dos estados separados por una barrera de energía 
potencial. La tasa de saltos para cada átomo depende 
únicamente de sus vecinos cercanos, por lo tanto todos los 
átomos con igual número de vecinos difunden igual. De 
nuevo, esto permite agrupar los átomos en cinco diferentes 
grupos de acuerdo al número de vecinos cercanos. Mientras 
que en el algoritmo de Metropolis se prueba la aceptación 
de un evento, en Monte Carlo cinético (KMC por sus siglas 
en inglés) se escoge el tipo de movimiento, es decir, el tipo 
de evento seleccionado siempre ocurre (algoritmo n-fold). 
Para cuando se tiene un total de partículas N y una 
disponibilidad de movimiento  (grupo de acuerdo al 
número de vecinos) la razón de deposición está descrita 
por: 

 

 
ாೞାఈா
ಳ்

    (9) 

 
Al multiplicar las razones individuales por el número de 

átomos que difunden con la misma razón, se obtienen las 
probabilidades para cualquier tipo de difusión. 

 

௧௧ ఈ ఈ
ହ
ఈୀଵ     (10) 

 
En el proceso se genera un número aleatorio r ϵ [0,Rtot] 

y se selecciona el evento correspondiente; si r < N0k0, se 
selecciona el evento 0, si N0k0 < r < N1k1 se selecciona el 
evento 1, y así sucesivamente. Luego se escoge un átomo 
del grupo y se mueve en dirección aleatoria. En este 
modelo es posible que un átomo se ubique sobre otro, y el 
que queda debajo es excluido de la lista de elegibles ya que 
no puede difundir. Si el átomo de arriba “salta” otra vez, el 
átomo se incluye nuevamente en la lista. Después de 
actualizar los grupos se deben revisar los sitios iniciales y 
finales ya que es posible que un átomo quede cubierto, 
como consecuencia del salto. Al ocurrir la adhesión de 
nuevos átomos que se depositan aleatoriamente en la 
retícula a una razón constante F (monocapas por segundo 
mc/s), siendo LxL las dimensiones de la retícula, se suman 
los eventos considerando la adhesión y la difusión. 

 

௧௧ ఈ ఈ
ହ
ఈୀଵ

ଶ     (11) 
 
Cuando el evento “deposición” es seleccionado, se escoge 

aleatoriamente uno de los sitios de la retícula y se suma un 
átomo. El incremento del tiempo físico debido a la 
deposición se calcula de acuerdo la expresión: 

 
ேು
ி

       (12) 
 
La cuantificación de los resultados obtenidos en las 

simulaciones se realiza a través del coeficiente de rugosidad 
(Rf). El Rf mide la textura de la superficie de la película a 
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través del rms de las alturas; cuando r = 0 se interpreta como 
una superficie totalmente plana. Su definición matemática es: 

 


ଵ

ௌ 
ଶௌ

ୀଵ      (13) 

 
siendo S el número de sitios en la retícula, hi la altura de cada 
sitio y el valor medio de la altura.  

En general, para calcular cualquier observable físico es 
necesario obtener el promedio de varias simulaciones 
independientes ya que el sistema no se encuentra en 
equilibrio. 

 
3.  Resultados 

 
En este trabajo se simuló el crecimiento epitaxial 

utilizando el modelo de Ising, el Monte Carlo cinético 
basado en potenciales y en el algortimo n-fold, para 
establecer las dependencias de la morfología con los 
parámetros de crecimiento temperatura y razón de 
deposición. Estos últimos son los parámetros de entrada 
para los algoritmos. El resultado de la simulación es una 
superficie que muestra la configuración de las partículas a 
diferentes instantes de tiempo y su rugosidad. Teniendo en 
cuenta que en la ref. [17] se reporta una dependencia lineal 
de la rugosidad con el aumento del tamaño de la retícula, 
este parámetro se consideró constante. 

A continuación se presentan los resultados obtenidos de 
las simulaciones con los tres métodos escogidos. Para 
Metropolis, aunque se observa la formación de islas 
alrededor de los sitios de nucleación similares a las 
observadas en el proceso experimental de fabricación (Fig. 
1); no se calcula la rugosidad por ser éste un parámetro 
estático puesto que este algoritmo no describe la evolución 
del sistema según los criterios físicos del crecimiento. 

En los resultados utilizando matriz de potenciales y n-
fold, se dejan como parámetros constantes el tamaño de la 
retícula, el número de pasos (relacionado con el tiempo de 
crecimiento) y las energías de salto. Los parámetros que se 
varían son la temperatura y la razón de deposición. En las 
Figs. 2 y 3 se presentan algunas imágenes del estado de la 
película a distintos momentos del crecimiento utilizando el 
modelo basado en potenciales y el modelo basado en el 
algoritmo n-fold, respectivamente.  

La comparación de estos resultados muestra que a 
través del método de los potenciales se obtiene la 
formación de granos epitaxiales, que coalescen formando 
películas con morfología similar a las obtenidas 
experimentalmente. Cuando se utiliza este método se 
considera que cada unidad depositada es una celda formada 
por los cuatro elementos constituyentes, en una relación 
estequiométrica. Las simulaciones realizadas permiten 
encontrar la morfología superficial, descrita a través de la 
rugosidad. Se observa cómo evoluciona la rugosidad de la 
película en el tiempo, y su dependencia con la temperatura 
de deposición. Analizando este comportamiento se puede 
extrapolar para predecir el resultado obtenido de un 
crecimiento, bajo ciertas condiciones de temperatura y 
concentración de la solución. Aunque la imagen de la 
película obtenida experimentalmente y la película simulada 

presentan similitudes en su configuración, las diferencias 
observadas se atribuyen a que la simulada no ha presentado 
una completa coalescencia de los agregados. Un aumento 
en los pasos de MC podría representar de una manera más 
fiel el resultado experimental. 

 

 
 

(a) 
 
 
 
 

 
 

(b) 
Figura 1. Simulación por Metropolis Monte Carlo para un tamaño fijo de la 
retícula, la temperatura y una razón de deposición constante. Se observa los 
sitios de nucleación y la formación de islas; se evidencia la tendencia a 
favorecer la formación en la dirección de crecimiento y no en el plano de la 
interfaz. (a) 100 pasos de Monte Carlo; (b) 2000 pasos de Monte Carlo. 
Fuente: Los autores 
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(c) 
Figura 2. (a) 500 y (b) 1500 pasos de Monte Carlo para un tamaño fijo de la 
retícula, la temperatura y una razón de deposición constantes utilizando, para 
la simulación, el modelo basado en potenciales. Se observa el crecimiento 
de islas y su coalescencia, para formar la película. Los puntos brillantes en 
(a) corresponden a los “adátomos” que difunden. Simulación realizada con 
una energía de la barrera para la difusión de 0.7 eV a 500K y con una razón 
de deposición de 5 monocapas/s. La micrografía en (c) corresponde a la 
imagen obtenida mediante un microscopio confocal de la superficie de una 
película de GaInAsSb, en donde se observa la formación y coalescencia de 
los agregados. 
Fuente: Los autores 

 
 

(a) 

 
 

(b) 

 
 

(c) 
Figura 3. (a) 500, (b) 1500 y (c) 2000 pasos de Monte Carlo para un tamaño fijo 
de la retícula, la temperatura y una razón de deposición constante utilizando, 
para la simulación, el modelo basado en el algoritmo n-fold. Se observa el 
crecimiento de islas y su coalescencia, para formar la película. Simulación 
realizada con una energía de la barrera para la difusión de 0.7 eV a 500K, y con 
una razón de deposición de 5 monocapas/s. 
Fuente: Los autores 
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Figura 4. Evolución del cuadrado de la rugosidad (Rf

2) para el modelo basado 
en potenciales considerando tres diferentes razones de deposición (1, 5 y 10 
monocapas/s) y tres temperaturas (400, 500 y 600 K). 
Fuente: Los autores 
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Figura 5. Evolución del cuadrado de la rugosidad (Rf
2) para el modelo n-fold 

considerando tres diferentes razones de deposición (1, 5 y 10 monocapas/s) 
y tres temperaturas (400, 500 y 600 K). 
Fuente: Los autores 

 
 
De los resultados obtenidos referentes a la rugosidad, 

vemos que la temperatura es un factor determinante en el 
proceso de difusión de los adátomos y que está vinculada a la 
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razón de deposición. La temperatura favorece la difusión para 
formar agregados pero, un incremento de ella para una misma 
razón de deposición, incrementa la rugosidad por el proceso 
de desorción. El aumento de la razón de deposición 
disminuye el tiempo de difusión, generando una mayor 
rugosidad. Cuando se consideran independientemente altas 
temperaturas, el resultado es una interfaz rugosa mientras que 
a bajas temperaturas el resultado es una interfaz suave y 
rígida. Del análisis de las figuras presentadas a continuación 
se observa un compromiso entre temperatura y razón de 
deposición. 

Se observa en las Figs. 4a, 4c, 5a y 5c para ambos 
modelos la fuerte influencia de la temperatura para los 
primeros estadios de crecimiento (100 pasos), mientras que 
el crecimiento a una misma temperatura (Figs. 4b, 4d, 5b y 
5d) no depende de la razón de deposición en los estadios 
iniciales (por debajo de los 100 pasos).  

En el modelo n-fold, para una alta razón de deposición 
(10 mc/s) no se alcanza la coalescencia de las islas y por lo 
tanto la rugosidad aumenta monótonamente con los pasos, 
siendo este efecto más evidente a alta temperatura (600 K). 
Para una menor razón de deposición (1 mc/s) se observan las 
oscilaciones asociadas a la formación de capas completas 
favoreciéndose con altas temperaturas mientras que según el 
modelo basado en potenciales, sucede lo contrario (Fig. 4.d) 
describiendo de una manera más cercana el resultado 
experimental. Si la temperatura no es lo suficientemente alta 
(400K), los adátomos no tienen mucha oportunidad de 
difundir y reacomodarse, y por lo tanto se observa una 
formación lenta de la capa y un crecimiento lento de la 
rugosidad. Es decir, mientras que en el modelo basado en el 
algoritmo n-fold crece rápidamente la rugosidad a altas 
razones de deposición y a altas temperaturas, en el modelo 
basado en potenciales, se observa cómo la rugosidad alcanza 
un valor nominal y oscila alrededor de éste debido a la 
formación de capas (Figs. 4.c y 5.c). Esto muestra que el 
modelo basado en potenciales permite la coalescencia de 
islas y la reacomodación de partículas debido a movimientos 
termoactivados. En general, la rugosidad es mayor para el 
modelo n-fold que para el de potenciales, debido a la forma 
de las islas: mientras en el primero los bordes no estan bien 
definidos, en el segundo modelo la forma de las islas es más 
compacta. 

Uno de las principales dificultades al usar el método de 
Monte Carlo cinético radica en la necesidad de especificar las 
tasas de ocurrencia de los eventos, o las barreras de energía 
relacionadas a cada evento, antes de realizar la simulación. 
Este método puede ser usado cuando en lugar de la cinética 
de la termodinámica de equilibrio, dominan los cambios 
estructurales o de composición en el sistema. Por su parte, el 
algoritmo de Metropolis tiene la particularidad de generar 
configuraciones aleatorias de acuerdo a las distribuciones 
estadísticas deseadas. Aunque permite conocer la 
configuración final del sistema y estudiar las propiedades de 
equilibrio (reconstrucción y segregación de la superficie), no 
contempla el tiempo de ocurrencia de los procesos, 
resultando en una imposibilidad de estudiar la evolución del 
sistema. Una diferencia fundamental entre el algoritmo 
Metropolis y los otros dos métodos considerados en este 
trabajo (MC cinético y basado en potenciales) radica en la 

forma como se decide aceptar o rechazar un movimiento. 
Metropolis se basa en la diferencia de energía entre los 
estados, mientras Monte Carlo Cinético utilizan tasas que 
dependen de las barreras de energía entre los estados. Monte 
Carlo basado en potenciales, al igual que el Monte Carlo 
cinético, comparten la ventaja de considerar únicamente un 
pequeño número de reacciones elementales, aumentando la 
velocidad de los cálculos, a expensas de una menor precisión 
y menor poder de predicción al no contemplar situaciones 
que, aunque tienen muy baja probabilidad de ocurrencia, 
pueden suceder. 

Los algoritmos desarrollados nos permiten variar 
condiciones de crecimiento en el proceso de epitaxia en fase 
líquida como la razón de deposición asociada a la rampa de 
enfriamiento, y determinar la dependencia de la morfología 
con estos parámetros de fabricación.  

 
4.  Conclusiones 

 
La simulación del crecimiento epitaxial sobre sustratos 

monocristalinos se realiza a partir de la consideración de la 
difusión de celdas unitarias en la superficie del sustrato, 
semejantes a adátomos. La composición de la celda unitaria 
se considera fija y los procesos en la superficie del sustrato 
son de difusión, adsorción y desorción. Se realizaron 
simulaciones utilizando el algoritmo de Metropolis y el 
Monte Carlo cinético, con el algoritmo n-fold y el método de 
potenciales. 

El método de Monte Carlo cinético, basado en el 
algoritmo n-fold no muestra un comportamiento que se 
aproxime al observado experimentalmente, en cuanto a su 
dependencia con la temperatura. Aunque aparecen núcleos 
que forman islas que coalescen, su morfología muestra 
patrones característicos que bien podrían nombrarse como de 
tipo fractal alejada de las formas observadas, que son mucho 
más compactas. Este comportamiento aparentemente 
anómalo está relacionado también con la energía de barrera 
para la difusión. Sin embargo, las pruebas realizadas bajo las 
mismas condiciones y configuraciones, con el algoritmo 
basado en potenciales muestran comportamientos 
ligeramente diferentes y más aproximados al 
comportamiento observado en el experimento físico, 
presentando coalescencia de islas compactas. 

Como se observa en las gráficas, en condiciones 
apropiadas la rugosidad presenta un comportamiento 
periódico indicando en los puntos más bajos la formación de 
monocapas completas, y en los máximos relativos, el proceso 
inicial de formación. La rugosidad puede ser divergente en 
casos en los cuales la razón de deposición es muy alta e 
impide a los adátomos su difusión al ser cubiertos 
rápidamente por otros adátomos antes de alcanzar una 
ubicación de menor energía. La temperatura puede ser 
también un factor importante para la divergencia de la 
rugosidad, pues al tener mayor energía, los adátomos pueden 
superar fácilmente las barreras de energía interpuestas por 
sus vecinos, favoreciendo la desorción y afectando así la 
permanencia de las islas. 

Los algoritmos se escribieron en forma de librerías para 
su uso con el software GNU Octave, todas las simulaciones 
se ejecutaron en máquinas sobre GNU Linux, distribución 
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Ubuntu. Se realizaron pruebas con GNU Octave corriendo 
sobre MS Windows, sin ningún inconveniente evidenciando 
la portabilidad de las librerías. 
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