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RESUMEN : En este trabajo se reportan resultados obtenidos para la energia de
enlace de una impureza donadora neutra D°, localizada en un sistema de doble pozo
cuantico con confinamiento en la direccion de crecimiento de la heteroestructura. En
este sistema, la donadora se ha localizado en tres posiciones diferentes y esta sometida a
la accién de un campo eléctrico uniforme, aplicado paralelo a la direccién de crecimiento
de la heterojuntura. La funcién de onda es expresada como el producto, de la funcién
de onda del electron desacoplado con una funcién de correlacién, que corresponde a la
interacciéon donadora-electron.

La solucién para la ecuacion de Schrodinger asociada al sistema, para el electrén desaco-
plado es una combinacién lineal de dos funciones Airy independientes. Como primera
medida, se calcula la energia de enlace de una D, en funcién de pardmetros tales como:
el ancho del pozo, barrera de separacién entre pozos, la intensidad de campo aplicado,
y la posicién de la impureza. Para solucionar la ecuacion de Schrodinger asociada al
sistema, se usé el método de dimension fractal, el cual es un principio variacional, y
barrido trigonométrico. Los resultados reportados fueron obtenidos mediante métodos
numéricos en lenguaje de programacion FORTRAN. Nuestro trabajo esta dentro de la
aproximacién de masa efectiva, considerando uniforme los parametros efectivos, como

la masa efectiva y la constante dieléctrica del material a través de las capas de GaAs 'y
Gay_, Al As.
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DESCRIPTION: The results for the ground state binding energy of a neutral donor
impurity D°, located in an system of double quantum well with confinement in the
growth direction of the heterostructure is reported. In this system, the D is located
in three different positions and it’s under the influence of an external uniform electric
field, applied parallel to the heterostructures grow axis. Wave functions are expressed
as a product of the free electron wave function (unbounded electron) with a correla-
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lation function which minimize the functional and was used the trigonometric sweep
method, and the result reported was obtained by means of numerical calculations in
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NOTACION

En el presente trabajo se ha utilizado un hamiltoniano adimensional en unidades efec-
tivas, a fin de simplificar las labores de programacién. En una posterior conversién de
unidades, se eligi6 como unidad de longitud el Nanémetro (nm) y como unidad
de energia el Milielectronvoltios (meV), mientras que el campo eléctrico se expresa en
voltios por metro V/m.

A continuacion se dara una lista con la notacién empleada y mencionada en el desarrollo
del trabajo para los parametros utilizados:

mo=9,1-1073 [Kg] : Masa del electron libre

€ = 8,85-10712 [NC;LQ} . Constante dieléctrica en el vacio
e=1,6-10"1[C] . Carga del electron

h = 6,62 % 10734 [J.s] : Constante de Plank

AME . Aproximacion de masa efectiva
DO . Impureza donadora neutra

D~ . Impureza donadora negativa

m* Masa efectiva del electron

7 i Momento Lineal

€ . Constante dieléctrica del material
T . Pardmetro de la interaccion Coulombiana
ag :  Radio de Bohr efectivo

Ry* : Rydberg efectivo

F . Campo eléctrico

A Laplaciano
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GENERALIDADES

1.1 Impurezas donadoras

Una impureza es un atomo que se introduce a la red ocupando sitios de ésta que nor-
malmente estarian ocupados por atomos originales del semiconductor. Estos atomos
forman enlaces con los atomos circunvecinos dejando un electréon de valencia interac-
tuando débilmente con el que se encuentra inmévil, en vista de que esta fuertemente
unido a cuatro atomos vecinos. Por ejemplo, sustancias tales como arsénico, antimonio
u otros elementos que pertenecen al grupo V de la distribucion periddica, son impurezas
de sustitucion en cristales puros de silicio o germanio.

Los atomos del grupo V tienen cinco electrones de valencia, cuatro de ellos se usan
para formar enlaces covalentes con atomos circunvecinos del semiconductor y el quinto
se enlaza al dtomo de impureza mediante fuerzas electrostaticas que son muy débiles,
por eso se puede ionizar con facilidad mediante la agitacion térmica de la red a tem-
peraturas ordinarias para proporcionar una conduccién electréonica adicional. El atomo
de impureza que queda se convierte en un ion positivo, inmovil, debido a que se en-
cuentra fuertemente unido a cuatro atomos vecinos por medio de los enlaces covalentes
normales.
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figura 1.1: Impureza Donadora D°

Si la impureza es del grupo 111 (Al,Ga,In,etc), el efecto es distinto, en ellos s6lo hay
tres electrones de valencia que forman enlaces covalentes con tres atomos cercanos,
quedando un cuarto enlace sin electréon, formando un hueco en la estructura del enlace
covalente en el atomo de la impureza. Esta ausencia de electrones se denomina hueco
y puede moverse con facilidad, alejandose del sitio de la impureza, porque un electrén
adicional del enlace covalente cercano, llena el cuarto enlace de par de electrones y
el hueco se asocia con el atomo cercano el cual no se puede distinguir de un hueco
térmicamente formado.
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figura 1.2: Aceptora

En cristales con este tipo de impurezas se tienen méas huecos que electrones, se conocen
como impurezas aceptoras, y los cristales de este tipo se denominan semiconductores
tipo p, dado que los portadores de carga mayoritarios son positivos.



GENERALIDADES
1.2 Pozo y Doble Pozo Cuantico

Una heteroestructura de pozo cudntico (QW), consiste en una capa de material semi-
conductor, entre dos capas de otro material semiconductor, con una brecha entre las
bandas de valencia y de conduccién mayor lo cual restringe el movimiento de los por-
tadores a la direccion perpendicular de las capas del material. El doble pozo cuantico
(DQW) y las superredes (SL) son sistemas compuestos por varias capas alternadas de
dos materiales semiconductores diferentes. Las superredes mas estudiadas son las for-
madas por capas alternadas de GaAs y Ga;_,Al,As, donde las capas de GaAs forman
pozos cuanticos y las capas de Ga;_,Al,As forman barreras de potencial.

S

\V(2)

Vo

k4

———g— 0 o

b

figura 1.3: Sistema de doble pozo cudntico




INTRODUCCION

El estudio de una rama de la materia condensada se ha orientado al andlisis de na-
noestructuras semiconductoras fabricadas mediante diferentes técnicas de crecimiento.
Los investigadores han centrado sus esfuerzos en el comportamiento de los portadores
de carga en estos sistemas de baja dimensionalidad, las cuales constituyen sistemas
cuanticos con propiedades electronicas y opto-electronicas, apropiadas para la creacion
de nuevos dispositivos optoelectronicos, los cuales son la base de la Nanotecnologia.

Las técnicas de crecimiento de cristales, para la fabricacién de heteroestructuras, in-
cluyen métodos tales como Litografia con base en rayos electrénicos e interdifusion a
través de impurezas en la estructura cristalina [I]. La deposicién molecular epitaxial
(MBE), la deposiciéon metal-orgénica de vapor quimico (MOCVD) [2] y epitaxia por
fase liquida [3] son técnicas que permiten fabricar estructuras donde los portadores pue-
den tener un confinamiento cuantico en todas sus direcciones, lo que conduce a confinar
los portadores en regiones muy pequenas.

Las estructuras mas estudiadas, construidas con las técnicas mencionadas anteriormente
[1, 8] son los llamados pozos (QW’s), miltiples pozos (MQW’s), hilos (QWW’s), anillos
(QR’s), super-redes (SL’s) y puntos cuanticos(QD “s), estos tltimos con geometrias di-
versas tales como discos, lentes y pirdmides, entre otros [4]. Estas estructuras se forman
por métodos de crecimiento de cristales, como el de Stranski-Krastanov [5], basados en
la deposicion de un material sobre un substrato con parametro de red diferente, sobre el
cual se forman espontaneamente pequenas islas de material semiconductor dando lugar
al punto.

El crecimiento epitaxial de haz molecular y deposicién de vapor quimico metal-organi-
co, son técnicas que permiten crecer heteroestructuras de alta calidad, las cuales han
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permitido fabricar heterojunturas de capas multiples con interfaces abruptas y perfi-
les de potencial muy bien definidos. Este tipo de estructuras han sido de considerable
atencion tanto de fisicos tedricos como de experimentalistas debido a los numerosos e
interesantes fendmenos fisicos que exhiben, lo cual hace preveer un gran campo de apli-
cacion en dispositivos, los cuales incluyen detectores infrarrojos, diodos de tunelamiento
resonante y transistores balisticos [6].

Al inicio de los anos 80 Bastard [7] realiz6 el primer estudio teérico del espectro
energético de impurezas donadoras hidrogenoides neutras (D°) en estructuras de GaAs-
GaAlAs, donde se analizé la dependencia de la energia de enlace con el ancho del
pozo y la posicién de la impureza en la heteroestructura. Se ha encontrado que el
campo eléctrico afecta la energia de enlace de la impureza (donadora) [§] y ademas
rompe la simetria axial del estado fundamental para la impureza centrada[9]. Betancur
y Mikhailov [I0] utilizaron una funcién de prueba triparamétrica para estudiar el estado
fundamental 1s y el primer estado excitado 2p de una DY descentrada en un QW,
para campos magnéticos diferentes. Posteriormente, se ha extendido el método para
calcular la energia del estado fundamental de impurezas D° en estructuras de dos pozos
[11] y tres pozos [12] cudnticos acoplados, y el efecto del campo eléctrico [13].

Empleando una aproximacién variacional-perturbativa Han y Hsieh [I4]calcularon la
energfa de enlace de una D en un (QW) como funcién del campo eléctrico aplicado y
la altura de la barrera de potencial. Con el mismo método Nicolescu [15] encontré que
cuando se aplica a una heterojuntura un campo magnético en direccién axial y un
campo eléctrico en direccion variable, los estados de los electrones y huecos tienen
gran dependencia de las dimensiones de la heteroestructura y de la direccion relativa
del campo eléctrico y el campo magnético. Yip and Kok [I6], con una aproximacién
variacional perturbativa calcularon la energia de enlace para algunos estados de
donadoras en un pozo cuantico. Mikhailov y colaboradores [17] redujeron el problema de
las D° y D~ centrada y descentrada en estados s en heteroestructuras semiconductoras
en espacio efectivo isotrépico con dimensién fraccional variable mediante el principio
variacional.

En la década pasada los pozos cuanticos dieléctricos han tenido una gran acogida por
sus potenciales aplicaciones electro-6pticas, con campos eléctricos aplicados. Un pozo
cuantico puede llamarse dieléctrico cuando la constante dieléctrica de la barrera del
material es significativamente mas pequena que la del material del pozo. Los cédlculos
de la energia de enlace y sus variaciones con los campos aplicados son necesarios para
obtener valores aproximados de la energia de transiciéon 6ptica de donadoras y excito-
nes en pozos cuanticos. Un acoplamiento de dos pozos cudnticos ha llamado la atenciéon
debido al elevado confinamiento del efecto stark en las transiciones excitonicas, lo cual
permite fabricar dispositivos electro-6pticos mas sensibles [I8] 19, 20]. El elevado tu-
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nelamiento de electrones y huecos a través de la barrera central en direccion opuesta,
bajo un campo eléctrico constante puede incrementar drasticamente los cambios en la
energia de transicion electronica comparada con la de un sélo pozo.

En este trabajo se estudia una estructura compuesta por dos pozos cuanticos acoplados,
con un perfil de potencial rectangular, a la cual se le aplica un campo eléctrico F' paralelo
al eje de crecimiento de la heteroestructura, encontrandose efecto stark longitudinal. En
el trabajo, se emplea un método elaborado por el grupo FICOMACO, de la escuela de
Fisica de la Universidad Industrial de Santander, con base en el principio variacional de
Schrédinger y utilizando la técnica de derivacién funcional, para calcular la energia de
enlace, procedimiento conocido como método de dimension fractal. La alta precision del
método para diferentes tipos de heteroestructuras con diferentes tipos de confinamiento,
se puede ver en trabajos publicados [2I], en los cuales se calculo la energia de enlace
del estado base para excitones e impurezas donadoras D° y D~.

Cuando un electrén se somete a un campo eléctrico la expresién para la ecuacion de
Schrodinger tiene un término lineal, el cual expresa el corrimiento en la energia, y la
funcién de onda propia generalmente se da en términos de las funciones de Airy. Los
estudios tedricos respecto a la energia de impurezas donadoras en heteroestructuras,
han sido tratados mediante el uso de diversos métodos, tales como: variacional[I0)], 23]
24], expansion en series [25], perturbaciones [26], dimensional fraccional [27], barrido
trigonométrico [28] y el método de Montecarlo [29], obteniéndose buenos resultados.

En el afio 2004 Duran [31], estudiante del grupo FICOMACO, realiza como proyecto
de grado un estudio del efecto del campo eléctrico, sobre la energia de enlace del estado
fundamental de una impureza donadora neutra en heteroestructuras de pozo cuantico
(QW) y doble pozo cuantico (DQW) de GaAs/Gay_, Al As, para tres formas de poten-
cial de confinamiento, con una solucién numérica (barrido trigonométrico), en la regién
de aplicacién del campo (el campo esta sélo en los pozos) y analitica en las barreras
externas (Miguel considera que los contactos de los electrodos estan ubicados en las ba-
rreras y por eso el campo eléctrico no penetra a las barreras externas). Nuestro trabajo
es para un perfil de potencial de confinamiento rectangular, para el cual calculamos la
energfa de enlace de la D, variando el ancho del pozo, ancho de la barrera central,
intensidad del campo eléctrico aplicado y la posicién de la impureza. La funcién de
onda del electrén, es determinada en forma analitica, en la direccién de crecimiento de
la heteroestructura, como una combinacion de las funciones de Airy, estas funciones,
presentan dificultad en su manejo ya que son muy oscilatorias, pero permiten estudiar el
efecto del campo sobre toda la heteroestructura. Definimos valores de campos eléctricos
medianos a los que se encuentran entre 10y 100kv/cm, ya que en trabajos anteriores
[32] asumen como campos débiles valores menores a 10kv/cm y campos fuertes a valores
mayores e iguales a 100kv/cm.



MODELO DE CONFINAMIENTO

Los sistemas de baja dimensionalidad son estructuras en donde los grados de libertad
microscopicos estan restringidos en una o mas direcciones. En particular, en este trabajo
se consideran sistemas semiconductores de baja dimensionalidad, en donde la limitacion
de los grados de libertad se da por la diferencia entre las brechas de energia de los
semiconductores constituyentes.

Este estudio se enfoca en un sistema de doble pozo cudntico con capas alternadas de
GaAs para los pozos y GaAlAs en las barreras, estas heteroestructuras son formadas
mediante técnicas epitaxiales que depositan atomos en fase de vapor sobre un sustrato,
lograndose el crecimiento de capas ultrafinas de diferentes materiales semiconductores
(heteroestructuras) con anchos controlados e interfaces bien definidas. Asise logra
construir heteroestructuras en donde un semiconductor con separacion de bandas es-
trecha estd rodeado por un material con bandas de separaciéon mayor, formandose una
superred, o un pozo cudntico (siglas del inglés Quantum Well, QW).

Las heterojunturas de GaAs/(Ga,Al)As (semiconductor II1I-V) son las mds utilizadas
en el estudio tedrico y experimental de los sistemas semiconductores de baja di-
mensionalidad; esto se debe a que este material posee un conjunto de propiedades que
permiten su modelamiento en forma sencilla (isotropia de masa efectiva del electrén, la
brecha directa entre bandas de conduccién y de valencia, etc.).

Los parametros principales del material GaAs son: La constante de red a = 0,565368nm,
constante dieléctrica ¢ = 12,53 y masa efectiva del electron m* = 0,067my, donde my
es la masa del electrén libre. Estos pardmetros varian cuando en el material de GaAs
se introducen los atomos de Al, pero los cambios son pequenos y por esta razon en éste
trabajo no consideramos un modelo simplificado en el cual se desprecia la variaciéon de
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los parametros de material al pasar desde el pozo a la barrera.

Cuando en la red cristalina de GaAs se introduce un dtomo del grupo IV, de tal manera
que este reemplace a un atomo de Ga, uno de los electrones de la impureza no participa
en el enlace quimico y queda casi libre en la banda de conduccién para formar estados
acoplados es decir, el &tomo impureza aporta un electréon a la estructura de bandas por
lo tanto se le da el de nombre de impureza donadora.

Esquematicamente en este modelo se estudia la energia de enlace de una impureza
donadora D confinada en un sistema de doble pozo cuantico en presencia de un campo
eléctrico paralelo a la direccién de crecimiento, variando parametros como ancho de los
pozos, de la barrera, posicién de la impureza y campo aplicado.

La impureza donadora se ha localizado en diferentes posiciones Z;, dentro de la
heteroestructura cudntica, los pozos son simétricos, y la barrera es finita, ademas te-
niendo en cuenta el confinamiento en la direccion de crecimiento de la heteroestructura,
como se muestra en el siguiente esquema:

AVE)
Vol

=
s
El

v

—— LH" — i «;—LH*—}
figura 3.1: Sistema de doble pozo cudntico con una impureza donadora D° bajo la accion de
un campo eléctrico externo uniforme perpendicular a las interfaces
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4.1 Aproximacion de masa efectiva-AME

Debido a que impureza rompe la simetria traslacional del cristal, el problema de un
electrén en un cristal es mas complicado que en un cristal ideal, debido a que el electron
ademas de sentir el potencial cristalino siente el potencial de atracciéon que no tiene
simetria alguna, haciendo imposible resolver la ecuaciéon de Schrodinger de manera
exacta. La aproximacion utilizada comunmente para resolver este tipo de problemas es
la aproximacién de masa efectiva (AME), la cual hace uso, de una banda de energia
de forma parabdlica en los semiconductores y que por tanto el portador en ella se
comporta como un portador libre con masa efectiva. Esta aproximacion, es muy tutil
para estudiar las propiedades de los electrones bajo cualquier perturbacion externa
débil. Como en el compuesto GaAs una de las ventajas es que su estructura de bandas
es aproximadamente parabdlica en el fondo de la banda, entonces su masa efectiva m*,
es aproximadamente isotropica e independiente de la energia, esto significa que el efecto
del potencial cristalino es cambiar la masa del electron en el vacio por una masa efectiva.

La AME consiste en sustituir la masa del electron libre por una masa efectiva m* que
contenga el efecto del potencial cristalino del semiconductor.

En este trabajo se tendra en cuenta las caracteristicas de GaAs, en los pozos con un
potencial V' = 0, rodeado de GaAlAs, para las barreras con un potencial V' = Vj. Estos
materiales tienen la gran ventaja de que su estructura de bandas es aproximadamente
parabdlica, por lo que la masa efectiva de los electrones en ellos se puede considerar
isotrépica e independiente de la energia, razén por la cual se toma como constante en
toda la estructura, al igual que la constante dieléctrica del material.
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4.2 Meétodo de dimension fractal

El método de dimension fractal es un método sencillo para el calculo de la energia de
enlace de impurezas en heteroestructuras con diferentes potenciales de confinamiento,
diferentes posiciones de la impureza y en presencia de campos externos entre otros. La
ecuacion de onda para el estado base de una impureza, en un espacio anisotrépico, es
reducida a una ecuacién que tiene la forma de la ecuacién del atomo de hidrégeno en
un espacio efectivo isotrépico. Mikhailov y colaboradores [21] encontraron que el Jaco-
biano de la transformacién, para la ecuacién de onda renormalizada, esta dado por la
distribucién radial de la densidad de carga correspondiente al estado base del electron
libre en la heteroestructura. Para dar una interpretacion geométrica a este resultado
se considera la densidad de carga como un objeto fractal y se analiza un sistema de
cajas esféricas, con el centro en la posicién de la donadora. Siguiendo el procedimien-
to de Mandelbrot [30], se define la dimensién de este objeto como un pardametro de
escalamiento que relaciona la carga dentro de las cajas con su radio. El Jacobiano de
volumen para el objeto, que determina la dimension fractal, coincide con el Jacobiano
de la ecuaciéon de onda renormalizada, razén por la cual se llamé a este procedimiento
variacional método de dimension fractal. En este procedimiento la dimensién fractal
depende de la geometria de la heteroestructura y de la distancia ion-electron.

El método de la dimension fractal propone una funcion de onda para la donadora
como el producto entre la funcion para el electrén libre, fy, y una funcién envolvente
G(|7 - ZD, la cual posee simetria esférica, introducida para describir la modificacién
de la distribucién de probabilidad electronica, producida por la interaccion de Coulomb,
entre la impureza y el electrén. La funcion de onda para la donadora se expresa entonces
como:

é
Vo (7) = HG(|7 — Zi]) (4.1)
La funciéon fy junto con la energia Fj se obtienen a partir de la solucién del problema
de valores propios para el electron libre, dado por
Hofy = Eof, (4.2)

Como esta es la funcion de onda y su energia del estado base de la particula, se procede
a resolver la ecuaciéon de schrodinger para el sistema en presencia de la donadora, la cual
rompe con la simetria, por lo tanto no se puede resolver analiticamente. La ecuacién de
Schrodinger para el sistema con la impureza presente esta dada por

Hpothpo = Epotbpo (4.3)
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Siendo H po Vv Epo el Hamiltoniano del sistema con la donadora presente y la energia
de la donadora, respectivamente. Utilizando la expresién para ¢ po(7) se obtiene

~

H(H,G(T — Z) = Epo(,G(| 7 — Z)) (4.4)

El problema consiste ahora en encontrar la funcion de correlacion que satisfaga el prin-
cipio variacional de Schrédinger, con lo que se consigue una minimizacién de la energia
para el sistema en su estado base.

4.3 Parametros efectivos para GaAs/GaAlAs

El planteamiento tedrico para una impureza donadora neutra en pozos cuanticos de
GaAs/GaAlAs se ha hecho bajo la aproximacién de masa efectiva, aproximacion utili-
zada por primera vez en el trabajo de Bastard [7] para el estudio de una donadora en
un pozo cuantico .

Los parametros efectivos que se utilizan en este trabajo son los correspondientes a GaAs,
ya que los parametros paraGaAlAs difieren muy poco de este

m* = 0,067mg : Masa Efectiva para el electron en GaAs
donde mg es la masa para el electron libre.

e = 12,8 : Permitividad eléctrica en GaAs para 300°K

a = 5,65A" : constante de red GaAs — Ga;_xAlxAs a 298°K

e = 1,602 1071°C: Carga del electrén

Radio de Bohr efectivo

ap = (4.5)

Rydberg efectivo
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Los valores para la masa efectiva y la constante dieléctrica en GaAs y GaAlAs se
toman de el trabajo hecho por Miguel Angel Durén [31], en el calculo del efecto del
campo eléctrico sobre el estado base de una donadora D° en pozos cudnticos y dobles
pozos cuanticos de GaAs/Gay_xAlxAs. Los pardmetros de Radio de Bohr efectivo
(ay) v Rydberg efectivo (Ry*), se utilizan como unidades de longitud y de energia
respectivamente para expresar el hamiltoniano del sistema en unidades adimensionales.
Los valores calculados de estas unidades fueron, af = 9,84nm para el Gads y aj =
9,825nm en GaAlAs y para el Rydberg efectivo, Ry* = 5,83 meV.

El uso de las unidades efectivas tiene sus ventajas, pues permiten dejar al Hamiltoniano
adimensional, lo cual es conveniente en la programacion.

4.4 Hamiltoniano para la impureza en unidades efectivas

El Hamiltoniano adimensional para el sistema de Doble pozo con una impureza dona-
dora en presencia de un campo eléctrico es.

H=-V>+DZ+Vs— 4.7
Z

ﬁ
Los vectores T y Z; representan la posicién del electrén y la donadora respectivamente,
—
con la D ubicada sobre el eje z (eje de confinamiento). ‘7 - ZZ-) es la distancia entre

la impureza y el electrén y V(Z) es el potencial de confinamiento en la direccién de
crecimiento de la heteroestructura.

Se ha tomado 7 = 0 para el sistema sin impureza y 7 = 1, para la interaccién del
electrén con el ion.

con .
exFxa; ex I +x10"cm

D= —
Ry* 5,83 % 107 3eV

= 1,74825748 x 1070 % F [K] (4.8)
m

F es la intensidad de campo eléctrico paralelo al eje de confinamiento de la hetero-
estructura.

V
Teniendo en cuenta que el campo eléctrico F' estd dado en unidades de [—}, D es
m

el coeficiente adimensional para medir la intensidad del campo eléctrico, el cual se
toma superior a 8 Kv/cm, ya que para valores menores a éste, D es una cantidad muy
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pequena y los argumentos de las funciones de Airy (en términos de las cuales se expresa
la funcién de onda del electréon con campo eléctrico, son valores con un orden que
se encuentra fuera del rango (1073% — 10%%) manejado por los ordenadores presentes
en nuestro grupo de investigacion (FICOMACO).

4.5 Ecuacién de Schrodinger para el electrén (7 = 0)

La ecuacién .1 es:

02 0? 02

Ho=-5% "5y a7

5+ DZ+Vy (4.9)

Y la ecuacion de Schrodinger para el electrén libre en la heteroestructura es la respectiva

ecuacion de valores propios:

Para el estado fundamental del electron, tenemos en las direcciones X y Y funciones
de onda plana, la cual corresponde a una particula libre y la solucién es e+ y eikaX
respectivamente. En estas direcciones la accién del campo es nula y no se tiene potencial
de confinamiento. En la direccion z, la solucién se expresa con una combinacion de las

funciones de Airy A;(z) y B;(2).

La funcién de onda en el eje z en forma explicita es de la forma:

[ ofBi(b) +iA:(b)] ; Z < (~Ly— %)
BA;(w) +0Bi(w) :  (-Le—7) < Z < (%)
g(z) =1  Ai(b) +pBi(b) ; (%) <Z <% (4.11)
OB;(w) + kA (w) % < 7 < (LW+L—2‘°)
donde, i = /—1 y los argumentos para las funciones Airy, b en la barrera y w en los
pPOZos.
b — D*Z*EQO‘FVO w = D*Z;EO (412>

D3 D3
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La funcién de onda para el electrén desacoplado es la siguiente expresion
fo(7) = ™V et g(2) (4.13)

Aplicando continuidad en la frontera, para la funcién y la derivada, se determina la
energia para el estado base Fy del electrén, a partir del calculo del determinante de la
matriz siguiente , con la condicion det M = 0, el cual se resuelve con la ayuda del
software MATEMATICA 5.2.

Bi(ba1) +iAs(ba1) —Ai(wa1) —Bi(wa1) 0 0 0 0 0
B/ (ba1) +1A%(ba1) —Al(wa1) —Bl(wa1) 0 0 0 0 0
0 A;(wa2) Bi(wa2) —Ai(ba2) —Bi(ba2) 0 0 0
o 0 Af(wa2)  Bj(wa2) —Af(ba2) —Bj(ba2) 0 0 0
0 0 0 A;(ba3) Bi(ba3) —Bi(waz) —Ai(was) 0
0 0 0 Al (ba3) B/(ba3) —Bj(wa3) —Al(wa3) 0
0 0 0 0 0 Bi(Was) Ai(Waa)  Ai(baa)
0 0 0 0 0 B!(wa1)  Al(wa1)  Al(bas)
(4.14)
donde,
ba]’ = b(z = aj); Way; = W(Z = Clj); j = 17 2, 3> 4 (415>

Con los argumentos para las funciones Airy en [4.14] evaluados en los 4 puntos de
frontera de los pozos, asi:

al = —Ly,— 2 a2 = - a3 = & a4 = Ly +2  (4.16)

donde L, es el ancho de los pozos y L es el ancho de la barrera central.

La solucién de la ecuacion de Schrodinger para el electron en el doble pozo para el
primer nivel es una funciéon de onda par y para el segundo nivel es una funcién impar,
ademas en un sistema de doble pozo, los dos primeros niveles energéticos, estan muy
cercanos entre si, por lo tanto la funcién de onda para el estado base es una combinacion
lineal de las funciones par e impar.

4.6 Ecuacién de schrédinger para una DY

La ecuacion de Schrodinger para el sistema formulado en este trabajo es la respectiva
ecuacion de valores propios:
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HY(7) = E¥(7) (4.17)

En donde E es la energfa del sistema en unidades adimensionales y ¥(77), es la funcién
de onda sobre la cual actia el hamiltoniano dado en la ecuacién y la respectiva
ecuacion de Schrodinger queda expresada como:

0? 0? 0? 27 _ R
— — — DZ — ) = EV
axXZ Y2 8Z2+ +Vz ‘7_2 (7) (r) (4.18)
Se propone una funciéon de prueba de la forma:
U(7) = fo(2)G(7) (4.19)

G(7) es la funcién envolvente (o funcién de correlacién), que describe la modificacién

de probabilidad electréonica producida por la atraccién Coulombiana, y que, depende
—

. . , . ~ —
solamente de la distancia electrén - ion 7 = | — Z;|.

En los calculos de este trabajo fo(z) sélo corresponde a la funcién de onda par. El efec-
to del campo eléctrico es desplazar la funcién de distribucion electrénica en direccion
opuesta a la direccion del campo, por lo tanto para campos grandes la mayor proba-
bilidad se concentrard en uno de los pozos y disminuird de manera considerable en el
otro pozo.

La ecuacién .18 es:

L0 P v~ Tl h()er) = Bh()GH) (4.20)
X2 ov: 02 27 ) ov ) T el T '

Expandiendo las dobles derivadas, de la siguiente forma

B 0*foG

2 2
0% 28f06G f8G

i o —9 7= I = 4.21
0X2 Coxz *axox axz 42
Y agrupando, se obtiene:
0fo 0G  0fy 0G = 0fy 0G 5 2 B
2 (8—Xa—X + Y oy + 8_26_2) fo V-G WfOG = EpfG (4.22)

Donde E, = Eg—E, corresponde a la energia de la enlace de la donadora. La ecuacion
se puede escribir de la siguiente forma
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2
Como fy es una funcién compleja, entonces se tiene una ecuacién similar a la ecuacién
con su complejo conjugado f;
2
—;V2G —2Vi; - VG — WfS‘G = Epf;G (4.24)
Multiplicando la ecuacién por f§ y la ecuacién por fo y al sumar las dos
expresiones se obtiene la siguiente ecuacion

2
— o]’ V2G — £V, VG — £V VG — i o]’ G = Ey |fo]* G (4.25)
Y teniendo en cuenta que:
V (6°VG) = |fo]’ V2G + £ VE VG + £5VE VG (4.26)
La ecuacién se puede escribir como:
2 2 2 2
—V(|fo|" VG) — m\f(ﬂ G = Ey|fo|" G (4.27)

La ecuacion anterior es la ecuacion de Schrodinger para una impureza donadora, por lo
que se aplica el método de dimension fractal.



METODO DE DIMENSION FRACTAL
PARA UNA D’ CONFINADA

Partiendo del principio variacional de Schrodinger se deduce una ecuacién diferencial
para la funcién de correlacién G(7), segin el principio variacional de Schrodinger el
estado base de cualquier sistema cuantico debe corresponder al minimo del siguiente
funcional:

2
FIG] = (V|H - E|U) = (f,G| —A+V(2)+ DZ — = — E|f,G) — min;

SF[G] 7]
¢ =0
(5.1)
donde % es la derivada funcional
La ecuacién explicitamente es:
o 2 .
FIG] = [, JOIVG)? — (B, + W)GQ]dr — min; 61;[5'] = (5.2)
Y 2
J(r) = 2mr |7 [|fo(Z + Zo)|")dZ (5.3)

J(r) esté relacionado con la distribucién de probabilidad radial de carga (probabilidad
de encontrar un electrén no ligado dentro de un cascarén esférico de radio r y r+dr)como
se observa en la expresion [5.3]
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Calculando la derivada funcional de|5.2se puede obtener la ecuacién de Euler - Lagrange
para la funcién envolvente G(r)que minimiza el funcional

[\]

J(lr)%[‘](r>de1(~r)] + (B + ?)G(T) = 0 E, = E; - E (5.4)

La solucion de la ecuacion define un valor aproximado de la energia de enlace de la
donadora E,;. La ecuacién [5.4] se puede reescribir de la siguiente forma

'y 2
GI(r) + WG +alr)G) = 0 W) = 5 al) = Bt oo
0<r<oo
Como el comportamiento del jacobiano es:
Jr)r—ooxr® y Jr)y oo x T (5.6)

entonces las condiciones de contorno para el problema de segundo orden [5.5| es

coy — L v G(o0) =0 (5.7)

El problema de contorno [5.5| se puede reducir a un problema de Cauchy de primer
orden, aplicando el método de Barrido Trigonométrico.

O'(r) = —[sin®O(r) + a(r)cos?O(r) + W (r)sinf(r) cos O(r)];

(5.8)
0(0) = arctan(—1) = -4
Con el siguiente cambio de variables
G(r) = A(r)cos@(r) y G'(r) = A(r)sinf(r)0'(r) (5.9)

Esta ecuacion en su solucién tiene como pardametro la energia; por lo tanto, este pro-
blema de Cauchy tiene soluciéon para cada valor de energia, E.
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La ecuacién trascendente para la energia es

@<Rmax7 E) = -

Sll=

(5.10)

Mediante un procedimiento estandar se puede obtener la funcién A(r) para solucionar
la ecuacién diferencial para la funcién envolvente G(r).

Ar) = A(O)eajp{ 17 {(1 — a(z)) sin(z) cos O(z) — W (z) SinQH(x)] dx} (5.11)

El problema ha sido resuelto numéricamente utilizando el método de Rounge - Kutta,
encontrando el valor de la funcién en el R,,,, para cada valor de energia, luego entre
todas las soluciones se escoge sélo una cuya energia satisface la ecuacion trascendente

B.10l



RESULTADOS Y DISCUSION

Estos resultados se obtienen analitica y numéricamente mediante el método de dimen-

sion fractal y barrido trigonométrico, y usando sistemas computacionales elaborados en
lenguaje FORTRAN y MATHEMATICA.

0 1 1.5

figura 6.1: Distribucion de la densidad de probabilidad para el electrén en el sistema de doble
pozo com campo eléctrico aplicado. En el grdafico se muestra el nivel de energia del estado base
y el perfil del potencial con tres valores diferentes de campo, con igual ancho para los pozos y
la barrera central L., = Ly = 0,5a3 y potencial Vo = 40R;).

El campo eléctrico aplicado en el sistema produce un corrimiento lineal en la energia, y
su influencia es notoria en el perfil del potencial como podemos apreciar en la grafica [0}
donde a medida que la intensidad del campo eléctrico F aplicado es mayor, la simetria
se va perdiendo y la particula se va confinando hacia el lado contrario del campo te-
niendo menos probabilidad de tunelar, como se puede ver en la curva de distribucion
de probabilidad que para un campo de F' = 5Kv/cm la particula tiene la posibilidad
de encontrarse en el pozo derecho del sistema (ver gréfica[f] (a)) con un valor de energfa
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del estado base Fy = 13,2895, cuando el campo F = 10Kv/em la particula podria
tunelar y dificilmente encontrarse en el pozo derecho del sistema (ver grafica[f] (b))y la
energla del estado base Ey = 12,9756 R}, cuando el campo F' = 50K v/cm la posibilidad
de que el electron tunele la barrera es casi nula y encontrarlo en el pozo derecho es
imposible, ver grafica @ (c) donde la energfa para el estado base Ey = 9,54911R;.

Los valores de energia para el estado base disminuyen pero el nivel del potencial por el
lado izquierdo del sistema disminuye mientras que por el lado derecho sube.

=10 Kv/cm o y

x” L F=50Kv/cm

F=5Kv/cm—__

T
0,2 0,4 0,6

L, (a,)

figura 6.2: Energia de enlace de la D° ubicada en el centro de la barrera de ancho constante
en funcion del ancho del pozo, para tres valores diferentes de campo y ancho de la barrera
central constante.

Se muestra la energia de enlace como funcién del ancho del pozo para el estado base de
una donadora neutra ubicada en el centro de la barrera, (fig , centro del pozo del
lado derecho,(fig y centro del pozo del lado izquierdo (ﬁg, para tres valores de la
intensidad de campo eléctrico F' = 5,10y 50 Kv/cm aplicado, con ancho de la barrera
interna fijo L, = 0,5a5 y una altura de la barrera Vo = 40R,. Se observa que para
pequenos anchos del pozo, la energia de enlace va aumentando a medida que el valor
del campo es menor, y a su vez para una intensidad débil de campo eléctrico 5Kv/cm
la energia de enlace disminuye rapidamente hasta el punto en que el ancho del pozo
alcanza el mismo valor del ancho de la barrera, y cuando su ancho es mayor la energia
de enlace es casi constante; con una intensidad de 10Kv/cm la energia de enlace decrece
a razon casi constante y para una intensidad fuerte 50Kv/cm la energia de enlace es
creciente hasta alcanzar un maximo y luego decrece. Esto se debe al desbordamiento
de la funcién de onda del electron en el volumen del material semiconductor. Las tres
curvas de energia de enlace decrecen monotonamente y se debe a que a medida que el
ancho del pozo L, crece la distancia de separacién ion-electréon aumenta, disminuyendo
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la interaccion coulombiana y la energia de enlace.
1 1

15 T F=5Kv/cm V,=40R -
- L,=0.5a,

— F =10 Kv/cm

0,94 ..

T T T
0,2 0,4 0,6

LW ( aO* )
figura 6.3: Energia de enlace de la D° ubicada en el centro del pozo derecho en funcion del
ancho del pozo, para tres valores diferentes de campo y ancho de la barrera central constante.

La figura 16.3) muestra la energfa de enlace cuando el D° estd en el centro del pozo
derecho y estd no se cruzan como sucede cuando la donadora esta en el centro de la
barrera (fig debido a que en este caso la distancia promedio i6n - electrén es mayor,
también la razén del decrecimiento es menor en comparacién a la anterior grafica debido
a que el electron se separa por la accion del campo y a su vez al aumentar el ancho
del pozo se aumenta la distancia promedio de separacion ién-electrén, disminuyendo la
interaccién coulombiana y lalu energia de enlacle.
2,4 L

1

-F:50Kv/vcm. -
2.0 " V,=40 R -
T F=10Kv/cm _ . |

o L,=0.5a,
Lu.ol,G— Zi =-0.5 LW -
F=5Kv/cm--__ |
1,2 -

T T T T T
0,2 0,4 0,6

L, (& ")
figura 6.4: Energia de enlace de la D° ubicada en %l centro del pozo izquierdo en funcion del
ancho del pozo, para tres valores diferentes de campo y ancho de la barrera central constante.

La figura muestra la energia de enlace para la donadora ubicada en el centro del
pozo izquierdo, es claro que un campo de 5Kv/cm no influye demasiado sobre ésta.
Para los campos de 10Kv/cm y de 50K v/cem la energia de enlace aumenta para pozos
estrechos hasta un ancho ligeramente superior al ancho de la barrera donde empiezan a
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decrecer muy suavemente, esto se debe a que el ancho del pozo va aumentando y por lo
tanto la distancia ion-electron aumenta entonces la energia coulombiana decrece, luego
la energia de enlace disminuye.

Se muestran los resultados del calculo de la energia de enlace como funcién del ancho de
la barrera central para el estado base de una donadora neutra localizada en: el centro
de la barrera, (fig , centro del pozo del lado derecho, (fig y centro del pozo del
lado izquierdo, (fig , con ancho de los pozos fijo L,, = 0,5af para tres valores de la
intensidad de campo eléctrico F' = 5,10y 50 Kv/cm aplicado y una altura de la barrera
Vo =40R5..

Cuando la barrera es cero los dos pozos en realidad son uno sélo por lo tanto el confina-
miento del electron es diferente al momento en que se empieza a colocar barrera central;
es decir, el electron estd mas confinado a medida que aumenta el ancho de la barrera,
luego los niveles de energia del electrén suben, y la energia de enlace de la donadora
aumenta.

0,0 0,5 1,0 15 2,0
L, (3, )

figura 6.5: Energia de enlace de la D° ubicada en el centro de la barrera en funcion del ancho
de la barrera central, para tres valores diferentes de campo y ancho del pozo constante.

La figura muestra la energia de enlace para la impureza ubicada en el centro de
la barrera interna (Z; = 0), donde la energfa de enlace para el campo débil 5Kv/cm
crece mientras el ancho de la barrera es menor que el ancho del pozo, y luego tiende
a mantenerse con un valor aproximado de un Rydberg, esto sucede por que la accion
del campo sobre el electrén es pequena lo que implica que el tunelamiento hacia el lado
izquierdo también lo sea, y la distancia promedio ion-electrén es pequena, por lo tanto,
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la interaccion coulombiana es grande lo que conlleva a aumentar la energia de enlace Ej,.

Para campos eléctricos de 10Kv/em y 50Kv/em la energia de enlace decrece monéto-
namente a medida que el ancho de la barrera crece, esto se debe a que la distancia
promedio ion-electréon crece porque el campo eléctrico induce tunelamiento del electrén
hacia la barrera izquierda de la heteroestructura y la posibilidad de tunelamiento hacia
la barrera central disminuye a medida que ésta crece, luego la energia coulombiana
disminuye y por lo tanto también lo hace la energia de enlace.

Pero para un campo de 50Kv/cm en la curva hay minimo y un méaximo local, después
de que el ancho de la barrera es el doble del ancho del pozo, esto corresponde al des-
bordamiento de la funciéon de onda, que se espera en nuestro modelo de confinamiento
con altura de barrera finita.

______________

I'F=5Kv/cm

' 0:3 ' * 0:6 ' I
L, (3, )

figura 6.6: Energia deenlace de la D° ubicada en el centro del pozo derecho en funcién del

0,0

ancho de la barrera central, para tres valores diferentes de campo y ancho del pozo constante.

La figura[6.6) muestra la energia de enlace para la impureza ubicada en el centro del pozo
derecho de la heteroestructura, se pude observar que el comportamiento de estas curvas
es similar al comportamiento de las curvas de la figura [6.5 anterior, pero el valor de la
energia de enlace es menor, lo cual se debe al aumento de la distancia de separacion
ion-electrén.

La figura[6.7 muestra la energia de enlace para la impureza ubicada en el centro del pozo
izquierdo del semiconductor, en la cual se observa un crecimiento en las tres curvas para
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2,5 - -

|F=50Kv/cm I
2,0 4 Vo —A0R" -

y
F=10Kv/ = - L

N v/icm L,=05a,

0] Z=-05L, B
\.; -
W04 F=5Kviem _

0,5 ' : ' : ' =
0,0 0,5 . 1,0 1,5
L, (35 )

figura 6.7: Energia de enlace de la D° ubicada en el centro del pozo izquierdo en funcion del
ancho de la barrera central, para tres valores diferentes de campo y ancho del pozo constante.

anchos de la barrera menores que el ancho del pozo y luego sigue constante tendiendo
a un valor de 1,0R; para un campo eléctrico débil 5bKv/cm y a 2,3R3 para los campos
eléctricos de 10Kv/cm y 50Kv/cm, esto se debe a que la impureza se encuentra més
cercana al electrén, por lo cual al aumentar el ancho de la barrera el electron tiene
menos posibilidad de tunelamiento y va a acercarse mas a la donadora, por lo tanto la
energia de enlace Fj, aumenta. Cuando el ancho de la barrera es muy grande no produce
cambio alguno en la energia de enlace Ej debido a que no va a variar la interaccion
coulombiana y el confinamiento en el pozo ya que las dos particulas se encuentran en
el mismo pozo.

las siguientes tres figuras muestran los resultados del cédlculo de la energia de enlace
como una funcién de la intensidad del campo eléctrico aplicado para el estado base de
una donadora neutra localizada en: el centro de la barrera, (fig [6.8)), centro del pozo
del lado derecho, (fig y centro del pozo del lado izquierdo, (fig , una altura
de la barrera Vi = 40Rj3, con ancho de los pozos fijo L,, = 0,54 en cada una de las
graficas hay tres casos de ancho de la barrera central: A)igual al ancho de los pozos;
B)igual al doble del ancho de los pozos; C)igual a la mitad del ancho de los pozos.
Los valores de intensidad de campo eléctrico aplicado son de 8 Kv/cm en adelante ya
que el argumento de las funciones de Airy toma valores que no son manejables para
valores cercanos a cero, con los ordenadores de trabajo del grupo FICOMACO donde
se desarrollo éste trabajo, como se puede ver en las ecuaciones v 4.8
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1,50 B e L,=0.5*1L,
— {4 Vo=40(R, ) e 5
e Z=0.0L, N
— 1,35 — . -
wi® L, =05 (a, )

0] 60 80 100

F(kv/cm)
figura 6.8: Energia de enlace de la D° ubicada en el centro de la barrera en funcién del campo
eléctrico aplicado, para valores diferentes del ancho de la barrera y ancho del pozo constante.

En la figura la energia de enlace decrece mondtonamente debido al desplazamiento
de la distribucion de probabilidad hacia el pozo de la izquierda, por efecto del campo
eléctrico, como se puede apreciar en la figura [6] de la seccién ?7; sin embargo, cuando
el ancho de la barrera es el doble o la mitad del ancho de los pozos, la razén de
decrecimiento de la energia de enlace es mayor y esto se debe a que la separacion
electron-impureza cambia a medida que cambia el ancho de la barrera, y a su vez
cuando la barrera es la mitad del ancho de los pozos la energia de enlace es mayor por
la misma razén; es decir, la interaccion coulombiana en este caso es mayor a la de los
otros dos casos. Para las curvas de energia de enlace Ej correspondientes a: L, = L, y
Ly, = 2L,, se cortan debido a que en el segundo caso la probabilidad de tunelamiento
es mucho menor ya que el ancho de la barrera central es el doble del otro.

1,5 1 L 1 L 1 L 1

V. =40 R’
0 y
Z=05L, -

20 ' 40 60 ' 80 ' 100
F(Kv/cm)
figura 6.9: Energia de enlace de la D° ubicada en el centro del pozo derecho en funcién del
campo eléctrico aplicado, para valores diferentes del ancho de la barrera y ancho del pozo
constante.

-
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Cuando la donadora se encuentra localizada en el centro del pozo de la derecha, la
energia de enlace Ej decrece a medida que la intensidad de campo eléctrico aumenta
como se observa en la figura ya que éste le imprime un desplazamiento a la dis-
tribucién de probabilidad hacia el pozo de la izquierda(ver figura @ Cuando el ancho
de la barrera central es el mismo y el doble del ancho de los pozos respectivamente, la
energfa de enlace decrece rdpidamente para valores de campo menores que 20 Kv/cm
luego su comportamiento es casi constante, esto se debe a que para campos eléctricos
mayores hay desbordamiento de la funcién de onda para el electron, en el volumen del
material semiconductor, lo que disminuye la probabilidad de tunelamiento hacia la ba-
rrera central y aumenta para la barrera del lado izquierdo. Para un ancho de la barrera
central igual a la mitad del ancho de los pozos la energia de enlace decrece lentamente
y es mayor a la de los otros dos casos debido a que la energia coulombiana es mayor,
es decir, la separaciéon electron-impureza es mas pequena.

2’4 1 L 1 L 1 L 1

o
2,04 _ * L
L |_ — oL VO =40 Ry
b w z,=-05L, .
18- L,=05a, L
T T T T T T T T
20 40 60 80 100
F(Kv/cm)

figura 6.10: Energia de enlace de la D° ubicada en el centro del pozo izquierdo en funcion
del campo eléctrico aplicado, para valores diferentes del ancho de la barrera y ancho del pozo
constante.

Cuando la donadora se encuentra en el centro del pozo izquierdo, en la figura [6.10] se
observa que la energia de enlace aumenta, porque el electrén tiende a localizarse en el
mismo pozo de la donadora debido al campo eléctrico aplicado. La energia de enlace,
para un ancho de la barrera igual al ancho de los pozos, toma un valor constante, en
valores de campo mayores a 20Kv/cm ya que la funcién de onda del electrén se desbor-
da en el volumen del material semiconductor como efecto del campo eléctrico aplicado
al sistema.

Para un ancho de la barrera igual a la mitad del ancho de los pozos, la energia de enlace
crece rapidamente para campos menores de 10Kv/cm mientras para campos mayores
de 20Kv/em decrece lentamente debido a un efecto de localizacién que la barrera le da
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a la funcién de onda, y ademas la barrera central es delgada, por lo tanto puede haber
la posibilidad de tunelamiento. La curva de energia de enlace con ancho de la barrera
igual al doble del ancho de los pozos, crece monétonamente debido a que la barrera
es mayor ofreciendo mas confinamiento al electron en la vecindad de la Dy que en los
casos anteriores.

La energia de enlace para el estado base de una donadora neutra como funcién de la po-
sicion de la impureza en la heteroestructura, bajo tres intensidades de campo eléctrico
diferentes, una altura de la barrera Vy = 40Rj, con ancho de los pozos igual al ancho
de la barrera central Ly = L, = 0,5aj.

F =50Kv/cm
214 _
m>~.
mﬂ
1,4 - =
F=10Kv/cm
0,7 - —
M ) ' ) ' ) '
-0,4 0,0 0,4
Z,(a,)

figura 6.11: Energia de enlace de la D° variando su posicion dentro de la heteroestructura,
para Ly = Ly = 0,5aj.

Al variar la posicion de la donadora se encuentra que las curvas de energia de enlace de
la grafica tienen un maximo, cuando la impureza se encuentra en el pozo izquierdo
y a su vez es mayor para el campo de 50 Kv/cm, luego la impureza se encuentra dentro
de la barrera central donde las curvas se cruzan llegando a ser mayor la energia de
enlace para el campo de 5Kv/cm, cuando la impureza se encuentra en el pozo de la
derecha, ademds la curva para un campo de 5Kv/cm vuelve a presentar un maximo
local debido a que el electrén puede tunelar y por lo tanto existe la probabilidad de
encontrarlo en esta regién. El aumento que se da en el pozo izquierdo es debido a que
el campo eléctrico aplicado localiza la funcién de onda electronica en la vecindad de la
donadora, y ademés la distancia de separacion ion-electrén es muy pequena, a medi-
da que la impureza se desplaza hacia la derecha la interacciéon coulombiana disminuye
porque la distancia de separacion ion-electrén aumenta, entonces la energia de enlace
E, disminuye.
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F=50Kv/cm

6 . 0,0 0,6
Zd ( a, )

29

figura 6.12: Energia de enlace de la D° variando su posicién dentro de la heteroestructura,

para Ly = 2Lyy.

En la grafica el cruce de las curvas de energia de enlace para los dos campos de
10Kv/em y 50Kv/em respectivamente, que se muestran alli se encuentra aproxima-
damente en el centro del pozo de la izquierda, porque para posiciones de la impureza,
menores a este punto de cruce la separacién ion-electréon es muy pequena, y luego em-
pieza a darse una mayor separacion, disminuyendo la energia de enlace, ya que estos
valores de campo, tienden a desplazar la funciéon de distribucion electrénica, hacia la
izquierda, ademaés el ancho de la barrera central es mayor al ancho de los pozos, dismi-

nuyendo asi la probabilidad de encontrar el electron, en el pozo derecho.

2,4 -

V. =Z40R’
0 y
LW:O.Sa0

F=50Kv/cm

T T T T T
-0,4 0,0 0,4

Z,(a,)

figura 6.13: Energia de enlace de la D° variando su posicién dentro de la heteroestructura,

para Ly = 0,5Lyy.
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Los calculos de la energia de enlace, para la donadora con un ancho de la barrera
central igual a la mitad del ancho de los pozos, se muestran en la figura [6.13] con lo
cual se puede apreciar, que el punto de cruce para estas curvas, es cuando la impureza
se ubica en la barrera central, siendo la energia de enlace mayor para el campo eléctrico
de 50Kv/cm cuando la impureza se encuentra en la regién del pozo de la izquierda,
debido al desplazamiento de la funciéon de onda para el electréon, por efecto del campo,
se aumenta la energia de enlace. Cuando la impureza entra a la barrera, la energia de
enlace es menor, ya que la probabilidad de encontrar el electrén en esta region disminuye
con mayor razon para este campo que para el de 10Kv/cm, aumentando la separacién
ion-electrén.

Comparando las tres graficas [6.13] [6.12] y [6.11] encontramos que el efecto del campo
eléctrico es similar en todas, y que el cambio de posiciéon del punto de cruce de las
curvas se debe a las dimensiones de la barrera respecto al pozo, esto se debe a que la
funcion de onda electrénica puede estar estar en todo el sistema con una probabilidad
mayor para los sistemas de barrera central delgada, mientras que para aquellos sistemas
de barrera central ancha el tunelamiento es menor y por lo tanto la funcién de onda
electrénica se confina hacia el pozo de incidencia del campo.




CONCLUSIONES

A partir de los resultados, mostrados previamente, en este trabajo, podemos dar las
siguientes conclusiones:

= Se obtuvo la solucion al sistema de doble pozo, con campo eléctrico externo, para
un electrén de forma exacta mediante una combinacién de funciones de Airy.

= Se uso el método de dimension fractal, como un procedimiento variacional sim-
plificado para calcular la energia de enlace de una impureza donadora neutra
confinada en una heteroestructura semiconductora formada por un doble pozo
cuantico.

= El campo eléctrico uniforme, sobre una impureza donadora localizada en un sis-
tema de doble pozo, produce un desplazamiento a la distribucién de probabilidad
electronica hacia el lado de incidencia del campo eléctrico, disminuyendo la energia
de enlace.

s Al variar la posicién de la impureza se puede encontrar que el campo eléctrico,
actla sobre la distribucion de la densidad de probabilidad para el electrén; por lo
tanto, la variacién que da a la energia de enlace, depende de la distancia promedio
de interaccién coulombiana, la cual varia de acuerdo a las dimensiones del sistema
y de la posicion de la impureza.

» Para un estudio posterior de este sistema, se debe tener en cuenta que en la he-
terojuntura de doble pozo cudntico (DQW) los dos primeros estados estan muy
cercanos (mezcla de las subbandas); es decir, la solucién a la ecuacién de Schrodin-
ger para el electrén, debe estar dada por la combinacion lineal de las funciones
asociadas a dichos estados.
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FUNCIONES DE AIRY

Las funciones de AiryAi[z] y AiryBi[z] son dos soluciones independientes Ai[z] y Bi[z]
para la ecuacién diferencial y” — xy = 0, ecuacién que pertenece al tipo de Laplace,
[33]. La funcién Ai[z] — 0 para valores grandes y positivos de z, mientras, Bi[z]
crece indefinidamente. Las funciones Airy estdn relacionadas con las funciones de Bessel
de orden % Es facil comprobar que la ecuacién diferencial de segundo arden anterior

. . 3 s . sz
tiene la solucién: \/zZ1 <§x2) donde Zi1(x) es una solucién cualquiera de la ecuacién
3 3

de Bessel de orden % Estas funciones y sus derivadas a menudo son usadas como la
solucién a problemas de valores de contorno de superficie, en teoria electromagnética
y mecanica cuantica, un ejemplo sencillo es cuando se desea determinar la amplitud
mecanico cuantico para una particula en un potencial que incrementa linealmente de
izquierda a derecha. La amplitud decae exponencialmente en la region inaccesible, hacia
la derecha, como se aprecia en La grafica [14]

A (=) °"’:-: B.(z) lj_
AANAN i NN 4
_lo\j& \\:7 = —2_0-25- z k] —J:,ﬁ llt\a/.{ —v - —2_0-5 z <1
ALz -_i 1,i

figura 14: Comportamiento de las funciones de Airy y sus derivadas
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