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RESUMEN

TITULO: EFECTO DE LA CURVATURA DE UN LAZO NANOSCOPICO CERRADO SOBRE EL
ESPECTRO ENERGETICO DE UN ELECTRON(

AUTORES: JHON FREDDY TORRES GOMEZ, NANCY LILIANA MORALES VILLAMIZAR

PALABRAS CLAVE: Anillo Cuantico, Lazo Nanoscépico, Oscilaciones Aharonov-Bohm, Potencial
de Curvatura.

DESCRIPCION: En este trabajo de grado se ha estudiado el efecto de la curvatura del camino
sobre el espectro energético de un electron confinado en un lazo nanoscopico cerrado en presencia
de campos externos magnético y eléctrico. El sistema fue modelado utilizando la ecuacién de
Schrédinger estacionaria en el marco de la aproximacion de masa efectiva y funcion envolvente,
la cual fue solucionada utilizando el método de elementos finitos con condiciones de frontera de
Dirichlet.

El lazo cerrado se ha modelado teéricamente como una guia de onda plana, cuyo ancho es pequefo
comparado con la longitud del camino. El modelo propuesto permitié obtener diferentes arquitec-
turas, mediante la variaciéon de algunos parametros geométricos. En el estudio se consideraron
tres morfologias diferentes: lazo circular, lazo rectangular ovalado y lazo cuadrangular redondeado.
Estas geometrias permitieron poner en evidencia la variacién en el potencial de confinamiento del
electron debido a cambios en la curvatura.

Para los tres modelos, se analiz6 la variacion del espectro electrénico y de las densidades elec-
tronicas para algunos de los estados de menor energia en funcion de la intensidad de un campo
magnético aplicado en la direccién de crecimiento y de un campo eléctrico aplicado en el plano
estructural. Los resultados demuestran, con claridad, la alta sensibilidad que tiene el espectro elec-
trénico de un lazo nanoscopico cerrado ante la presencia de cambios en la curvatura del camino, lo
cual se traduce en alta sensibilidad en las propiedades electrénicas, magnéticas y opticas.

'Trabajo de Grado.
2FICOMACO. Grupo de Fisica Computacional en Materia Condensada.
3Facultad de ciencias. Escuela de Fisica. Director Dr. WILLIAN GUTIERREZ NINO.
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ABSTRACT

TITLE: EFFECT OF CURVATURE OF A NANOSCOPIC CLOSED LOOP ON ELECTRON ENERGY
SPECTRUM[T

AUHTORS: JHON FREDDY TORRES GOMEZ, NANCY LILIANA MORALES VILLAMIZAR
KEYWORDS: Quantum Ring, Nanoscopic Loop, Aharonov-Bohm Oscillations, Curvature Potential.

DESCRIPTION: In this degree work, the effect of the curvature of the path on the energy spectrum
of an electron confined in a closed nanoscopic loop in the presence of magnetic and electric external
fields has been studied. The system was modeled using the stationary Schrédinger equation in the
framework of the approximation of effective mass and enveloping function, which was solved using
the finite element method with Dirichlet boundary conditions.

The closed loop has been modeled theoretically as a flat waveguide, whose width is small compared
to the length of the path. The proposed model allowed to obtain different architectures, by means
of the variation of some geometric parameters. In the study, three different morphologies were
considered: circular loop, oval rectangular loop and rounded quadrangular loop. These geometries
allowed to put in evidence the variation in the confinement potential of the electron due to changes in
the curvature.

For the three models, the variation of the electronic spectrum and of the electronic densities for some
low-lying energy states was analyzed as a function of the intensity of a magnetic field applied in the
direction of growth and of an electric field applied in the structural plane. The results demonstrate,
with clarity, the high sensitivity of the electronic spectrum of a closed nanoscopic loop in the presence
of changes in the curvature of the path, which translates into high sensitivity in electronic, magnetic
and optical properties.

'Degree Work
2FICOMACO. Group of Computational Physics Condensed Matter.
3Science Faculty. Physics School. Director Ph.D. WILLIAN GUTIERREZ NINO.
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INTRODUCCION

A lo largo de la historia, el ser humano sin ser consciente de ello, ha tratado
naturalmente con nanoparticulas todo el tiempo, por ejemplo, las moléculas o los
virus. Por otra parte, los artistas medievales utilizaron nanoparticulas de oro para
lograr el color rojo brillante en las ventanas de las iglesias (las particulas de oro en
la nanoescala son rojas, no doradas). Asi mismo, los fabricantes de neumaticos
utilizaron nanoparticulas conocidas como negro de carbdn (las cuales se producen
por la combustion incompleta de los productos derivados del petréleo), para mejorar
el rendimiento de los neuméticos ya por la década de 1920. Recientemente, los
toxic6logos se han ocupado de las nanoparticulas que son el resultado de la vida
humana moderna, como las particulas de carbono en los gases de escape de los
motores de combustion [7].

Por otro lado, la fisica de los materiales estudia, entre otras cosas, las propie-
dades y caracteristicas a nivel macroscopico de las estructuras; sin embargo, con
el auge de la nanociencia y la nanotecnologia, también enfoca su atencion en
otras escalas mucho mas pequefnas que abren una amplia gama de posibilidades
para manipular la materia y cambiar el comportamiento de las particulas que la
componen, dandole nuevos usos y propiedades. El interés por estructuras de
magnitud minima, que remiten al estudio y manejo de atomos y moléculas, ha sido
historico, ya en 1905 Albert Einstein se cuestionaba estas dimensiones, publicando
un articulo donde estim6 el tamafo de una molécula de azucar. En 1959, el fisico
Richard Feynman enfatizé que si vas a dimensiones mas pequefas hay muchas
posibilidades para hacer cosas. En sus ponencias anticipaba el campo de la
nanotecnologia. Su frase significativa fue: There’s plenty of room at the bottom (hay
mucho sitio en el fondo) [10].
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INTRODUCCION

Es importante agregar que, la busqueda continua de la miniaturizacién ha dado
lugar a herramientas como el microscopio de fuerza atomica (AFM), entre otros.
Estos instrumentos han permitido la manipulacién y fabricacién deliberada de na-
noestructuras, algo que antes no era posible. Como resultado de la miniaturizacion,
las propiedades de estos materiales a menudo cambian drdsticamente, ya que
aproximadamente por debajo de los 100 nan6metros, los materiales rompen una
barrera de tamano por la cual la cuantizacién de energia para los electrones en los
sélidos se vuelve relevante [7]. De ahi que la descripcion fisica de las propiedades
electrénicas en soélidos este sujeta a efectos cuanticos, que a su vez afectan el
comportamiento magnético y éptico de los materiales nanométricos.

Como resultado de los efectos cuanticos, los materiales reducidos a la nanoescala
pueden mostrar de repente propiedades muy diferentes en comparacion con lo que
muestran en la macroescala. Un ejemplo de esto son las sustancias que son opacas
y se vuelven transparentes (cobre); los materiales que son inertes y se convierten
en catalizadores (platino); los materiales que son estables y se convierten en com-
bustibles (aluminio); los sélidos se convierten en liquidos a temperatura ambiente
(oro); los aislantes se convierten en conductores (silicio), etc [7]. En consecuencia,
debido a la gran aplicacion que traen consigo los materiales nanoestructurados, ha
sido necesario que tecnolégicamente se desarrollen métodos para el crecimiento
de este tipo de nanoestructuras, y al mismo tiempo ha sido importante ahondar el
estudio tedrico de las mismas.
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Capitulo 1

FUNDAMENTOS TEORICOS
GENERALES

En este capitulo se intenta poner en contexto el presente trabajo de investigacién.
Primero se hace una breve introduccién a las nano-estructuras semiconductoras,
haciendo énfasis en los anillos cuanticos (QRs - Quantum Rings), por ser este el
sistema de interés en esta investigacion. Luego, se presenta en forma general el
marco tedrico y el estado del arte en cuanto concierne con el estudio teérico de
los QRs, asi como algunas aproximaciones y consideraciones de interés que se
abordan comunmente en el estudio de estos sistemas.

1.1. FABRICACION DE NANOESTRUCTURAS SEMI-
CONDUCTORAS

Los materiales semiconductores han sido a la fecha ampliamente estudiados, por
lo que sus propiedades son suficientemente conocidas y se sabe que estan determi-
nadas en su mayoria por parametros como: el tipo de contenido de compuestos, la
constante de red, la constante dieléctrica, la brecha entre la banda de valencia y de
conduccion, entre otros. También es bien sabido desde hace algunas décadas, que
si en un material estos parametros o algunos de ellos permanecen constantes solo
dentro de regiones de tamafno nanométrico y cambian a otro valor en las regiones
vecinas, entonces estamos hablando de nano-estructuras semiconductoras. Estas
nano-estructuras brindan la posibilidad de controlar las propiedades fisicas del
material dependiendo de la técnica y de las condiciones de crecimiento empleadas,
ya que permiten sintonizar dichas propiedades, no solo por su composicién, sino
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también por su tamafo y su forma.

Estos dos nuevos grados de libertad que se ganan al nanoestructurar un material
llevd a un incremento notable en las investigaciones realizadas sobre técnicas
de crecimiento de cristales, y dio como fruto la creacion de procesos nuevos
de fabricacion de peliculas de espesor nanométrico. Dentro de las principales
técnicas que se utilizan actualmente con este fin, se encuentran: la epitaxia de
haces moleculares, la deposicién de vapor metal-organico, la litografia basada en
rayos moleculares y la epitaxia en fase liquida [1]. Por otra parte, los materiales
mas ampliamente usados en la fabricacion de estas nano-estructuras semicon-
ductoras son: GaAs-Asln, GalnAs-GaAlAs, In-GalnAs, InP-GaAs, GaSb-GaAs,
InAs-Si, InSb-CdTe, etcétera. En la técnica de epitaxia de haces moleculares, la
eleccion de estos materiales tiene en cuenta dos aspectos importantes para el
disefio de nano-estructuras: diferentes anchos de banda prohibida y parametros
de red muy similares. El primer aspecto se relaciona con el confinamiento de
los portadores de carga al interior de la nano-estructura debido a la trampa de
potencial que se crea por la diferencia existente entre los anchos de las bre-
chas de los dos materiales. El segundo aspecto tiene la finalidad de reducir al
minimo la tensién en las junturas y disminuir asi las deformaciones en las interfaces.

La primera nano-estructura fabricada fue una heteroestructura conocida como su-
per red (SL — Super Lattice), la cual estaba constituida por una serie de capas de
dos semiconductores alternados con periodicidad nano-métrica. Este nuevo mate-
rial fue predicho en 1970 por los investigadores de la IBM, Leo Esaki y Rau Tsu [2],
y fue obtenido en su laboratorio afios mas tarde. Junto a las super redes se desa-
rrollé también la fabricacion y estudio de otras estructuras conocidas como pozos
cuanticos (QW — Quantum Well) [3, 4], en los cuales se logra confinar el movimien-
to de los portadores de carga en una region plana muy estrecha, restringiendo su
movimiento basicamente en dos dimensiones. Desde los afios 80 se han desarrolla-
do nuevas técnicas para fabricar sistemas con uno y dos grados de confinamiento
adicional como los hilos cuanticos (QWW — Quantum Well Wire), sistemas cuasi-
unidimensionales [3, /5], y estructuras cuasi cero dimensionales denominadas puntos
cuanticos (Q D — Quantum Dot) [3, [6].
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1.2. ANILLOS CUANTICOS

Los puntos cuanticos (QD - Quantum Dots) son estructuras que confinan los
portadores de carga en las tres dimensiones y puede presentar diferentes formas,
algunas similares a un disco, a una piramide, a una lente, a un anillo o volcan,
entre otras [11]. Estos sistemas en general se pueden considerar como pequefnas
islas semiconductoras que confinan en su interior sistemas de pocas particulas
que interacttan mutuamente a solo algunos nandmetros de distancia, por lo que
son llamados también “atomos artificiales” [12]. Los puntos cuanticos despliegan
una amplia gama de propiedades fisicas de gran interés, actualmente debido al
espectro energeético discreto que los caracteriza y a sus aplicaciones en dispositivos
optoelectrénicos, tales como: diodos emisores de luz monocromatica de cualquier
color, ya que la luz emitida depende del tamafno del punto, transistores de un
solo electron, compuertas para computacion cuantica, laseres de QDs, entre otras
aplicaciones [13].

De la amplia variedad de @) Ds que actualmente hay bajo investigacion, los QDs
en forma de anillo, conocidos como anillos cuanticos, gozan de ser actualmente el
foco de atencion desde el punto de vista tanto experimental como tedrico. Esto se
debe principalmente a las maravillosas propiedades que exhiben debido a que su
geometria no es simplemente conexa como sucede con el resto de las morfologias
de los Y Ds. Estas estructuras en forma de lazos cerrados de tamafo nanométrico
pueden considerarse como verdaderas guias de onda cuanticas, donde los portado-
res de carga, ya sean electrones o huecos, exhiben un comportamiento ondulatorio
debido a que su longitud efectiva de recorrido es comparable con su longitud de on-
da de De Broglie correspondiente. Es gracias a esta configuracion de lazo cerrado
que los QRs presentan propiedades unicas como: corrientes persistentes, oscila-
ciones Aharonov-Bohm (AB) en la energia y en la magnetizacién, las cuales son
perioddicas con un periodo equivalente al denominado “quantum de flujo magnético”
bo = % [14]. Asimismo, el periodo de la oscilacién AB es fuertemente dependiente
del tamano de la estructura, ya que es inversamente proporcional al radio medio del
anillo si éste es muy estrecho.
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1.2.1. Técnicas de fabricacion

Los diferentes métodos de fabricacion existentes se pueden dividir en dos clases:
una clase de métodos se conocen como técnicas “ftop-down”. Estas técnicas se
utilizan para crear estructuras a partir del tallado de material, implicando procesos
de litografia y grabado como por ejemplo la litografia con base en rayos elec-
tronicos (e-beam). Otra clase de métodos se denominan técnicas “bottom-up’.
Estas se fundamentan en el auto - ensamblado epitaxial o el crecimiento auto
- organizado con el fin de generar una organizacién estructural de los atomos
[12]. Esta clase de métodos involucran procesos heteroepitaxiales tales como:
deposicion molecular epitaxial (M BF), deposicidbn quimica metal-organica en la
fase de vapor (MOCYV D) [17] y epitaxia de fase liquida (LPFE) [18]. Por otro lado, la
técnica epitaxial es una de las mas utilizadas en la fabricacién de puntos cuanticos
autoensamblados (S AQ D-Self-Assembled Quantum Dots), ya que ofrece diferentes
modos de crecimiento y cada modo esta determinado por las condiciones en las
que dicho crecimiento se realiza (temperatura del sustrato, velocidad de deposicion
de los materiales, etc.), y las propiedades de los materiales (constantes de red,
constantes elasticas, etc.)[15, 16]. Estos SAQ Ds crecen en una amplia variedad de
morfologias, incluyendo la anular. Por otra parte, el desajuste entre las constantes
de red del material depositado y del sustrato, hace que los () Ds crezcan de manera
espontdnea y de un modo particular que recibe el nombre de Stranski-Krastanov
[21].

En la actualidad se distinguen tres diferentes modos fundamentales de crecimien-
to heteroepitaxial, éstos se muestran esquematicamente en la figura [{] En (a), se
muestra un crecimiento capa por capa que se denomina modo de crecimiento de
Frank — van der Merwe [19]. En este modo las capas bidimensionales crecidas se
pueden utilizar para fabricar estructuras bidimensionales. Sin embargo, la tensién
pseudomérfica entre las capas establece una limitacion del espesor maximo de las
mismas; mas alla de este espesor critico, la denominada capa de tensién se rela-
ja ocasionando un desajuste en la estructura cristalina. En el crecimiento Volmer —
Weber [20], por el contrario, los atomos depositados forman “islas” tridimensionales
directamente sobre la superficie, como se muestra en (b). El modo de crecimiento
de Stranski — Krastanov [21] que se muestra en (c), se establece por el crecimiento
de una capa bidimensional que generalmente se conoce como capa humeda. Sin
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embargo, cuando esta capa adquiere un espesor critico, se da lugar a la formacién

de una isla.
.................... T 3
4 4 4
FFFFFEFFFFFFFEEFE T R T .
@ 4 U
e i i o
(a) (b) ()

Figura 1: Modos basicos de crecimiento en heteroepitaxia: (a) Frank — van der Merwe, (b)
Volmer — Weber y (c) Stranski — Krastanov.

La formacion de nanoestructuras en forma de anillo fue reportada por primera vez
para islas (QDs) de GaAs recubiertas con InAs mediante la técnica de crecimiento
por epitaxia de haces moleculares en el modo de Stranski-Krastanov [21]. En la Ulti-
ma década se ha reportado el crecimiento de nanoestructuras de In(Ga)As en forma
de anillo mediante una técnica conocida como epitaxia por goteo sobre sustratos de
GaAs usando M BE. Esta técnica permite crecer QDs, QRs y nanohuecos de di-
ferentes perfiles. Para el caso de la formacion de QRs la temperatura del sustrato
debe ser relativamente alta (250-450°C), y el crecimiento anular se da mediante el
aumento de la migracion de la superficie de atomos de Indio, lo cual puede entender-
se en términos de diferentes mecanismos como entremezclado y difusion superficial
(26, 27, 134, 35| 136, 37].

1.2.2. Morfologias de anillos cuanticos

Los QRs que son fabricados en los laboratorios actualmente distan mucho de
los modelos perfectamente circulares que generalmente se estudian en los trabajos
tedricos. Son muchos los tipos de irregularidades que pueden presentar en su mor-
fologia, respecto a una morfologia perfecta, ya sea en el ancho, en la altura, o en la
curvatura del camino medio seguido por los portadores. Dado que dichas irregulari-
dades pueden llegar a producir cambios importantes en las energias y densidades
electrénicas de los portadores de carga, se hace muy importante incluirlas en los
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estudios tedricos, con el fin de obtener una mejor comprension de los principales
aspectos que modifican las diferentes propiedades del sistema en cuestion. Estos
defectos pueden conducir a la transformacién de estados puramente rotacionales,
que se darian en un QR perfecto, en estados localizados vibracionales. En la figu-
ra[2) se presentan algunas imagenes reveladas por Microscopia de Fuerza Atémica
(AF M) de estructuras reales de @QDs con forma de crater. A la derecha se mues-
tran los perfiles obtenidos al hacer un corte diametral en algunas de las estructuras
mostradas en las imagenes insertadas en la parte izquierda. En estas curvas se
observan las irregularidades estructurales que pueden aparecer con relaciéon a una
estructura perfecta. Ademas, es interesante destacar que la forma del hueco central
de estos anillos dista mucho de ser circular, siendo en algunas ocasiones mas se-
mejante a un cuadrado. Este dltimo aspecto motivé en buena medida el estudio de
los modelos que se han propuesto en el presente trabajo.
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Figura 2: Iméagenes 2D y perfiles de QRs por AFM: (a) Anillos cuanticos dobles de GaAs
crecidos por goteo epitaxial, (b) Anillos cuanticos de Ing0sGapg2As con nano-huecos de
forma cuadrada y (c) Anillos cuanticos de Ing15GaggsAs con nano-huecos profundos de
forma cuadrada [25].

En la figura [3| se observan complejas nano-estructuras que crecen como un con-
junto cuadruple de islas que delimitan un pozo cuadrado que forman una pared
casi continua. La estabilidad de este sistema se debe a que la energia de defor-
macién disminuye continuamente a medida que aumentan las dimensiones del QR.
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Estas nano-estructuras de Ge,Si,_, con 0,2 < = < 0,4 crecen por deposicibn mo-
lecular epitaxial (M BE) dentro de los rasgos especificos de temperatura y tasa de
crecimiento propios de esta técnica. Sin embargo, para conseguir su particular for-
ma cuadrada, es necesario utilizar temperaturas y tasas de deposicion de entre
(550~ 750) °C'y (0,015~ 0,09) nm/s [38]. Es importante anotar que la geometria cua-
drada de estas nano-estructuras, en particular la que se observa en la imagen (d)
de la figura [3, también ha motivado la realizacién del presente trabajo, por lo que
hace parte de los modelos estudiados en el mismo.

(a)

2,14 nm (b)

2,63 nm

(d) 13,89 nm

Figura 3: Imagenes 3D por AFM de superficies de Geg 3510,7/5i(100) crecidas a 550 °C,
0,09 nm/s con capas de espesor medio de: (a) 5nm, (b) 25 nm, (c) 20 nm y (d) 30 nm [38].

1.3. APROXIMACION DE MASA EFECTIVA

Los electrones en nanoestructuras semiconductoras generalmente se mueven en
presencia de al menos tres campos; los potenciales periddicos o casi periédicos
producidos por los atomos en el cristal, los campos externos y el potencial de inter-
accion entre electrones. Los potenciales atomicos, presentan una escala del orden
de Angstrom y normalmente varian mucho mas rapido que los demas. En este ca-
S0, si se asume que los estados electrénicos tienen energias cercanas al piso de la
banda de conduccién o cerca del techo de la banda de valencia, la teoria de semi-
conductores establece que el problema de un electron que se mueve en presencia
de potenciales atdbmicos asi como de otros campos, puede ser sustituido por un pro-
blema mucho més simple con una masa diferente para el electrén, llamada masa
efectiva m}, que se mueve solo en presencia de campos externos, sin que estos
campos varien bruscamente respecto a la escala de la constante de red cristalina
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del material [22]. Esta aproximaciéon se denomina aproximacién de masa efectiva
(AME) y se utiliza exitosamente en el analisis de propiedades de semiconductores
en bloque. La masa efectiva de la particula no es la misma masa de la particula
libre, por ejemplo, en la mayoria de semiconductores la masa efectiva de los elec-
trones es de 10 a 20 veces menor que la masa del electrén libre m.. Ademas, en la
mayoria de los casos la masa efectiva es anisotrdpica, lo que significa que depende
de la direccion del movimiento. En el caso de nanoestructuras es comun que es-
ta masa adicionalmente dependa de la posicidn del electrdon, es decir, que cambié
dependiendo si el portador de carga se encuentra en el interior 0 en el exterior de
la estructura [11]. En la figura [4] se representa esquematicamente la sustitucion del
potencial periédico cristalino del material por un pozo de potencial, en el cual ahora
las particulas poseen una masa igual a la masa efectiva.

o000
0000

00 o0 | = ?
o000

Figura 4: Aproximacién de masa efectiva aplicado en una heterojuntura semiconductora.

1.4. ESPECTRO DE ENERGIA DE UN ELECTRON EN
UN ANILLO - 1D

Los niveles energéticos para un electrén en un anillo estrictamente 1D (cuando
el ancho del anillo tiende a cero) se encuentran en forma exacta. Asimismo, estas
estructuras cuasi-unidimensionales adquieren propiedades especificas tales como
las corrientes persistentes, transparencia optica para valores de campo magnético
externo especificos, oscilaciones de los niveles energéticos con el incremento del
campo magnético externo, saltos bruscos de la magnetizacion, entre otras. Estas
propiedades de los anillos cuanticos 1D en presencia de un campo magnético ex-
terno y especificamente las oscilaciones de la energia del estado base se han aso-
ciado con el “efecto Aharonov-Bohm (AB)” [23]. Este es un fendbmeno mecanico-
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cuantico descubierto por Yakir Aharonov y David Josep Bohm en el afo de 1959
[11], y se observa generalmente cuando una particula cargada confinada en un sis-
tema de baja dimensionalidad es afectada por un campo electromagnético externo;
aunqgue es mas facil de observar experimentalmente cuando la particula confinada
se encuentra solo en presencia de campo magnético [11]. A continuacién se expone
de manera general y concisa algunas consecuencias de este efecto por medio del
espectro energético en funcidon de un campo magnético aplicado en la direccion per-
pendicular al plano del anillo para un electrén en un anillo cuéntico 1D. La figura 5]
es una representacién esquematica de un anillo cuantico en presencia de un campo
magnético perpendicular al plano del mismo.

Figura 5: Esquema de un electrén confinado en un anillo cuéntico.

El Hamiltoniano que describe el estado de un electron dentro de un anillo cuantico
y dentro del marco de aproximaciéon de masa efectiva, esta dado por:

Hfzzg[p+§Ar (1.1)

Teniendo en cuenta que el electrdn solo dispone de un grado de libertad, el ope-
rador de momento lineal en coordenadas cilindricas es:

Lod |
p=- [Zh_Rdgo] €y (1.2)

Con el fin de introducir el campo magnético uniforme en la direccién del eje de
simetria, se toma el vector potencial magnético como:

A:—;pxm (1.3)

En su forma adimensional el Hamiltoniano resultante es:
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1 d*  d AR
R? dy? dy 4

En la ecuacién se observan los términos diamagnético y paramagnético que
se originan por la interaccion del electron con el campo magnético aplicado. Este
Hamiltoniano conduce a la siguiente ecuacién de onda que describe el estado m-

ésimo del sistema y que ademas tiene solucién analitica.

H=— (1.4)

1 ¢, ?R? . dom(p)

Dado que el electron se encuentra confinado en un anillo unidimensional, so-
lo presenta un grado de libertad el cual corresponde al angulo azimutal ¢, y por
consiguiente las funciones de onda que satisfacen la ecuacién de onda seran
funciones armonicas respecto al numero cuantico azimutal m y estaran dadas por:

Om(p) = NGT: (1.6)

Con esto ultimo se tienen los posibles valores de energia que podré tener el elec-
tron en el sistema.

2 2 P2

En la ecuacién el término v?R?/4 corresponde a la energia diamagnética,
la cual por ser siempre positiva produce un incremento en la energia cinética del
electrén. Por otra parte, ym es la energia correspondiente al término paramagnético,
que podra ser positiva 0 negativa segun el sentido de giro de la particula dentro
del anillo, cuando gira en sentido horario el termino paramagnético produce un
incremento de la energia y cuando gira en sentido anti-horario se da una reduccion
de la misma. La competencia entre estos dos términos conduce a una oscilacién

de la energia del estado base en funcién de la intensidad del campo magnético

+ ym, con m=0,£1,£2, ... (1.7)

v, esto es conocido como oscilaciones Aharonov-Bohm. Finalmente, el término
m?/ R? se refiere a la energia cinética del electrén en ausencia del campo magnético.

En la figura [6] se observan las energias correspondientes a diferentes numeros
cuanticos magnéticos m en funcion de la intensidad del campo magnético multipli-
cado por el cuadrado del radio del anillo vR?. Se ve que la competencia entre los
términos diamagnético y paramagnético hace que las curvas adyacentes se crucen
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cuando el campo magnético lleva a que vR? tome valores enteros. Por otra parte,
cuando vR? toma valores pares, la energia del estado base es la correspondiente
a un estado con namero cuantico magnético diferente de cero, esto conlleva a la
aparicion de corrientes persistentes. Se observa también un efecto de transparencia
del anillo ante el campo magnético externo, pues debido a la energia diamagnética,
el electrdn recibe la energia adicional para realizar la transicion del estado base al
estado excitado mas cercano en los puntos donde existen cruces entre niveles, esto
significa que el electron puede cambiar de estado sin que haya absorcién o emision
de fotones. Este conjunto de comportamientos y propiedades optoelectrénicas son
consecuencia del efecto Aharonov-Bohm (AB).

5 / L L 1 L
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Energia (R, ")

Figura 6: Oscilaciones Aharonov-Bohm en un anillo cuéantico 1D con un electron [22].

1.5. INFLUENCIA DE DEFECTOS SOBRE LAS PRO-
PIEDADES ELECTRONICAS DE ANILLOS CUAN-
TICOS

Como ya se mencion6 en la seccién [1.2.2] los anillos cuénticos son estructuras
que generalmente no presentan una geometria circularmente perfecta. Asimismo, la
presencia de estos defectos estructurales también altera la simetria axial de los Q Rs.
Por otra parte, los defectos por impurezas al igual que los defectos estructurales
alteran significativamente las propiedades electrénicas de estas nano-estructuras.
Por consiguiente, desde el punto de vista tedrico se ha hecho importante estudiar
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la amplia variedad de defectos que tienen lugar en QRs con el fin de mejorar la
comprension de este tipo de estructuras semiconductoras.

1.5.1. Defectos estructurales

Teoéricamente se ha confirmado que es posible fabricar estructuras anulares con
morfologia no-uniforme. La no uniformidad de estas estructuras se puede conside-
rar de tres diferentes maneras: variacion de ancho del anillo, variacion de su altura 'y
variacion de su curvatura. En cada caso la no uniformidad conduce a un apagamien-
to de las oscilaciones AB de los niveles energéticos mas bajos. No obstante, una
curvatura no uniforme puede ser compensada por variaciones en el ancho del anillo
[29]. En las figuras[7] [8]y [9 se observan diferentes modelos de estructuras anulares
no-uniformes con las diferentes variaciones anteriormente mencionadas. Las figuras
y [8] han sido tomadas de la tesis doctoral realizada por Fredy Rodriguez bajo la
direcciéon de Francisco Garcia en el grupo FICOMACO de la Universidad Industrial
de Santander, en la cual se estudia el efecto que tienen las variaciones del perfil y
la no uniformidad en la altura de un QR tridimensional sobre el espectro de energia
de un electrén [12]. La figura [9) muestra una transformacion topolégica basada en
6valos de Cassini en la que W. Gutiérrez y colaboradores analizan el efecto que
tiene la variacion de la curvatura [24].

Figura 7: Modelos de estructuras anulares no-uniformes con simetria axial y con variacion
de ancho [12].

Figura 8: Modelos de estructuras anulares no-uniformes con simetria axial y con variaciéon
de grosor [12].
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Figura 9: Modelos de estructuras no-uniformes con variacién en la curvatura [24].

Cabe destacar que otros autores [28, [31, [39] han estudiado el efecto de la cur-
vatura en anillos con forma eliptica y de limacon, asi como diferentes estructuras
anulares que presentan algunas distorsiones en su geometria. En [28] los autores
encontraron que la curvatura del camino tiene un efecto sobre la energia cinética de
la particula, es asi, que para una nano-estructura angosta, un aumento en la cur-
vatura produce una influencia estabilizadora efectiva debido a un potencial efectivo;
este ultimo est4 relacionado con el radio de curvatura R por la ecuacion [28]. Por
consiguiente, un aumento en la curvatura crea regiones de bajo potencial efectivo
(pozos de potencial), lo cual implica grandes amplitudes de probabilidad en regiones
de alta curvatura. Por otra parte, otros trabajos [30, 40] sugieren que parametros fi-
sicos como la conductancia y las corrientes inducidas presentan cambios drasticos
con la curvatura. Por tanto, el interés del presente trabajo es estudiar el efecto de la
curvatura sobre un modelo en el que se pueda realizar variaciones en la curvatura
de forma relativamente sencilla.

h? 1
== () (1) o

1.5.2. Defectos por impurezas

Otra importante familia de defectos sobre las propiedades electrdnicas de los
@ Rs, son los que se manifiestan cuando algun tipo de impureza se encuentra ya
sea dentro del anillo o en la vecindad del mismo. Es importante destacar que, en
estos casos, aunque los defectos estructurales pueden llegar a compartir cierta
similitud, no resultan asi los espectros que exhiben. En este sentido, pequefas
variaciones estructurales, geométricas o posicionales de un modelo con respecto a
otro pueden producir diferencias notables en sus propiedades electronicas.

Un ejemplo del efecto que puede tener una impureza sobre el espectro energético
de un QR se describe en [13], alli el autor encontré que la presencia de una impure-
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DE ANILLOS CUANTICOS FUNDAMENTOS TEORICOS GENERALES

za donadora neutra descentrada en un QR produce la extincion de las oscilaciones
de Aharonov-Bohm para el estado base y algunos de los primeros estados excita-
dos, esto significa que en los niveles energéticos mas bajos no se manifiesta una
dependencia respecto a la intensidad del campo magnético. Lo anterior sugiere que
a medida que el nucleo de la impureza se aproxima al R, se produce una transfor-
macién de los estados electronicos rotacionales mas bajos en estados fuertemente
localizados, lo que supone una posible localizacién de Anderson en el sistema, tam-
bién conocida como localizacién fuerte [33]. En definitiva, estos resultados sugieren
que, en los estados invariantes ante la intensidad del campo magnético, el electrdn
se halla en un régimen de movimiento oscilatorio en la vecindad de la impureza y
por tanto, estos estados se consideran estados localizados, mientras que para los
niveles en los cuales el comportamiento en la energia se torna peridédicamente os-
cilatorio, el electron se halla en un régimen de movimiento rotacional a lo largo del
anillo, ya que el electrdn tiene la energia cinética suficiente para vencer la atraccidon
Coulombiana.
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Capitulo 2

MODELO TEORICO

En este capitulo se hace el planteamiento del problema a través de la caracteri-
zacién de los parametros geométricos que definen al sistema, asi como las propie-
dades fisicas del material que lo compone, se exponen las consideraciones que se
tienen en cuenta para obtener el hamiltoniano que representa al sistema y por ultimo
se describe el esquema de solucién con el que sera posible obtener resultados para
su posterior analisis.

2.1. GEOMETRIA DEL SISTEMA

Para la descripcién geométrica de las estructuras estudiadas en este trabajo, se
consider6 un modelo generalizado, el cual se muestra en la figura [0} En este mo-
delo se considera una estructura cuya forma es la de un lazo cerrado de ancho
constante y altura despreciable, localizada en el plano XY'. Esta estructura se com-
pone de algunas regiones rectas, asi como algunas regiones curvas limitadas por
segmentos de circunferencia de radio exterior r.,; y radio interior r;,;. Asimismo, se
utilizaron los parametros w y r para definir respectivamente, el ancho del lazo y el
radio de la linea central de estas regiones curvas (Ecuaciones 2.1y [2.2). Finalmen-
te, se combinan estas ecuaciones para expresar r en términos de w (Ecuaciones
[2.3); esto ultimo con el fin de facilitar variaciones en el radio central ya que el ancho
se mantendra constante en el presente trabajo.

W = Tegt — Tint (21)

o Tint + Text
2
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2.2. MATERIALES DEL SISTEMA MODELO TEORICO

= T + % (2.3a)
= Tept — @ (2.3b)
2
X, Y X4
, ] 1 J ‘.
Y= | :
Y2 — Y1
f — X
Y3 —
| ; T JI
X3 X4

Figura 10: Modelo teérico general de la geometria de un lazo nanoscépico cerrado.

2.2. MATERIALES DEL SISTEMA

En esta seccion se definen los parametros fisicos que se han tomado en cuenta
para modelar las estructuras que se estudian en el capitulo [3] Para obtener resul-
tados comparables con los de otros autores, se han considerado estructuras de
Ing 55Alo 45As inmersas en una matriz de Al 35Gag 65 As [32]. Por otro lado, para faci-
litar los célculos se ha despreciado el desajuste existente en las junturas tanto de la
constante dieléctrica, como de la masa efectiva de los portadores de carga y se han
tomado los valores que corresponden a la regién interior de la nanoestructura ya
que el confinamiento hace que los portadores de carga se encuentren principalmen-
te en esta region. Ademas, el sistema ternario de In 55 Al 45As tiene una constante
dieléctrica ¢ = 12,71 y una masa efectiva para el electron m? = 0,076m,., donde m,
es la masa del electron en el vacio. Asimismo, la constante de red del material de la
nanoestructura es cercana a los 0, 6 nm.
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2.3. HAMILTONIANO MONO-ELECTRONICO DEL SISTEMA MODELO TEORICO

2.3. HAMILTONIANO MONO-ELECTRONICO DEL SIS-
TEMA

Para facilitar el estudio del efecto AB en un anillo uniforme, resulta conveniente
utilizar coordenadas cilindricas (p, ¢, z), ademas de considerar un potencial de ba-
rrera infinita, el cual es cero dentro del anillo e infinito por fuera de éste (Ecuacién
[2.4). Por otra parte, el anillo se encuentra en presencia de un campo magnético
externo homogéneo B = Bk, el cual esta orientado a lo largo del eje de simetria
y definido a través de su potencial vectorial A = 1(B x p), a su vez, se aplica un
campo eléctrico homogéneo F = Fi en la direccion x del plano del anillo, definido
por el potencial eléctrico @ = eF - r. Por consiguiente, el hamiltoniano que describe
adecuadamente el comportamiento de un electron confinado en un QR y con po-
tencial de confinamiento estructural tipo barrera infinita, esta dado por la ecuacion

0 € QR
Vo= “ 2.4)
o© ¢ QR
H = 5 D+ eA]* + eFpcos o + Vo(p, ) (2.5)
La definicion de los vectores momento lineal p = —ihV y potencial magnético

A = }Bpé, permite obtener el conjunto de ecuaciones|[2.6]y[2.7] (ver anexos 4]y [4).

— 2

p-A=—ihA-V (2.6)

A p=—ihA V. (2.7)
Por sustitucion de p y los resultados y en la ecuacién se obtiene el

siguiente resultado.

h? VQ—meA-V—i— e?

2m} m

H=— A+ eFpcos o+ Vo(p, ). (2.8)

e 2mg

Por ultimo, se reemplaza en la ecuacion los vectores A = A é, y V =
V,é, + V. &, definidos en coordenadas polares, llegando finalmente a la expresion
del hamiltoniano que permite estudiar el efecto de la curvatura de un QR en el es-

pectro energético de un electrén.
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h* _, iheB 0  e*B?p?
-
2m? 2m? Oy 8mi

€ €

H=—-

+ eFpcosp + Vo(p, ) (2.9)

2.4. ESQUEMA DE SOLUCION

El hamiltoniano obtenido en la ecuacion es una ecuacion diferencial en deri-
vadas parciales (£ DP) la cual no permite realizar una separacién de variables, por
lo tanto, debe recurrirse a algun método numérico para encontrar su soluciéon. En
este trabajo se ha hecho uso de la herramienta computacional COMSOL basado en
un esquema de elementos finitos bidimensionales y triangulares. COMSOL ofrece
la posibilidad de definir £ D Ps hasta de segundo orden en el tiempo y en el espacio,
no mixtas, para lo cual solo basta definir el valor de cada uno de los coeficientes
que acompafa cada una de las derivadas, a esto se le denomina EDP en forma
de coeficientes. Es asi, que por comodidad COMSOL utiliza la siguiente formulacion
para definir una FD P en forma de coeficientes.

ea%—i-da%+V-(—cVu—au+'y)+B-Vu+au:f (2.10)

Siguiendo con la ecuacion [2.9} esta también corresponde a un problema de va-
lores propios, para lo cual solo se debe afnadir un estudio de valores propios en
COMSOL, este por defecto asume que la variable dependiente « varia con el tiempo
de la forma:

u(t) = uge ™, (2.11)

donde u, es una amplitud compleja y A es un valor propio. Al combinar las ecuacio-

nes y se obtiene la expresion general (Ecuacion2.12) que permite resolver
el problema de valores propios en forma de coeficientes.

Negu—Au+ V- (—cVu—au+v)+8-Vu+au=f (2.12)

De acuerdo con la geometria del problema a estudiar, COMSOL ofrece una varie-
dad de componentes, algunos de los cuales son muy utiles si el sistema a considerar
presenta simetria axial; estos pueden ser: 3D, 2D axisimétrico, 2D, 1D axisimétrico,
1D y 0D. En este trabajo se utilizé un componente 2D en coordenadas cartesianas,
para el cual V = [ 9. 9 ] ademas se ha dividido la ecuacién|2.9/ entre la unidad de

9z’ By
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2.4. ESQUEMA DE SOLUCION MODELO TEORICO

carga eléctrica e con el fin de expresar la energia en ¢V, por lo que las unidades de
todos los parametros fisicos en la ecuacion son del S.I. Por todo lo anterior, los
valores de los coeficientes de la ecuacion que se utilizaron para reproducir la
ecuacioén son:

e, = 0
d, =
c = I
2mie
« 0,0
0,0 (2.13)
ol [0,0]
a % (22 + 9?)

En este punto, se hizo necesario modelar el potencial de barrera infinita V4 (p, ¢)
de la ecuacion [2.4 mediante la imposicién en COMSOL de la condicién de contorno
de Dirichlet, en la que la funcidon de onda ¢ se anula en la frontera. Finalmente,
para realizar el procesamiento de datos, se disefié un script en MATLAB que lee el
documento de texto con los datos exportados desde COMSOL y los organiza en una
matriz que permite realizar consecutivamente la grafica alli mismo. Posteriormente,
se lleva a cabo el analisis y comprensién del comportamiento fisico de cada uno de
los sistemas estudiados.
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Capitulo 3

ANALISIS DE RESULTADOS

Este capitulo expone las caracteristicas geométricas de los modelos de lazos na-
noscépicos cerrados que se realizaron con el propdsito de estudiar el comportamien-
to energético de un electrén confinado, para ello se analiza la densidad electrénica
dentro del lazo teniendo en cuenta el potencial de confinamiento del electrén debido
a cambios en la curvatura, y su respuesta a campos externos eléctrico y magnético
de manera individual y simultdnea.

3.1. ARQUITECTURA DE LOS LAZOS

En esta seccion se describen las consideraciones que dieron lugar a los diferentes
modelos que se estudian en el presente capitulo. El objetivo de este trabajo es el de
estudiar el efecto de la curvatura de un lazo cerrado de tamafo nanométrico sobre
las propiedades energéticas de un electron confinado. Para cumplir este objetivo es
necesario prestar atencién de las regiones curvas, de manera que se han tomado
dos diferentes radios de curvatura media, uno de ellos multiplo del otro, esto per-
mitira evidenciar la existencia de un potencial de confinamiento estructural debido a
la curvatura del lazo. Por lo anterior, se han realizado una serie de transformacio-
nes (ver figuras [T1], [15] [16] [22] [23] y sobre el modelo general de la figura [10]
de tal manera que, para tener en cuenta las anteriores consideraciones, se tendran
como parametros fijos el ancho w = 10nm y la longitud de las regiones rectilineas
[ = 90nm, asimismo se tomaran radios de curvatura media de 15 y 45nm, estas
dimensiones permitiran obtener lazos nanométricos con dimensiones comparables
a las que obtuvieron experimentalmente J.A. Floro, R. Hull, J.L. Gray en su trabajo
Nonequilibrium Quantum Dot Microstructures [38].
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3.2. LAZO CIRCULAR ANALISIS DE RESULTADOS

3.2. LAZO CIRCULAR

Los anillos cuanticos gozan de ser actualmente el foco de atencién desde el
punto de vista tanto experimental como tedrico, esto se debe a sus ya conocidas
propiedades, que son consecuencia de la geometria no simplemente conexa que
presentan. Por lo tanto, son bien conocidas las oscilaciones Aharonov-Bohm en el
espectro energético de un electrén confinado en un QR, asi como algunas de las
propiedades eléctricas, dpticas y magnéticas de estos sistemas. En este sentido, el
interés de esta seccion sera el de obtener resultados que permitan ser contrastados
con los resultados de las otras geometrias que se estudian en este capitulo. Lo
anterior con el fin de comprender lo que ocurre con un electron confinado cuando
se rompe la simetria axial de un QR circular.

Tabla 1: Parametros geométricos de un lazo circular para un radio de curvatura medio
r = 45 nm.

Figura 11: Geometria de un lazo circular para un radio de curvatura medio r = 45 nm.

3.2.1. Efecto del campo magnético

Los resultados de esta seccion corresponden a la geometria de la figura[1 1] cuyos
pardmetros geométricos son los que acompanan a la misma. El electron confinado
en este QR, se ha sometido a la accion de un campo magnético en la direccion de
crecimiento del mismo, es decir en la direccion z. Como es de esperar, el electrén
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3.2. LAZO CIRCULAR ANALISIS DE RESULTADOS

exhibe un espectro energético en el que la energia presenta oscilaciones con
respecto a la intensidad del campo magnético, con un periodo AB = jr—f; ~ 0,65 [T7].
Por lo anterior, en la figura |12 se observa una secuencia de minimos idénticos, los
cuales corresponden a diferentes valores del numero cuantico m, esto involucra la

aparicion de corrientes persistentes.
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Figura 12: Energia de un electrén en un lazo circular, en funcién de un campo magnético B
en la direccion de crecimiento.

Un aspecto interesante que se aprecia en la figura es la interaccién que
tiene el electrédn con el campo magnético al generar un par de términos, el término
diamagnético (ﬁ) B%*r? y el paramagnético (%) mB. El término diamagnético
tiene un efecto de confinamiento central de tipo parabdlico respecto a la inten-
sidad del campo y a la variable radial, mientras el paramagnético presenta una
dependencia lineal tanto del campo como del momento angular del electron, por
lo que este término es el que rompe el degeneramiento en la energia respecto
al numero cuéntico magnético m. Pese a la compleja superposicion de efectos
de confinamiento, se puede observar que cuando el electron se encuentra en
un estado con un numero cuantico m < 0, ocurre un descenso en la energia al
comenzar a aplicar un campo magnético, esto ocurre debido a que el término
paramagnético domina inicialmente, pero a medida que la intensidad del campo
aumenta, el término diamagnético crece hasta llegar a ser igual y posteriormente
mayor que el paramagnético, produciéndose asi un consecuente aumento en la
energia.
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Campo magnético
B =0,0[T] B = 0,6 [T] B =1,2[T]

Estados

50 nm 50 nm
A 0

Tabla 2: Densidad electrénica de los estados méas bajos para diferentes valores de campo
magnético B en un lazo circular con r = 45nm.
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3.2. LAZO CIRCULAR ANALISIS DE RESULTADOS

En la tabla[2se aprecia la densidad electrénica de los primeros 5 estados de ener-
gia para diferentes intensidades de campo magnético. Es de notar que la aplicacion
de un campo magnético da lugar a la aparicién de corrientes al interior del lazo cir-
cular. A su vez, la densidad electrénica de los estados con numero cuantico m # 0,
en ausencia de campo magnético, permite ver que para estos estados no se forman
corrientes, debido a la existencia de regiones donde se interrumpe la densidad elec-
tronica. Asimismo ocurre para el estado base, donde no hay lugar a corrientes dado
el valor de su niumero cuéntico m.

3.2.2. Efecto del campo eléctrico

Un aumento en la intensidad de un campo eléctrico aplicado en la direccion posi-
tiva del eje x produce un incremento del confinamiento longitudinal del electrén. Por
consiguiente, este tendrd mayor probabilidad de localizarse cerca del extremo iz-
quierdo del QR, esto ocurre como resultado de la fuerza de Lorentz que actua sobre
el electrén debido al campo. Mas aun, en la gréfica [13| se observa que un aumento
en la intensidad del campo produce un desacople de cada nivel de energia en dos
(Efecto Stark), y se aprecia que para niveles de mayor energia, este desacople tie-
ne lugar con campos cada vez mayores. Asimismo, en la grafica |13| se observa un
fuerte confinamiento del electrén para pequefios valores de campo eléctrico. Otro
aspecto importante, es la envolvente lineal que se observa sobre los puntos don-
de se rompe el degeneramiento, cuya pendiente se relaciona con el tamafno de la
estructura en la direccion en que se aplica el campo.
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Figura 13: Energia de un electrén en un lazo circular, en funcién del campo eléctrico F en
la direccién positiva del eje .
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3.2. LAZO CIRCULAR ANALISIS DE RESULTADOS

3.2.3. Efecto de los campos eléctrico y magnético

A continuacién, se busca comprender el efecto de la aplicacién simultanea de los
campos eléctrico y magnético sobre el espectro energético del electron, para ello
se ha utilizado un campo eléctrico constante de 0,1 K'V/em, aplicado igualmente en
la direccidén positiva del eje x. La escogencia de este valor de campo, se debe a
que en la grafica [13| se observa que dicho campo logra romper el degeneramiento
sobre el primer estado excitado, lo cual, como se vera en las préximas secciones,
permitira realizar un andlisis comparativo de las demas geometrias con respecto al
QR circular, que a su vez permitira comprender como afecta la simetria axial del
sistema si esta se rompe.

Como ya se observo, la aplicacién de un campo eléctrico en la direccion positi-
va del eje z, produce un incremento en el confinamiento del electrén en la region
sobre la cual se aplica el campo. Por otro lado, el campo magnético produce un
confinamiento central de tipo parabdlico, hecho que ya se menciond anteriormente,
la accidén simultdnea de estos dos campos hace que se reestructure el espectro de
energia, lo cual es evidente si se comparan entre si las gréaficas[12y [14] Asimismo,
el campo eléctrico produce la extincion de las oscilaciones AB para el estado base
y una atenuacion de las mismas para los dos primeros estados excitados, lo que su-
giere una transformacion de estos estados electrénicos rotacionales a localizados.

63.2
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Figura 14: Energia de un electrén en un lazo circular, en funcién del campo magnético B en
la direccion de crecimiento, para un campo eléctrico homogéneo F' en la direccién positiva
del eje .
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3.2. LAZO CIRCULAR ANALISIS DE RESULTADOS

Campo magnético
B = 0,6 [T] B =1,2[T]

Estados

Tabla 3: Densidad electrénica de los estados mas bajos para un campo eléctrico FF =
0,1 KV/em y diferentes valores de campo magnético B en un lazo circular con r = 45 nm.
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3.3. LAZO RECTANGULAR OVALADO ANALISIS DE RESULTADOS

En la tabla[3]se observa para el estado base un fuerte confinamiento del electrén
debido al campo eléctrico, a su vez se observa que no hay existencia de corrientes
para los dos primeros estados. Asimismo, el tercer estado de energia muestra una
debil corriente, coherente con la debil oscilacion en la energia correspondiente a
este mismo estado (Figura [T4). Un hecho curioso que aparece en los tres Ultimos
estados de la tabla[3 es la tendencia que tiene el electrén hacia el extremo derecho
del QR, este resultado es aparentemente contradictorio si se tiene en cuenta que
el confinamiento debido al campo eléctrico deberia darse sobre la regién izquierda.
Este hecho se explica si se considera que el campo eléctrico tiene un efecto de
desnivel sobre el pozo de energia en el cual se mueve el electron, este desnivel
hace que los estados de mayor energia se encuentren fuera de este pozo del lado
izquierdo, pero ocurre lo contrario del lado derecho donde ahora se empiezan a
encontrar estos estados de energia, razén por la cual se ve un corrimiento de la
densidad electronica hacia el borde derecho del QR.Finalmente, se observa que a
medida que el electrén se encuentra en un estado de mayor energia, su densidad
electrénica empieza a ser la misma en toda la longitud del QR.

3.3. LAZO RECTANGULAR OVALADO

Como ya se ha mencionado, el interés de este trabajo es el de comprender el
efecto de la curvatura de un lazo cerrado de tamano nanométrico sobre el espectro
energético de un electron confinado. Por ello, en esta seccién se estudia una
geometria en forma de rectangulo ovalado, que podria entenderse como un QR
circular que se divide en dos partes iguales, que luego son separadas sobre el
eje x una distancia L proporcional al radio de curvatura medio r del QR (L 7).
Posteriormente, estas partes se unen por medio de segmentos rectilineos de ancho
w y largo L para formar lazos rectangulares ovalados como se puede observar
en las figuras y [16] de esta forma se consigue simultdneamente introducir
cambios en la curvatura y romper la simetria axial con el eje z. Los parametros
geométricos de estos modelos de lazos nanoscépicos son los que acompanan a las
figuras[15)y[16] Cabe sefialar que, el pardmetro L que representa la longitud de las
regiones rectilineas se mantendra constante en los dos modelos, esto es con el fin
de que, al comparar los mismos, estos difieran entre si solo por sus regiones curvas.
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3.3. LAZO RECTANGULAR OVALADO ANALISIS DE RESULTADOS

T =29 =XT3=T4 =7 r=45nm

N=Y=yYs=UYs=0 |[m=re=r3=14=7

Tabla 4: Parametros geométricos de un lazo rectangular ovalado para un radio de curvatura
medio r = 45 nm.

Figura 15: Geometria de un lazo rectangular ovalado para un radio de curvatura medio
r =45 nm.

T] =X9=1T3=2=T4 =37 r=15nm

N =Yo=Ys=UYs=0 ||ri=ro=r3=r4=17

Tabla 5: Parametros geométricos de un lazo rectangular ovalado para un radio de curvatura
medio r = 15 nm.
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Figura 16: Geometria de un lazo rectangular ovalado para un radio de curvatura medio
r = 15nm.
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3.3. LAZO RECTANGULAR OVALADO ANALISIS DE RESULTADOS

3.3.1. Potencial de confinamiento estructural

Para poder explicar algunos de los aspectos presentes en las subsecciones si-
guientes, se debe tener en cuenta la existencia del potencial de confinamiento es-
tructural debido a la variacion de curvatura, cuyo valor estd dado por la expresion
matematica de la ecuacién[1.8|

0.04 ' U022l e |
e=dsom N Vo oamey
0.02 V,=-007mev ] c
0_

5 0 )
[+]
E -002
(3]
> 0.04

0.06

-0.08 '—; I 2r I , nr I 2r II: 6r ||= wr =|| 61 I H_ZT,

0 100 200 300 50 100 150 200 250
Lc[nm] L [nm]

(@) (b)

Figura 17: Potencial de confinamiento estructural de un electrén en un lazo rectangular ova-
lado, en funcién de la longitud del perimetro para dos radios de curvatura medio diferentes.
(@) r=45nmy (b) r = 15nm.

En la gréfica[17] se observa el potencial de confinamiento estructural del electrén a
medida que este avanza en el interior del lazo, alli claramente se observan los pozos
de potencial que tienen lugar debido a las regiones curvas, y acorde con la ecuacion
[1.8] se observa que una reduccién en el radio de curvatura produce un aumento
en el potencial de confinamiento. Finalmente, como se podra ver posteriormente,
la existencia de este potencial se vera reflejado tanto en el espectro de energia
del electrén confinado como en su densidad electronica en presencia de campos
eléctrico y magnético, permitiendo explicar el comportamiento del electrén debido a
cambios en la curvatura del camino.

3.3.2. Efecto del campo magneético

En relacién con el efecto de la aplicacion de un campo magnético homogéneo en
la direccion de crecimiento de un lazo rectangular ovalado, se deben considerar tres
aspectos, estos son: el periodo y la amplitud de las oscilaciones AB, y la dupla entre
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3.3. LAZO RECTANGULAR OVALADO ANALISIS DE RESULTADOS

los estados de menor energia. En cuanto al periodo, aparece un notable aumento de
las oscilaciones en la figura [18al acompafiado de una disminucién en la separacién
energética entre niveles, mientras que en la figura[18b] se aprecia una disminucién
en el periodo de oscilacion, esta vez acompafado de aumento en la separacion en-
tre niveles. Con respecto a lo anterior, la variacion en el nUmero de oscilaciones esta
relacionada con la longitud del camino que recorre el electron, es por ello que apa-
rece un mayor numero de oscilaciones en la geometria de mayor radio de curvatura.
Por otro lado, la separaciéon entre niveles energéticos es consecuencia del tamafo
de estas dos estructuras, siendo de mayor amplitud las oscilaciones en la energia
para la geometria de menor tamano y viceversa.
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Figura 18: Energia de un electrén en un lazo rectangular ovalado, en funcién del campo
magnético B en la direccién de crecimiento para dos radios de curvatura medio diferentes.
(@) r=45nmy (b) r = 15nm.
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Con respecto al comportamiento trenzado que presentan los dos primeros esta-
dos de energia de la figura [18a, asi como el que presentan los cuatro primeros
estados de la figura [18b] este se debe a un desacople causado por el potencial de
curvatura, ya que la energia del electrén para estos primeros estados no supera la
energia correspondiente a la profundidad de estos pozos de potencial. Cabe agre-
gar que en la figura [18b] solo los tres primeros estados se encuentran dentro del
pozo de potencial, la razon por la cual se forma una segunda trenza se debe a que
la energia del cuarto estado es lo suficientemente cercana a la del pozo, presen-
tando asi un efecto de interferencia causado por el comportamiento ondulatorio del
electrén. De acuerdo con lo anterior se deduce que la presencia de estos pozos
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de potencial tiene un efecto de localizacion sobre el electron, el cual dependera del
radio de curvatura medio de las regiones curvas presentes en la estructura.

Campo magnético
B = 0,0[T] B = 0,26 [T] B = 0,52 [T]

Estados

50 " 50 "M 50

nm

Tabla 6: Densidad electrénica de los estados mas bajos para diferentes valores de campo
magnético B en un lazo rectangular ovalado con r = 45 nm.
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Campo magnético
B =0,0[T] B = 1,18 [T] B = 2,36 [T]

Estados

nm nm

20

Tabla 7: Densidad electrénica de los estados mas bajos para diferentes valores de campo
magnético B en un lazo rectangular ovalado con r = 15nm.

En las tablas[6]y [7] se aprecia para los dos primeros estados energéticos el fuerte
confinamiento estructural debido al potencial de curvatura, este resultado es cohe-
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rente con las graficas y [18b} en las cuales se observa el trenzado en las ener-
gias de los dos primeros estados, desacoplandose de las demas energias. Por otra
parte, en la tabla [/| se observa la ausencia de corriente en el segundo estado y la
aparicion de una débil corriente para los estados tres y cuatro, en concordancia con
lo observado en la gréfica[18b| para dichos estados. En contraste con lo anterior, en
la tabla [6] se observan buenas corrientes debido al buen comportamiento oscilatorio
que presentan sus energias en el grafico[18a]

3.3.3. Efecto del campo eléctrico

Un andlisis del comportamiento grafico de las energias del electrén en presen-
cia de un campo eléctrico homogéneo en la direccidn positiva del eje x, muestra al
igual que el QR circular un rapido confinamiento para pequenos valores de campo
eléctrico, sin embargo, para el lazo de la figura la disminucién en la energia
debido al campo, tiene lugar méas rapido que en la figura [T9b, esto se debe al ta-
mano del lazo, de manera que para el lazo de mayor curvatura la diferencia entre
niveles energéticos serd menor y por tanto el electron posee menor energia para
contrarrestar el efecto confinatorio del campo. Otro hecho interesante, es el que se
observa en la figura[19b] en ella aparece el cruce de algunos estados, siendo este
un comportamiento tipico de una estructura con doble pozo cuantico, bajo la accién
de un campo eléctrico.

0 02 04 06 08 1 12 14 16 18 2 0 02 04 06 08 1 12 14 16 18 2
FIKV/cm] FIKV/cm]

(a) (b)

Figura 19: Energia de un electrén en un lazo rectangular ovalado, en funcién del campo
eléctrico F' en la direccién positiva del eje x para dos radios de curvatura medio diferentes.
(@)r=45nmy (b) r = 15nm.
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Campo eléctrico
F=00[KV/cm] | F=02[KV/cm| | F =0,4[KV/cm]

Estados

nm

Tabla 8: Densidad electronica de los estados méas bajos para diferentes valores de campo
eléctrico F' en un lazo rectangular ovalado con r = 15 nm.

En la figura [19a] no se presentan efectos de trenzado de estados, ya que el
pozo de potencial debido a la curvatura es poco profundo y solo el estado base
se encuentra dentro del pozo. Por el contrario, en la figura Si se observa
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trenzado en algunos estados de baja energia, para valores pequenos de campo
eléctrico, esto es porque ahora el pozo es mas profundo y los primeros tres estados
no tienen la energia suficiente para escapar del pozo de potencial, sin embargo,
la cercania de los siguientes dos niveles al pozo es suficiente para que estos
se trencen débilmente por efectos de interferencia cuantica. Es asi que, el pozo
de confinamiento estructural logra que los cuatro estados siguientes al primero,
cambien de estado a partir de 0,1 KV/cm para los estados 2 y 3, y a partir de
0,2 KV/em para los estados 4 y 5.

Al igual que en la seccion de lazo circular, en la tabla[8| se observa el efecto confi-
natorio que presenta el campo eléctrico sobre los dos primeros estados de energia,
el cual puede entenderse a modo de desnivel sobre los pozos de curvatura que
presenta la estructura, es por ello que para los estados de mayor energia, estos se
hallan fuera del pozo de potencial del lado izquierdo y consecuentemente se en-
cuentran dentro del pozo de potencial de la derecha, quedando explicado el hecho
de que la densidad electrénica presenta un corrimiento hacia la derecha para esta-
dos de mayor energia, como se aprecia en la tabla [ para los tres ultimos estados.

3.3.4. Efecto de los campos eléctrico y magnético

En esta ocasion se busca analizar la respuesta de la estructura sobre la energia
del electron cuando se aplican en simultdneo los dos campos, manteniendo
constante el campo eléctrico en 0,1 K'V/em. A primera vista los resultados muestran
la extincién de algunos de los primeros estados de energia, siendo mucho mas
fuerte el efecto del campo eléctrico en la figura 204 alli se observa una fuerte
localizacion sobre los primeros cuatro estados, asimismo se aprecia un decremento
en los valores de energia con respecto al resultado sin campo eléctrico (Figura[18a).

Los resultados anteriores, se explican nuevamente por el hecho de que el gran
tamafio de la estructura de la figura[20a]hace que el electrén presente energias mas
bajas, facilitando que la fuerza eléctrica confine facilmente al electron con respecto
a la figura [20b] para un mismo valor de campo eléctrico. A su vez, estos resultados
implican que se debe aplicar un campo eléctrico de mayor intensidad para conse-
guir el mismo confinamiento sobre la estructura de menor radio. Este resultado es
porque debido al menor radio de curvatura, la estructura se hace de menor tamafno
y para no violar el principio de incertidumbre, el electron adquiere mayor energia,
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en consecuencia, se requiere de un gran campo eléctrico para hacer que el electrén
tienda a localizarse un poco. En adicién a lo anterior, también se observa en la figura
una disminucién en la energia de los primeros estados electronicos, claramente
como consecuencia del efecto de confinamiento del campo eléctrico. Asimismo, en
la figura asi como en la figura se encuentran estados débilmente locali-
zados, que se manifiestan por la atenuacion de sus correspondientes oscilaciones
AB.

58.8
57.9
%
g 571
o
F = 0.1 [KV/cm] 56.4 F = 0.1 [KViem] 7
55.2 ' ' ' ' ; ' ' ' ' 55.2 ‘ ' ' ' : ' ' ' '
0 02 04 06 08 1 12 14 16 18 2 0 02 04 06 08 1 12 14 16 18 2
B[T] B[T]

(a) (b)

Figura 20: Energia de un electrén en un lazo rectangular ovalado, en funcién del campo
magnético B en la direccién de crecimiento, para un campo eléctrico homogéneo F' en la
direccion positiva del eje = y para dos radios de curvatura medio diferentes. (a) r = 45nmy
(b) r = 15 nm.

En las tablas [9] y [10] se aprecia nuevamente el fuerte confinamiento del campo
eléctrico sobre los dos primeros estados, pero a partir del tercer estado se observa
el desplazamiento de la densidad electronica hacia la derecha. Este hecho nue-
vamente es consecuencia del mismo campo eléctrico, debido al desnivel que este
ocasiona sobre los pozos de potencial de curvatura, esto causa que los estados de
poca energia aparezcan solo en el pozo de la izquierda y explica porque los estados
de mayor energia aparecen solo en el pozo derecho.
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Campo magnético
Estados
B =0,0[T) B = 0,26 [T B = 0,52 [T
50 "M 50 "M 50 "M
-50 -50 | -50
‘ - 10 10 ‘ 10
) \ \
2
3
50 "M 50 M 50 "M
4 4
4 2 P
0 0
-50 -50
4 4
I U
5 ; :
0 0

Tabla 9: Densidad electrénica de los estados mas bajos para un campo eléctrico FF =
0,1 K'V/em y diferentes valores de campo magnético B en un lazo rectangular ovalado con

r =45 nm.
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Campo magnético
B =0,0[T] B = 1,18 [T] B = 2,36 [T]

Estados

nm nm nm

Tabla 10: Densidad electronica de los estados mas bajos para un campo eléctrico F' =
0,1 KV/em y diferentes valores de campo magnético B en un lazo rectangular ovalado con
r=15nm.

En adicién a lo anterior, en la tabla [9) se aprecia que para todos los estados hay
regiones que presentan una interrupcién de la densidad electrénica, lo cual impli-

60



3.3. LAZO RECTANGULAR OVALADO ANALISIS DE RESULTADOS

ca la desaparicion de corrientes en la estructura, este hecho se corrobora con la
aniquilacion de las oscilaciones AB de los primeros cinco estados de energia co-
rrespondientes a la estructura de la figura[20al Por otro lado, la tabla [T0] muestra la
aparicion de corrientes a partir del tercer estado energético, esto es coherente con
el gréfico en el cual aparecen extintas las oscilaciones AB de los dos primeros
estados de su correspondiente estructura.

3.3.5. Efecto de la variacion del radio de curvatura

Como es de esperar, en las graficas de la figura[21] se observa claramente que un
aumento en el radio de curvatura medio de la estructura, produce una consecuente
disminucidén en la energia del electron, asi se movera por la estructura con una me-
nor energia cinética rotacional. Una comparacion de los graficos y[21c permite
ver que la aplicaciéon de un campo eléctrico sobre la estructura, rompe el degene-
ramiento de los estados de menor energia, y éste efecto se vuelve mas marcado a
medida que crece el radio de curvatura, esto es porque el aumento en el tamario de
la estructura produce un decremento en la energia del electrén por el principio de
incertidumbre y por ende el campo eléctrico tiende a localizar mas estados de ener-
gia. Por otra parte, el agrupamiento en duplas de estas energias en la figura[21b], es
consecuencia de los dos pozos de potencial presentes en extremos opuestos de la
estructura debido al confinamiento estructural de las regiones curvas. Por otra par-
te, al comparar el grafico [21c| con el gréafico [21a, se aprecia una disminucién en la
energia del estado base, esto es debido al confinamiento que se produce por la apli-
cacion del campo eléctrico. Finalmente, resulta interesante sefialar que en todos los
graficos las energias de los dos primeros estados se curvan hacia abajo, contrario
a lo que se deberia esperar, ya que a menor radio de curvatura el electron debe-
ria presentar un aumento en su energia como se puede apreciar para los demas
estados, la explicacion a este hecho curioso es sencilla, estos estados de menor
energia, quedan atrapados dentro del profundo pozo de potencial que se produce
para radios de curvatura tan pequenos. Otro aspecto importante que presenta la
figura[21b] es que los dos estados més profundos exhiben pequefias oscilaciones
AB, lo que indica que no son absolutamente vibracionales, esto quiere decir que
para estos estados hay un tunelamiento del electrén en las regiones sin curvatura.
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Figura 21: Energia de un electrén en un lazo rectangular ovalado, en funcién del radio de
curvatura medio r para tres diferentes configuraciones de campos aplicados. (a) Sin campos,
(b) Con campo magnético B = 2Ty (¢) Con campo eléctrico F' = 0,1 KV /em.

3.4. LAZO CUADRANGULAR REDONDEADO

En esta seccion final, se estudia el efecto de la curvatura de un lazo nanométrico
cerrado en forma de cuadrado con bordes redondeados. Este también puede
entenderse como un QR circular que ahora se divide en cuatro partes iguales,
separadas sobre cada semieje una distancia L = 90 nm. Finalmente, estos se unen
a través de regiones rectilineas de longitud L para dar forma a tres diferentes casos:
(Figuras [22] [23]y [24). El tltimo caso que se estudiara es asimétrico ya que este no
guarda simetria con los ejes = € y.
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A continuacion, se presentan los parametros geométricos para construir los tres
casos mencionados anteriormente. Cabe destacar que, aunque el ultimo caso pre-
senta dos radios de curvatura medio diferentes, su geometria se ha construido en
funcién de unico radio r con el fin de facilitar en COMSOL el barrido paramétrico
que permite estudiar el efecto de la variacién del radio de curvatura.

T =29 =X3=T4 =7 r=45nm

y1:y2:y3:y4:7" 7"1:7"2:7’3:7"4:7"

Tabla 11: Pardmetros geométricos de un lazo cuadrangular redondeado para un radio de
curvatura medio r = 45 nm.

X2 Y X1
IS S
T, f N
| & . |
[N an
Ya2— V1
X
V3 —Va
¢ Wi
T3 : Ty
4
X3 X4

Figura 22: Geometria de un lazo cuadrangular redondeado para un radio de curvatura
medio r = 45 nm.

T1=Tg=T3 =124 =3r r=15nm

V=Y =Y3=Ys =31 | "1 =Toa=T3=T"4=7T

Tabla 12: Parametros geométricos de un lazo cuadrangular redondeado para un radio de
curvatura medio r = 15nm.
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Y
A
Y e e
Y2 V1
- = X
Y3 —Va
pe— l =
x3 x4

Figura 23: Geometria de un lazo cuadrangular redondeado para un radio de curvatura
medio r = 15 nm.

Ty =3 =1y =ys =4r r=15nm

To =Xy =Y =Yg =21 || r1=T3=7 || 19 =74 = 3Ir

Tabla 13: Parametros geométricos de un lazo cuadrangular redondeado asimétrico para
dos radios de curvatura medio r; = 15nm Yy r;; = 45nm.

Figura 24: Geometria de un lazo cuadrangular redondeado asimétrico para dos radios de
curvatura medio r; = 15nm y ry; = 45 nm.
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3.4.1. Potencial de confinamiento estructural

En la figura |25 se observa el potencial de confinamiento estructural de las tres
estructuras que se estudian en esta seccion, en estas graficas se aprecian los cuatro
pozos de potencial que corresponden a las cuatro esquinas redondeadas y en la
figura[25c|se aprecia la notable diferencia en la profundidad y ancho de los mismos.
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Figura 25: Potencial de confinamiento estructural de un electrén en un lazo cuadrangu-
lar redondeado, en funcion de la longitud del camino para dos radios de curvatura medio
diferentes. (a) r = 45 nm, (b) » = 15nm y (c) Ambos radios.

3.4.2. Efecto del campo magnético

El comportamiento energético del electrén en presencia de un campo magnético
homogéneo al interior de estas estructuras en forma de cuadrado redondeado (Fi-
gura [26), no dista mucho del comportamiento mostrado por los lazos en forma de
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rectangulo ovalado (Figura [18). Las principales diferencias son: menor periodo de
oscilacién debido al mayor recorrido que realiza el electrén en cada vuelta, menor
amplitud en las oscilaciones de la energia también como consecuencia del mayor
tamano que presentan estas estructuras y la aparicién de cuadruplas en los esta-
dos energéticos, este Ultimo aspecto se debe a la presencia de los cuatro pozos de
potencial. Un hecho importante a tener en cuenta en la figura es la aparicién
de duplas en la energia en lugar de cuadruplas, esto lo explica la importante dife-
rencia energética que presentan los pozos de potencial de curvatura, siendo mas
dominante el efecto de los pozos de las regiones de menor radio de curvatura.
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Figura 26: Energia en funcién del campo magnético para dos radios de curvatura medio
diferentes. (a) r = 45 nm, (b) » = 15nm y (c) combinacion de (a) y (b).

Como es de esperar, un andlisis comparativo de las gréaficas de la figura [26]
muestra la relacidn que existe entre la longitud del camino con el numero de
oscilaciones en la energia y con la amplitud de las mismas. Es por ello, que la
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figura [26a) presenta mayor nimero de oscilaciones seguido por la figura[26c| con la
amplitud de las energias sucede lo mismo, la figura es la de menor amplitud
seguido por la figura [26c| Por Ultimo, si se compara la figura con la figura [18],
se aprecia un mayor numero de estados desacoplados en todos los gréaficos de la
figura[26] esto es porque la mayor longitud del camino produce una disminucién en
la energia rotacional del electrén y por tanto sus estados se ubican esta vez mas
cerca del pozo de potencial, presentando efectos de interferencia que dan lugar a
una mayor cantidad de trenzas en las oscilaciones de energia.

En los gréaficos de las tablas[14], [15)y [16] se observa la aparicién de corrientes de-
bido a la aplicacién de un campo magnético. Sin embargo, resulta interesante notar
que en los dos ultimos estados de la tabla los cuales corresponden a la geo-
metria con radio de curvatura medio » = 15nm, se observa una débil corriente que
puede ser el resultado del desacople energético entre estos dos estados, debido al
efecto del potencial de curvatura, el cual resulta mas fuerte en este caso conside-
rando que este presenta una mayor profundidad. Es por lo anterior que, debido a la
poca profundidad de los pozos de potencial de la geometria de la tabla [T4] alli no
se presenta una disminucién importante en la corriente de los ultimos dos estados
de energia. Por otra parte, en la tabla es posible observar la dominancia que
presentan los pozos de potencial que corresponden a un menor radio de curvatu-
ra. Este mismo potencial de curvatura es el responsable de producir las corrientes
débiles que se observa en todos los estados de la tabla[16], como ya se menciono
anteriormente, es posible que este hecho se deba al desacople que el potencial de
curvatura induce sobre cada par de estados de energia.
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Campo magnético
B = 0,11 [T] B = 0,22 [T]

Estados

nm nm
50 50

-50 .| -50
|
|

2
15
1

05

Tabla 14: Densidad electrénica de los estados mas bajos para diferentes valores de campo
magnético B en un lazo cuadrangular redondeado con r = 45nm.
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Campo magnético
B = 0,26 [T] B = 0,52 [T]

Estados

oOrm N w n 3B

O - N w

Tabla 15: Densidad electrénica de los estados més bajos para diferentes valores de campo
magnético B en un lazo cuadrangular redondeado con r = 15nm.
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Campo magnético

Estados
B = 0,16 [T B = 0,32 [T
‘50 } -50
‘A ™~ |
1
2
3

0
-50

\ \ 4

3

4 2

1

0

/ 50

\Q \

3

5 2

~ ‘ 1

0

Tabla 16: Densidad electronica de los estados més bajos para diferentes valores de campo
magnético B en un lazo cuadrangular redondeado asimétrico.
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3.4.3. Efecto del campo eléctrico

Igual que en resultados anteriores, la aplicacion de un campo eléctrico homo-
géneo en la direccidén positiva del eje =, muestra un rapido confinamiento para un
campo pequefio, también se aprecia el efecto de la longitud del camino en el confi-
namiento debido al campo eléctrico, ya que este se hace mas fuerte en la estructura
de mayor tamafno, lo cual se traduce en un mayor nimero de estados localizados.
Las figuras [27b]y [27¢] muestran un débil trenzado de algunos estados, una vez mas
eso se debe a la profundidad de los pozos de potencial de las regiones curvas que
exhiben sus correspondientes geometrias. Por otra parte, en la figura[27a/no se ma-
nifiesta el trenzado de estados por la escasa profundidad que presentan sus pozos
de potencial de curvatura, el cual no alcanza a conseguir efectos de interferencia
gue ocasionen un trenzado de los estados de menor energia.

0 02 04 06 08 1 12 14 16 18 2 0 02 04 06 08 1 12 14 16 18 2
F[KV/cm] F[KV/cm]

(a) (b)

50 L L L h L L L
0 02 04 06 08 1 12 14 16 18 2

F[KV/cm]
(c)

Figura 27: Energia en funcién del campo eléctrico para dos radios de curvatura medio
diferentes. (a) r = 45nm vy (b) r = 15 nm.
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Campo eléctrico
F=0,0[KV/ecm] | F=0,07[KV/cm] | F =0,14[KV/cm]|

Estados

Tabla 17: Densidad electronica de los estados mas bajos para diferentes valores de campo
eléctrico F' en un lazo cuadrangular redondeado con r = 15nm.
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Campo eléctrico
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Tabla 18: Densidad electrénica de los estados mas bajos para diferentes valores de campo
eléctrico F' en un lazo cuadrangular redondeado asimétrico.
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Las tablas[17]y[18|corresponden a las densidades electrénicas de las geometrias
de las figuras y respectivamente, en ellas se observa al igual que para el
lazo rectangular ovalado, un fuerte confinamiento de los dos primeros estados hacia
la regiébn donde se aplica el campo eléctrico. Posteriormente, se observa que para
estados de mayor energia la densidad electronica presenta un corrimiento hacia la
regién opuesta, esto como ya se menciond, es posible de explicar si se interpreta
el efecto del campo eléctrico como un desnivel en los pozos de potencial presentes
en las regiones curvas, el cual se da hacia la regién sobre la cual se aplica dicho
campo. Por otro lado, es importante destacar que, en la tabla[18|este corrimiento en
la densidad electronica, no se produce de forma simétrica, contrario a los resultados
que se han analizado hasta el momento, desde luego este es un efecto mas del
potencial de curvatura, ya que, al tener dos curvaturas diferentes, el electron no
siente el mismo potencial en dichas regiones curvas, lo cual termina por romper la
simetria en la densidad electronica.

3.4.4. Efecto de los campos eléctrico y magnético

Un analisis comparativo de las graficas de la figura[28] refleja como es de esperar,
un confinamiento debido al campo eléctrico mucho mas fuerte sobre la geometria
de la figura [28a], nuevamente debido a la menor energia que presenta el electrén al
moverse en una estructura de mayor longitud, esto hace que haya mayor presencia
de estados localizados. Una vez se corroboran las observaciones de las secciones
anteriores: menor periodo de oscilacién para los lazos de mayor longitud, asi mismo
menor amplitud de oscilacion, se procede a analizar el hecho interesante de que
aqui ya no se observa un trenzado de estados, esto se debe a que los estados
mas bajos o0 mas cercanos a los pozos de potencial estructural, son fuertemente
afectados por el campo eléctrico aplicado, esto ademas de producir la extincion de
las oscilaciones en la energia, produce el desacople de las mismas, haciéndose
visible solo para los estados de mayor energia, los cuales se escapan del efecto de
confinamiento del campo eléctrico, pero sin embargo logran acoplarse débilmente
debido al efecto de confinamiento de los pozos potencial.
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Figura 28: Energia en funcién del campo magnético con un campo eléctrico constante

aplicado en la direccién positiva del eje = para dos radios de curvatura medio diferentes. (a)
r=45nmy (b) r = 15nm.

En las gréaficas [28al [28b| y [28c| se puede apreciar la extinciéon de los primeros
cinco estados de energia, con la salvedad de que en la figura [28b] solo se produce
la extincién de los tres primeros estados. Estos resultados son coherentes con las

gréficas de densidad electrdnica, pues en ellas se puede ver que no hay presencia
de corrientes, ya que, con excepcion del quinto estado de la tabla[20], las densidades
electronicas presentan regiones donde se ven interrumpidas. Por otra parte, también
se observa un fuerte confinamiento debido al campo eléctrico solo para los dos
primeros estados, pues a partir del tercer estado la densidad electrénica empieza a
migrar hacia la regién opuesta (lado derecho). Asimismo, en la tabla 21| se puede
observar como se rompe la simetria en la densidad electrénica debido a la falta de
simetria en los pozos de potencial de curvatura.
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Campo magnético
B = 0,11 [T] B = 0,22 [T]

Estados

nm nm

Tabla 19: Densidad electrénica de los estados méas bajos para un campo eléctrico F' =
0,1 KV/em y diferentes valores de campo magnético B en un lazo cuadrangular redondeado
con r = 45 nm.
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Campo magnético
B = 0,26 [T] B = 0,52 [T]

Estados

Tabla 20: Densidad electronica de los estados mas bajos para un campo eléctrico F =
0,1 KV/em y diferentes valores de campo magnético B en un lazo cuadrangular redondeado
con r = 15nm.
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Campo magnético
B = 0,16 [T] B = 0,32 [T]

Estados

Tabla 21: Densidad electronica de los estados mas bajos para un campo eléctrico F' =
0,1 K'V/em y diferentes valores de campo magnético B en un lazo cuadrangular redondeado
asimétrico.
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3.4.5. Efecto de la variacion del radio de curvatura

Nuevamente se observa en la figura 29, que la energia del electrén al interior de
los lazos disminuye con el aumento en el radio de curvatura media de los mismos.
Asimismo, la aplicacion de un campo magnético produce cuadruplas en la energia
en lugar de duplas, esto se debe a la presencia de los cuatro pozos de potencial
correspondientes a igual numero de regiones curvas. Por otra parte, al comparar
la figura con las figuras y se observa una disminucion en la energia
de los dos primeros estados como consecuencia del campo eléctrico aplicado. A
su vez, se destaca el hecho de que los estados de menor energia se curvan hacia
abajo al disminuir el radio de curvatura, esto es por el fuerte confinamiento debido
al consecuente aumento en la profundidad de los pozos de potencial.
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58 r 58 r
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56 ] 56 r :
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r[nm] r[nm]

B=0[T]
585 F =0.1 [KV/cm]
58 |
> 57.5
€
o 57 F
56.5

r[nm]

Figura 29: Energia de un electrén en un lazo cuadrangular redondeado, en funcién del
radio de curvatura medio r para tres diferentes configuraciones de campos aplicados. (a)
Sin campos, (b) Con campo magnético B =27y (c) Con campo eléctrico F' = 0,1 KV /cm.
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Capitulo 4

CONCLUSIONES

En concreto, luego de la realizacion de este trabajo de grado, se pueden estable-
cer las siguientes conclusiones:

= Nuestros resultados ponen en evidencia la aparicidn de variaciones en el
potencial de confinamiento que experimenta una particula (electrén) confinada
en un lazo cerrado nanoscépico debido a cambios en la curvatura de dicha
estructura. Mediante nuestro método de solucion basado en elementos finitos
se corrobora la aparicion de verdaderos pozos de potencial cuya profundidad
es inversamente proporcional al cuadrado del radio de curvatura de la trayec-
toria.

m Los resultados obtenidos también muestran que la formacién de pozos de
potencial a lo largo del lazo, debido a cambios en la curvatura, inducen
la aparicidn de espectros de tipo molecular similares a los mostrados por
anillos nanoscopicos en presencia de impurezas donadoras o de variacio-
nes en la altura de la estructura. De igual manera se observd como estos
cambios de curvatura, segun sea la simetria de la estructura, pueden inhi-
bir la aparicién de oscilaciones Aharonov-Bohm en los niveles energéticos
mas bajos, y por lo tanto inhibir también la aparicion de corrientes persistentes.

» Este estudio pone de manifiesto la alta sensibilidad que presenta el espectro
electronico ante pequenas variaciones en la curvatura de un lazo cerrado de
tamafno nanométrico, lo cual es indicio de lo sensibles que pueden llegar a ser
las propiedades Opticas y magnéticas de dichas estructuras.
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CONCLUSIONES

= Oftro alcance de este trabajo ha sido proponer un modelo teérico generalizado
y sencillo, para una guia de onda nanoscépica delgada, que permite obtener
diferentes configuraciones morfolégicas mediante la variaciédn de algunos
parametros geométricos.

= Se recomienda como posible trabajo futuro, la realizaciéon de un estudio teé-
rico de diferentes geometrias de lazos nanoscopicos cerrados delgados, que
mantenga constante la longitud del camino que recorre el electron. Lo anterior
se propone con el fin de que la comparacidn entre los diferentes espectros de
energia sea mas justa.
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Anexo A

VERIFICACION DEL GAUGE DE
COULOMB

Antes de proceder a describir en detalle los pasos que permiten obtener la
expresion del Hamiltoniano mono-electrénico de la seccion 2.3, se procedera a
verificar que la eleccidn del potencial vectorial magnético en coordenadas cilindricas
(p, ¢, z) definido por A = 1(B x p) con B = Bk, cumple la condicién de Gauge de
Coulomb, estoes V- A = 0.

Primero se reemplazan B y p en la expresion del potencial vectorial A, para encon-
trar su magnitud y direccién.

A = %(Bxp) (A1)
= L(BR) x (v8,) (A2)
- %Bpéw (A.3)

De acuerdo a lo anterior, el potencial vectorial A solo presenta componente ¢, siendo
A, = %Bp. Por lo tanto se procede a tomar la divergencia del vector A = A é, para
verificar que se cumple la condicion de Gauge de Coulomb.

10 10 0
: = —— - — A4
V-A 0 0p (pAp)+pag0A¢+azAz (A.4)
1 0 (1
— 22 (ZBpl| = A.
p Op <2 p) ’ (A9)

0
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Anexo B

HAMILTONIANO
MONO-ELECTRONICO

Tras la verificacion anterior, se procede a exponer cada uno de los pasos para
obtener la expresidn final del Hamiltoniano que describe el comportamiento de un
electron confinado en un QR. A continuacion, se considera un potencial de confina-
miento estructural de barrera infinita dado por:

VO:{O EQR} (B.1)
o ¢ QR

El hamiltoniano del sistema bajo campos eléctrico F = F7 y magnético B = Bk
esta dado por la ecuacién[7], donde los campos estan representados por los poten-
ciales escalar eléctrico & = ¢F - r y vectorial magnético A = (B x p).

1
H = o —[p+ eAJ* + eFpcosp + Vo(p, ¢)
1
= 5 [pQ +ep-A+eA -p+ 62A2] + eFpcose+ Volp, ). (B.2)
La definicion de los vectores momento lineal p = —iAV y potencial magnético

A = }Bpé, permite obtener el conjunto de ecuaciones|8]y[9

p-AY = —ihV - (AY)
= —ih(V-A)y —ihA - Vi (B.3)
——

0
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HAMILTONIANO MONO-ELECTRONICO

A-py = A-(—ikVY)
= —ihA -V (B.4)

Por sustitucion de p y los resultados [8]y [9) en la ecuacién[7]se obtiene el siguiente
resultado.

1
H = p— [—R*V? — 2iheA - V + €2 A?] + eFpcosp + Vo(p, ¢)
me
h2 ¥a 2
S ALy T A? 4+ eFpcosp+ Vilp, ©). (B.5)
2m} m 2m}

Por dltimo, se reemplaza en la ecuacion los vectores A = Aé, y V =
V,é, + V. &, definidos en coordenadas polares, llegando finalmente a la expresion
del hamiltoniano que permite estudiar el efecto de la curvatura de un QR en el es-
pectro energético de un electrén.

K, ihe (1, . ) e (1o
H = —szv — me §Bpe<p (V8 + Vo) + 2_7712 §Bpee0 +eFpcosp
+Vo(p, »)

h? , the (1 10 e?B?p?

- _ - —B - F 1%
2mzv meg (2 p) (P&P) - 8m Telfpeosgt Volp. )
h? , theB 0 e?B?p?

- _ — - F Vi B.6
2m 2ms o + 8m +eFpcosg +Vo(p, ¢) (B.6)

89



	INTRODUCCIÓN
	FUNDAMENTOS TEÓRICOS GENERALES
	FABRICACIÓN DE NANOESTRUCTURAS SEMICONDUCTORAS
	ANILLOS CUÁNTICOS
	Técnicas de fabricación
	Morfologías de anillos cuánticos

	APROXIMACIÓN DE MASA EFECTIVA
	ESPECTRO DE ENERGÍA DE UN ELECTRÓN EN UN ANILLO - 1D
	INFLUENCIA DE DEFECTOS SOBRE LAS PROPIEDADES ELECTRÓNICAS DE ANILLOS CUÁNTICOS
	Defectos estructurales
	Defectos por impurezas


	MODELO TEÓRICO
	GEOMETRÍA DEL SISTEMA
	MATERIALES DEL SISTEMA
	HAMILTONIANO MONO-ELECTRÓNICO DEL SISTEMA
	ESQUEMA DE SOLUCIÓN

	ANÁLISIS DE RESULTADOS
	ARQUITECTURA DE LOS LAZOS
	LAZO CIRCULAR
	Efecto del campo magnético
	Efecto del campo eléctrico
	Efecto de los campos eléctrico y magnético

	LAZO RECTANGULAR OVALADO
	Potencial de confinamiento estructural
	Efecto del campo magnético
	Efecto del campo eléctrico
	Efecto de los campos eléctrico y magnético
	Efecto de la variación del radio de curvatura

	LAZO CUADRANGULAR REDONDEADO
	Potencial de confinamiento estructural
	Efecto del campo magnético
	Efecto del campo eléctrico
	Efecto de los campos eléctrico y magnético
	Efecto de la variación del radio de curvatura


	CONCLUSIONES
	BIBLIOGRAFÍA
	ANEXOS

