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Resumen

TITULO: ESTADOS MOLECULARES DE PUNTOS CUANTICOS ACOPLADOS LATERALMENTE
BAJO UN CAMPO ELECTRICO.

AUTOR: CARLOS TEOFILO CORREDOR. ”

PALABRAS CLAVES: MOLECULA ARTIFICIAL, DOS PUNTOS CUANTICOS ACOPLADOS
LATERALMENTE, ESPECTRO ENERGETICO DE UN ELECTRON, ESTADOS MOLECULARES,
EMISOR DE UN UNICO FOTON CON LONGITUD DE ONDA SINTONIZABLE.

DESCRIPCION:

En el presente trabajo se tuvo en cuenta el marco de la aproximacion de masa efectiva con el que
se realiza un estudio tedrico de los estados moleculares de un electrén atrapado en un sistema
formado por dos puntos cuanticos idénticos (de igual radio con un valor de 50nm para cada uno)
acoplados lateralmente.

Bajo esta aproximacién se estudia el tunelamiento electrénico en nuestra estructura, mediante la
variacion sucesiva de la distancia (d = distancia comprendida entre los dos centro de cada punto
cuantico) entre dos puntos cuanticos acoplados lateralmente (molécula artificial) y se demuestra
que el acople cuantico lateral que existe entre éstos permite la formacion de estados moleculares,
los cuales exhiben caracteristicas similares a los de una molécula natural H,".

La clasificacion que se ha hecho de dichos estados moleculares es propuesta con base en las
consideraciones de simetria, tal como se hace para moléculas naturales. Donde se analiza el
efecto de un campo eléctrico para diferentes valores, donde esta orientado en el plano mas y
especificamente sobre el eje x, la estructura sobre el espectro de energia y nuestros resultados
revelan que la longitud de onda de los fotones emitidos por el sistema puede ser sintonizada
mediante la aplicacién de un campo eléctrico de baja intensidad. Esta caracteristica ultima es

consistente con observaciones experimentales.

#Trabajo de grado.

*Facultad de Ciencias Basicas. Escuela de Fisica. Director: WILLIAN GUTIERREZ NINO, Doctor.
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Introduccion

La mecanica cuantica no para de dar frutos. Eingties nos permitié6 comprender las leyes que a
escala atdmica y molecular gobiernan la naturalezan ello quedd bien establecido el hecho de

que las propiedades fisicas de la materia estanidies basicamente por el tipo de atomos

constituyentes, y por la forma como estos atom@mexoplados entre si. Actualmente, sus frutos
son mas sorprendentes aun, ya que sus leyes npeyahiten comprender las propiedades de los
materiales que nos ha dado la naturaleza, sinojunte, con las modernas técnicas de simulacion
computacional, dan la posibilidad de plantear sk de nuevos materiales con las propiedades
fisicas que se requieran. Esta poderosa herramienanalisis tedrico combinada con las técnicas
mas avanzadas de crecimiento de cristales han gadpyimera vez en la historia, la oportunidad

de fabricar materiales que exhiban propiedadesagénjcque ademas brinden la oportunidad de
observar nuevos fenémenos fisicos. En este sentido de las areas que mas se ha visto
beneficiada es la relacionada con los materialesicemaductores. Los progresos han sido tan

sorprendentes, que hoy es posible la fabricacédmateriales semiconductores nanoestructurados,
es decir materiales en los cuales los pardmetresdgfinen sus propiedades fisicas se pueden
ajustar con gran exactitud en regiones de sélonalgmandmetros. Dichos sistemas nanométricos
se conocen como nanoestructuras semiconductorasddfualmente hacen parte de los llamados

sistemas de baja dimensionalidad (SBD) [2].

Actualmente se fabrica una amplia variedad de renazuras semiconductoras, las cuales desde el
punto de vista de su dimensionalidad pueden dalas#fé en tres grandes grupos: nanoestructuras
quasi-bidimensionales, como es el caso de los paoagiticos, nanoestructuras quasi-
unidimensionales, como es el caso de los hilos tmedn y nanoestructuras quasi-
cerodimensionales, como es el caso de los puntésticas. Dentro de todas estas, los
denominados puntos cuanticos (QDs-Quantum Dots)yamés las que gozan de mayor atenciéon
debido a sus peculiares caracteristicas. Basicamiy QDs pueden considerarse como nano-
cristales de un material semiconductor con confieato cuantico en las tres dimensiones
espaciales, ya que sus dimensiones caracterisboagpicamente del orden de algunas decenas de
nanometros. Las fronteras fisicas de los QDs canfinlos portadores de carga dentro del material.
Este confinamiento da lugar a propiedades inusugles no se manifiestan en materiales de
tamafios macroscoépicos. Por ejemplo, el silicioes®glmente un pobre emisor de luz en tamafios

macroscoépicos ya que su estructura de bandas dgieres indirecta, pero se vuelve un buen
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emisor de luz cuando se le confina en forma de [BPsEl confinamiento de los portadores de

carga se puede ajustar variando el tamafio de los, @Dcual afecta algunas propiedades

fundamentales del material, ya que como es bied@atuando las dimensiones caracteristicas del
nano-cristal son del mismo orden que la longitucodda de Broglie de los portadores de carga,
entonces se da lugar a la observacién de efecéogicos [4]. Dentro de los rasgos cuanticos mas
sobresalientes de los QDs, esta el hecho de gsentam un espectro de energia discreto, lo cual
los hace analogos a los atomos, pero a difererzitosl sistemas atomicos, en estos “atomos
artificiales” es posible tener una amplia variedadgeometrias, tamafos y configuraciones en su
estado de carga, lo cual nos lleva a pensar erninmdrnsero de posibilidades para potenciales

aplicaciones en dispositivos opto-electronicos oary baja escala de integracion y desempefio

superior.

El hecho de pensar los QDs como atomos artifieitéea naturalmente a considerar la opcion de
fabricar estructuras en las cuales dichos “atoraet&n cuanticamente acoplados, de tal manera que
puedan formar sistemas moleculares o usando losmarigérminos: “Moléculas artificiales de
QDs". Una caracteristica que vale la pena destdedas moléculas de puntos cuanticos (QDMs)
es que tienen un nimero de ventajas sobre las ulmdéde atomos reales; su espectro de energia se
puede ajustar mediante la variacién de la distaecize los puntos, composicién, tamafo,
morfologia y configuraciones del estado de cargde Bbanico de posibilidades para disefiar las
propiedades de estos nanosistemas ha abierto nwewaisios para aprender fisica basica de
sistemas moleculares y ha proporcionado una batmngal para la fabricacion de nuevos
dispositivos optoelectrénicos. Una de las potdesiaplicaciones que ha motivado la fabricacion y
el estudio tedrico de los puntos cuanticos auteoehkalos que conforman moléculas artificiales es
la construccion de un sistema de nanoscopico, qedgser utilizado como parte funcional en
arquitecturas necesarias para la computacion caantDebido a que las operaciones basicas
cuanticas pueden llevarse a cabo utilizando urdeanuntos cuanticos semiconductores acoplados
electronicamente, el analisis de este sistema egatteinterés para la fabricacion de una posible
compuerta cuantica que tiene una configuracionadgactipo biestable que representa ya sea "1" o
"0 "en un sistema binario. Este sistema puede icadiinformacion l6gica en los grados de libertad
de la carga de un Unico electrén, y este hechaimeatado el interés en los qubits de carga, donde
los estados I6gicos estan representados por losstados electronicos mas bajos correspondientes

a la localizacion en los diferentes puntos cuastjép6].
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Basados en lo anterior, no es de extrafiar quelanetoge exista un gran interés en el estudio de
sistemas de pocas particulas confinadas en distragteiras. No obstante, si bien es cierto que las
condiciones impuestas por el potencial de confieatoi enriquecen notablemente las propiedades
optoelectrénicas, también debe tenerse en cuerdalegulescripcion tedrica de estos sistemas
artificiales resulta ser una tarea realmente tliésito debido a que la ecuacién de autovalores deb

resolverse en un espacio no homogéneo y anisatcéor otro lado, vale la pena mencionar que

el acople lateral entre QDs no es el Unico queas®drado hacer, también recientemente se han
podido crecer satisfactoriamente QDs acopladogcaériente. Pero, mientras las QDMs verticales

han sido ampliamente estudiadas teéricamente [[7pb2ps trabajos se han realizado en el caso de
QDMs laterales. Un ejemplo es el trabajo realizadioMufioz y colaboradores [13] en el cual se

analizé un electrén en un par de discos cuénticoplados lateralmente bajo un campo magnético
externo, y mediante una combinacion lineal adeanadée simetrizada de las funciones de onda
correspondientes a un solo QD se calcularon lopdo®ros niveles de energia del sistema. Otras
investigaciones realizados sobre QDMs son: el talbel espectro energético de un electron en un
par de QDs acoplados con confinamiento parabéliediamte el método de diagonalizacion exacta

[14], el analisis de las propiedades eléctricaspticas de electrones y huecos bajo un campo
magnético externo mediante una metodologia endhseuhace una expansion de las funciones de
onda del sistema en términos de funciones de Blach el bloque y se considera un seudopotencial

empirico en el Hamiltoniano [15].

Por otro lado existen reportes experimentalesosrcliales se han observado caracteristicas muy
interesantes de QDMs, una de ellas reportada p@vikdya y su equipo [16] revela que estas
estructuras muestran una estrecha e intensa sefiédtpluminiscencia a temperatura ambiente.
Ademas se ha observado una alta calidad 6pticenpdio de espectroscopia de fotoluminiscencia
para una cantidad de QDMs por unidad de area b#gecéica, reportada poRastelli y
colaboradores [17]. Por otro lado, Beirne y sugmudemostraron que el nivel de acoplamiento de
estos puntos cuanticos se puede controlar por ndedi;n campo electrostatico dirigido a lo largo
de la direccion de acoplamiento de la estructug} ylen otro trabajo concluyeron que con una
QDM es posible crear un emisor de un solo fotorelecual la longitud de onda es sintonizable
mediante la aplicacién de un campo eléctrico da lratensidad [19]; Wang y su equipo [20]
reportaron que un campo eléctrico resonante pueatdificar notablemente la energia de los

electrones confinados en la estructura.
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Dado que, a la fecha, se han realizado pocos estdditipo tedrico sobre un par de QDs acoplados
lateralmente y puesto que existen interesantestespde tipo experimental sobre las propiedades
opto-electronicas que exhiben dichos sistemas/taesntonces de gran valor cualquier estudio
tedrico que ayude a ampliar la comprension quéege sobre las propiedades de QDMs. En este

sentido es que esta motivado el desarrollo desia peesente.
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1. MARCO TEORICO

1.1 Crecimiento de QDs acoplados lateralmente

Los QDs se pueden preparar usando varias técnidayéndo las siguientes: litografia, epitaxia de
haces moleculares (MBHEnolecular beam epitaxyy métodos coloidales. Todos estos métodos
comparten la caracteristica comun de que el QDetimithdo con un material distinto como
frontera. Dentro de las tecnicas mencionadas,ilaxig de haces moleculares aplicada en un modo
particular de crecimiento conocido como modo deciotento de Stranski-Krastanov [21] ha
permitido crecer unas pequefias islas denominaddasgpouanticos autoensamblados (SAQD-Self-
Assembled Quantum Dots) y actualmente son los gngynerado mayores expectativas en torno a
su versatilidad para modificar en forma controlads tamafios y formas. Ademas, la fabricacién de
SAQDs es preferible ya que evita emplear técnicasosas para delimitar estas nano-estructuras;
adicionalmente, no hay dafio a los QDs durante Isticéion ya que todo el proceso se realiza
durante el crecimiento de los materiales. Sin egiapara lograr buenos resultados en la
aplicacion de QDs auto-ensamblados deben satistacequerimientos estrictos en cuanto a la
uniformidad en el tamafio, forma y densidad. Es®lleva al estudio de la cinética del crecimiento
de los QDs auto-ensamblados. Vale la pena destamareste modo de crecimiento permite la
obtencion de nano estructuras semiconductoras glaltaucalidad cristalina.

La obtencién de SAQDs mediante el modo de crecimide Stransky-Krastanov, se basa en la
relajacion de energia eléstica producida por lardifcia en las constantes de red del material a
depositar y el substrato. llustraremos este modocréeimiento tomando como ejemplo el
crecimiento de InAs sobre GaAs. Estos cristalesgosliferente constante de red, 6.05A del InAs
y 5.65A del GaAs, lo cual conduce a un desacoplepdeximadamente 7%. En las etapas iniciales
del depésito de InAs, éste crece acoplado a larishlina del substrato GaAs. A esta primera capa
gue cubre toda la superficie del substrato se twa® comocapa de mojadoSin embargo, los
esfuerzos debidos al desajuste de los parametrosddarovocan la deformacion elastica del InAs
acumulando energia elastica conforme avanza eintierto. A esta etapa del crecimiento se le
denominarégimen pseudomorficdCon el aumento del volumen de InAs depositadenlergia
elastica se va acumulando. Esta situacion persiata alcanzar un determinado espesor,
denominado espesor critico, para el que la enagimulada se libera mediante la formacion
espontanea (o auto-ensamble) de nano-islas tridiorgles coherentes es decir, islas de InAs
libres de defectos cristalinos. Este mecanismo d®-ensamble de nano-estructuras cero-
dimensionales permite la sintesis de miles de nao(18%cn¥) de QDs con didmetros que estan
entre una y varias decenas de nandmetros conaigrallo de uniformidad en un Unico paso de
crecimiento. Los puntos pueden ser inmediatamauttéetos por una segunda capa del material
sustrato, configurando de esta manera un nano{alaten una alta calidad 6ptica. Como los
puntos cuanticos auto-ensamblados tienen un taewaf direccion transversal mucho menor que
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en la direccién lateral, el potencial de confinartoeen estos sistemas es casi-bidimensional y por
eso pueden considerarse como atomos artificialasi-tidimensionales. Por ejemplo un QD con
un Unico electron confinado en su interior podrémsiderarse como un atomo artificial de
hidrogeno cuasi-bidimensional. Es como si oblig&raral electron a moverse en una moneda de
unas decenas de nandmetros de diametro y solonamsnetros de espesor. En este caso, los
estados electrénicos en todas las tres dimensgmesliscretos y presentaran un comportamiento
completamente cuantico.

(e) (N (9 (h)

Al,,Ga, As GaAs " InAs

Figura 1. Imagenes de AFM de: (a) QDs de InAs crecidosesaba superficie compuesta de monticulos
escalonados formados por los QDs de InAs sepultéldpeano-huecos, (¢) nano-huecos recubiertosinan
ML de InAs, (d) QDMs de InAs. Las figuras (e)-89n representaciones esquematicas de un corteaverti
de las imagenes superiores correspondientes. Lg\&faal [23]

Muy recientemente el interés en las técnicas dansiento de QDs mediante autoensamblado ha
tomado un nuevo rumbo, dado que se ha demostradec@iniento de QDs acoplados tanto vertical
[22] como lateralmente [23-25]. Esto ha hecho lpseQDs autoensamblados comiencen a verse
como los ladrillos fundamentales para la fabricaaite estructuras mas complejas, tales como
moléculas de puntos cuanticos (QDMs-Quantum Dotekldes). En este caso los puntos cuanticos
acoplados actuaran de manera similar a como lonhkxse 4tomos acoplados en una molécula
natural. Estas QDMs, en la base de QDs acoplatdesimente, se han logrado fabricar tomando
como punto de partida una capa con alta densida@@& de InAs crecidos de forma auto-
ensamblada. Aungue la formacion de QDs es ceatiosia debido a que son procesos relacionados
con tensiones, existe alguna preferencia para teeacion de los QDs en regiones cercanas a
bordes. Esto significa que QDs pueden ocasionaémauclear lo suficientemente cerca entre si
para formar QDMs laterales. Sin embargo al maalifla morfologia del sustrato es posible crear
QDMs laterales en una forma mas deterministica, ggemplo sobre las paredes laterales de
monticulos con bordes altamente escalonados o s$obrbordes y el fondo de nano-agujeros.
Existen varias formas de crear los nano-agujertsfgrma de estos determina la alineacion de las
QDMs durante el proceso de sobre-crecimiento. éfamplo, nano-agujeros pueden ser creados
por un tapado parcial de puntos de InAs con Gageide ya sea por un proceso de grabado o un
recocido selectivén situ. Los nanoagujeros resultantes tienen tipicanteme de profundidad y
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de 45 (70) nm de ancho en las direcciones [-110J0]). Durante el sobre-crecimiento de InAs se
forman QDMs alineadas a lo largo de la direccidd@q es decir sobre filos de los agujeros debido
a la alta probabilidad de adherencia sobre estopadicular después de la etapa de agrupamiento
se ha producido. EI nimero de puntos por QDM pumderolarse mediante la variacion de la
temperatura del sustrato durante el crecimientmde y pueden darse desde 2 hasta 6 puntos en
una estructura de forma de anillo alrededor dedatéra del nano-agujero cuando la temperatura
del sustrato se reduce desde 500 a°@50

El procedimiento experimental se ilustra en la figul, y comienza creciendo una capa
amortiguadora de GaAs de 200 nm de espesor medipitéxia de haz molecular sobre un sustrato
de GaAs a una temperatura de 580 El valor rms en la rugosidad de esta superfisie
tipicamente de 0.24 nm. Luego se crecen punta@erasdamblados de InAs por deposicion de 1.8
ML (Mono capas) de InAs seguido por 20 nm de G28shm de Al .GasAs y 20 nm de GaAs a
una temperatura del sustrato de 530 Debido a la poca difusion superficial del Gagsta
temperatura, la superficie de la capa superior traigsonticulos escalonados los cuales seran
usados para guiar la nucleacion de nuevos QDsAle lhuego de que se crecen los nuevos QDs
de InAs sobre esta superficie, se recubren pomi@e GaAs y se realiza entonces un proceso de
grabado selectivo in situ con AsBr3 a con profuadichominal de 5 nm sobre los QDs sobre-
crecidos, para lo cual se ha tomado ventaja dglatpreferencial por QDs de InGaAs sobre GaAs,
lo cual llevara a que los QDs sean removidos ylelugar se formen nano-huecos de 5 nm de
profundidad y 45-70 nm de ancho. Posteriormeni@®@eede a llenar dichos nano-huecos con InAs,
una vez llenos, por efectos de tension se prodlecinécleacion de un par de QDs en el filo de los
huecos, orientandose uno frente al otro, obten@mdie esta manera una estructura que puede
considerarse como un sistema biatémico artifi@a].[

. .

S &
-

(T a-d

10 nm 3%nm

—p [110] () E— 20nm 125nm
Height
C
50 Y 50 aonm
4 e W S ot
= b 30nm| £ 40 Onm
xR A\
£ \ﬁ s / 10nm)
B 10— B oo N\
o 0 \d Onm © 0 _W
-10 ~ 110 -10 [i1q]
-100 0 100 -100 0 100
distance /nm distance Inm

Figura 2. (a) Imagenes de nano-huecos, (b) puntos cuargitaano-huecos y (c) los perfiles transversales
de los nano-huecos en dos diferentes direccionggertio Zalloet al [24].
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Otra técnica consiste en obtener previamente nagoeas en una capa de GaAs en cuya deposicion
variando diferentes parametros, como temperatul@ densidad de las monocapas se obtienen
diferentes simetrias de los nano-huecos [24], declmles se puede observar tres formas bien
definidas, (circular, eliptica con su eje mayopdalrgo de la direccion [110] y eliptica con su eje
mayor alargado en la direccién [110] y su eje masmoda direccién [-110]). Se ha conseguido
evidencia que en los nano-huecos con simetrialairalidepositar una capa de InAs crece un solo
punto cuantico, en los nano-huecos con simetndicise muestra un crecimiento de dos puntos
cuanticos autoensamblados lateralmente para nawpdicon una profundidad en la direccion
[110] entre 20 y 30nm, y finalmente en los nanoelagecon la Gltima simetria son rellenados por
completo cuando se deposita la capa de InAs iyaraf 2).

1.2 Aproximacién de masa efectiva

Un bloque de material semiconductor es en esemc@njunto de un inmenso nimero de nicleos

atomicos con sus respectivos electrones. Parar mladerminar los estados estacionarios y el

espectro energético de tal sistema de particuldels® resolver la ecuacién de Schrodinger para el
cristal, lo cual resulta practicamente imposiblbide a que el nUmero de variables independientes
gue describen el sistema esta determinado pome¢mitotal de particulas del cristal. Por lo tanto

frente a estas limitaciones, se hace necesaria hmee serie de aproximaciones sucesivas para
poder obtener resultados razonables.

Como primera aproximacioén se divide todo el sistateaparticulas en livianas (electrones) y
pesadas (nucleos atomicos). Puesto que la masaldelo es mucho mayor que la masa del
electron, se tiene entonces que las velocidadetosielectrones superan notoriamente a las
velocidades de los nicleos (aproximadamente denég). Esto permite considerar, en primera
aproximacion, el movimiento de los electrones encampo de potencial de nucleos fijos. Tal
consideracién es conocida cormproximacion adiabatica ale Born-OppenheimerPara reducir
aun mas el nimero de variables que se tienentiseaenonsiderar que los ndcleos y sus electrones
internos estan tan fuertemente ligados que se pusatssiderar como una Unica particula, de tal
forma que cada uno de estos puntos de la redlicrdse considera como una coraza iénica cuya
carga neta es la del nicleo menos la de sus elestinternos que lo apantallan. Por lo tanto, para
los Unicos electrones que se va a considerar Vesial® movimiento sera para los electrones de
valencia. A esta aproximacion se le conoce coapyoximacion de valencia.A pesar de las
simplificaciones ya hechas, todavia resta un hanidho que incluye las 6rbitas de todos los
electrones de valencia, lo cual es un nimero tadexiraordinariamente grande {1@lectrones
por cmi). El siguiente gran paso, es suponer que cadetrd@e de valencia percibe
aproximadamente un mismo potencial promedio efdotymor todos los otros electrones, el cual,
debido a las simetrias de la red cristalina, sel@seponer periddico. Esta consideracion, llamada
aproximacion de campo promedieduce el problema al andlisis del movimientaudeelectrén
con funcién de ond&(r) sometido a la siguiente ecuacion de Schrédinger:

e

ﬁlqn(r):[z'[r’; +V(r")jd>(r"):Ele¢>(r")a (1.1)

e
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donde el potencial periodicd(f) subsuma la interaccién del electrén con el canectrénico
promedio y la red i6nica. Seguntebrema de Blochas soluciones de (1.1) pueden escribirse
k@

como una funcién de Bloct#_ (1) =€""u (T) dondeu,(T) es periddica bajo cualquier traslacion a

lo largo de un vector de la red cristaliRg esto es, las funciones de Bloch son funcionesigsale
un operador de traslaciéﬁ:;_{d)E @) =eik_“§CDR(T). Para probar que en verdad existe un tal conjunto
de funciones de Bloch que resuelva la ecuacion fhdta notar que, debido a la periodicidad de la

red, el hamiltonianél,,conmuta con el operadofl, y por lo tanto ambos pueden ser

diagonalizados simultaneamente. Debido a que esistéa arbitrariedad en la elecciéon Heen
cuanto que cualquier vect&+én(conénun vector de la red reciproca) es también una [gosib
funcion de Bloch, estas funciones se clasifican frémuentemente con los dos indiges (1)

dondek debe encontrarse dentro de la primera zona de®rilEsquema en zona reduc)dal.a

dependencia del valor propig,(n, R) es la bien conocidestructura de bandas electrénidande
el nUmeron expresa justamenteieldice de la banda

Todo lo dicho hasta ahora, vale para el espectriréhico de un semiconductor volumétrico sin
considerar el efecto de ninguna perturbacion eatézomo campos eléctricos y/o magnéticos) o la
presencia de iones distintos (sea una impurezaa una heteroestructura). Debido a que en este

trabajo se deben considerar justamente estascadieea respecto al hamiltoniaﬁk;e, es preciso

explicar cdmo se incluyen. La primera aproximaciire se puede considerar es el potencial
coulombianoU (') debido a la presencia de la donadora:

2 2

VA (g p—— (1.2)

H, :|3|1+U(r):2‘;n e

e e

La forma de este potencial, donde el efecto ele@gmético de la red cristalina se resume en el
apantallamiento hecho por la constante dieléctei¢ae justifica si el movimiento electronico se
desarrolla en una region de un tamafio significaterste mayor al de una celda unitaria. El
siguiente paso para resolver (1.2) es el uso deraredimiento conocido conaproximacion de
masa efectivaal cual puede llegarse definiendo primero unaifines llamadasunciones de

Wannier g, (T;R) las cuales estan relacionadas con las funcionBéodb de la siguiente manera:

a,(f;R)= N} e"So_ (1)

o 3L
® (=N3> Mg (HR)
R

siendoN el nimero de celdas unitarias del cristal. Logores R son vectores de traslacién del
cristal. El hecho de que el cristal sea finitoigibla que se deban imponer ucasdiciones de
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frontera periddica(Condiciones de Born-von Karman) sobre los posit#dsres dek a tal punto
gue estos se reducen a un numero finito y todos dintro de la primera zona de Brillouin. Por
esta razon, para cada valor eel conjunto de funciones de Wanna(T; R) forma un conjunto
completo de funciones para una solucion del hamidto en (1.2) de tal forma que si se tiene un
valor propio E el vector propio se puede escribir comxj(F):Zt//(ﬁ)an(?;R). A la funcion

R

¢(R) se le conoce como funcién envolvente. Si el pagkne(r) varia muy lentamente a lo largo
de la red se puede suponer de cierta manera Rjuearia en forma continua. Dadas estas

suposiciones y aplicando la forma @¥(R), la ortonormalidad de las funciones de Wannieey d
Bloch, y la ecuacion (1.3) en la (1.2) se obtigune

[E(nK)+UR]¢¥(R= B(R; AL

En este caso se debe interpreﬁa:—iDﬁ debido a que en el limite continéd y R forman pares

de variables canoénicas conjugadas andlog@s ya . El electron sobrante de la donadora es un

electron que esta relativamente libre en companacin los otros electrones de la red; por
consiguiente, se puede hacer usordetlelo de electrones casi librgssuponer que la energia de
este electron se encuentra algo por encima deldgda banda de conduccién. Si se supone que
sobre esa banda hay un punto minimo en el centia glémera zona, isotrépico y no degenetado
y que la energia no se separa demasiado de lastebe la banda de conduccion, el operador
E(n,—i0,) se puede aproximar a :

R h2

~ 2 - - 2

E(c.k)= E(g0)+[0% E(n0)| K= E o0 (1.5)

con E. la energia del piso de la banda de conduccign y n la masa efectiva de
2[0%.E(c,0)]

los electrones de conduccién del material. La ébndd.4) queda entonces:

n? 9° = S =
[-WW+U(R)¢/(R)—(E E)¢ (R (1.6)

Una vez considerado el efecto de la donadora,dsepcia de una heteroestructura puede hacerse
mediante lo que se conoce comaaj@oximacion de la funcion envolverige cual interpreta las
heterojunturas como barreras de potencial cuyaaadtsi la diferencia entre los pisos de las bandas
de conducciéh En el modelo matematico empleado aqui, esto es/adgnte a introducir el
potencial adicionaV/ (p, z). En este mismo sentido se puede incluir el efdetan campo eléctrico

YLos compuestos considerados en este trabajo curaplboen grado estas condiciones.
2 También habria una diferencia entre las masativefeq las constantes dieléctricas pero estagsgreciaran en este
trabajo.
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constanteF , aplicado en la direccién de crecimiento de |&toetstructura, adicionando el término
eFz en el Hamiltoniano del sistema.

Resta, finalmente, la inclusién del campo magnétep la funciéon envolventey(R) fuera
realmente un orbital electrénico, la presenciacd@hpo magnético podria incluirse cambiando el

operador—ih;—ﬁ: p por [p—EAj. Es posible interpretar la funcidon envolvente coamo
c

auténtico orbital en el caso de que el movimietgotenico sea bastante confinado. Debido a que

los campos magnéticos aqui considerados son Ixienttmente grandes~&5T) y la
nanoestructura ofrece una gran barrera de poteasi&gran confinamiento esta asegurado y por
tanto dicha interpretacion es valida. Se ha llegamtonces a la ecuaciéon de Schrédinger para un
electron confinado en una nanoestructura en prizsdeaun i6n-impureza, de un campo eléctrico
en direccion del crecimiento y de un campo magogétic

- hz*(ﬁ-gﬁj +V(p, 2+ er—L Y= B (TN, (1.7)
c £|F—E|

2m

donde se ha cambiad® por I’ para enfatizar qu& se interpreta como un orbital electronico. De
acuerdo con lo que se ha dicho en esta seccioe, réebrdarse siempre que tarffo como E,

deben interpretarse como la energia del electr@hdaea partir del piso de la banda de conduccion
del cristal que conforma el interior de la hetenagsura.

1.3 La Molécula H*

El caso mas simple de una molécula artificial ddes sélido es un sistema de dos puntos
cuanticos acoplados electronicamente por un selctréh, es decir, un analogo artificial de una
molécula de hidrégeno ionizado | La molécula K esta constituida por un par de protones y
un unico electrén compartido. Dicho sistema, poredativa simplicidad debido a la ausencia de
repulsion electron-electrén, permite que se puedalver su ecuacion de Schrédinger sin mayores
dificultades y esto lo ha llevado a ser el puntgdgida para estudiar los enlaces moleculares de
sistemas mas complejos. Ahora bien, dada la se@@gue existe entre el sistema considerado en
este estudio, el cual consiste de un Unico eleat@mpartido entre un par de QDs idénticos
lateralmente acoplados, con la molécula natusa[26], tomaremos entonces dicha molécula como
el referente para el analisis de nuestro siste@@n esta motivacién abordamos, en lo que sigue,
una breve descripcion mecano-cuantica de la maidiil

El iébn molecular dihidrégenbl,", esta constituido por dos &tomos de hidrogeno qogarten un
mismo electron mediante un enlace covalente pwodel la separacion entre los nicleos (los
cuales estan constituidos por un Unico proton) @enas comdr, la separacién desde el nucko

hasta el electron e se denota comao, | y la separacion desde el nicBdasta el electron e
comor, , tal como se muestra en la figura 3.
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Figura 3. Esquema de la molécula™

La forma en que la mecéanica cuantica aborda elgmm@bde una molécula es la misma que utiliza
para los atomos, es decir se buscan las energias funciones de onda que describen el
comportamiento conjunto de todos los nudcleos ytmlees del sistema. Para obtener una
descripcion matemaética sencilla de los orbitalesecutares del b, se utiliza generalmente la
aproximacion CLOA (Combinacién lineal de orbitadééémicos), donde estos orbitales moleculares
(OM) pueden considerarse como una combinacionllohedos orbitales atomicos (OA) [27]. Esta
aproximacion no es arbitraria, pues si suponemesetjelectron del ki, esta en el estado basal, y
se encuentra cerca del nuckeg alejado deB, la funcion de onda para dicho electron sera aec
a la correspondiente para el atohg es decir, vendra dada por una funcién muy paaezic 13

y de forma analoga, cuando el electrén se enaiertca del nlcleB y alejado déA, la funcion
puede considerarse comogl$esto sugiere una funcion de onda molecular pafaeh el estado
basal como combinacion lineal de los orbitales &@ém1S y 1S, la cual denominamos como
Y=C,0AS,+ GOS; cuando el electron esta muy cerca del nucleorA<€r,) el término

exponencial dara lugar a que la componente dd@nine la funciony y se parecera a la de un
atomo de H en el nacleo A, como debe ser. De faammaoga ocurre cuando el electron esta
cercano al nicleo B.

1Sa 1Ss
B
1Sa
A B
Y '
h J
1Ss

Figura 4. Funciones de distribucién de probabilidad deltefecen color azul para los orbitales atdmicos y
en rojo para los orbitales moleculares (enlazamtetignlazante respectivamente) de upa H
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La funcién densidad de probabilidad electronicadvémiada por:

[PF = (CalSh + GolS) = (GalS) + (GelS) +2 GilSy ColSs

Para que ¥ [ valga lo mismo en los puntos correspondientesia tzlo de la molécula, ya que los
nacleos A y B son idénticos, debe cumplir€g? = C,% lo cual se cumple cuando; &G C, 0
cuando G = - Ca. Asi, para: @ = G, se tiene¥* = C\* (1Sy + 1$) —| PP = (G (1SW)? +
(1%:)* +2 (1S 1%)); y para: G = - Gy se tiene¥” = Ca (1S - 1S) —| ¥ = (Ca)* (1S +
(1Ss)° - 2 (1S 1S)). Aqui el término G ((1S)* + (1S)%) en |¥*F y | ¥ es proporcional a la
densidad de probabilidad debida a los dos atoméss#parados y no interactuantes.

En la figura 4 puede observarse como, si considesdm combinaciont™ = C, 1S, + G 1S;,
entonces Y[ tendra una magnitud significativa sélo en las neggodonde 1Sy 1S sean a la vez
razonablemente grandes, esto es en la regién ucteamr. Este incremento en el valor de la
densidad electronica en la region internucleaoeaguke permite al electron residir por mas tiempo
en dicha regidn y asi disminuir la energia deksist y proporcionar el establecimiento del enlace.
Por otro lado, para el ca6 = C, 1S, - Gz 1S tenemos que la resta disminuye la probabilidad de
encontrar al electrén en la region internucleacjéralo el sistema mas energético y, por tanto, mas
inestable.

Orbitales atomicos de los atomos de hidrogeno

0 D s-o0
e H
Hls H s "’

Orbital de la molecula Ha™. 0 S=1

Figura 5. Solapamiento de los orbitales atdmicos para aginstn orbital molecular paraH

Tenemos entonces que las funciones de onda apmeimanormalizadas para los dos estados
electronicos mas bajos en energia dé| sbn:
1

W “hes (15, +18) ;W =—ﬁ(1§—1§); Cons= I (1) (18) @ (1.8)

DondeSes conocida comimtegral de solapamientp es una medida del grado de interpenetracion
de las dos funciones de onda atomicas, la cuahdepdel tipo de orbitales que estén en juego y de
la separacion entre los nicleos. La figura 5 maasia representacion esquematica del cambio que
sufre el orbital molecular cuando se varia el saaignto entre dos orbitales atémicos spBuede
apreciarse como al sumarse las dos funciones fas ée refuerzan mutuamente en la regién
internuclear dando una mayor densidad electrénicasta zona, lo cual contribuye a reducir la
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energia del sistema y darle una mayor estabilidddi, el orbital molecular resultante tiene
caracteristica enlazangese denota como orbitadolecular sigma enlazantgls. Al restarse las dos
funciones 1s, la densidad electrénica en la regitamnuclear disminuye, lo que contribuye a elevar
la energia del sistema. Asi, el orbital molecuksuttante tiene caracteristica antienlazanse
denota como orbital molecular sigma antienlazasttés. Una representacion de estos dos orbitales
y Sus energias respectivas se muestra en la figura

Orbital molecular anti enlazante ‘- ¢ O O ¢

N %
1Sg / G*1s \ 1S4
L J 1 / \
—\ — 1 —
. . \ Is !/ -
Orbital atomico de H+ \ S ,I Orbital atomico de H

a4 1 =N

Orbital molecular enlazante ¥* $ @ $

Energia

Figura 6. Esquema de las energias y las lineas de dendatdbeica para los estados representados por
(o1s) |[¥'Py (c*1s) | ¥ P de una H".

En la figura 7 se observa una grafica de un caléevado a cabo palia-Lin Zhuetal [28], el cual
muestra como varia la energia de los dos estadesajas de una Hen funcion de la distancia
internuclear, R, para el caso de una molécula easpacio tridimensional (3D) y en un espacio
bidimensional (2D). Puede observarse como parardists internucleares grandes, la energia del
sistema es relativamente insensible a la magnieuthdseparacion y tiende a ser la misma para
ambos orbitales, -13,6 eV en el caso 3D y -4 eélaraso 2D, como era de esperarse. En ambos
casos, el 3D y el 2D, a medida que la separacite edcleos se reduce, entonces tiene lugar un
desdoblamiento del nivel de energia debido a landeion de dos orbitales moleculares de
naturaleza diferente, un nivel con energia mayota aenergia de los orbitales atomicos
(antienlazante) y otro de menor energia (enlazaiis)interesante ver como para el orbital
antienlazante la curva de energia no presenta nimanimientras que para el orbital enlazante se
tiene la formacién de un minimo, lo cual garankzérmacion de un estado ligado del sistema.
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Energia (27,21 eV)

R (0,0529 nm)

Figura 7. Energiadel estado base y primer estado exciide un sistema §, para el caso 3D 2D, en
funcion de la distancia internuclear [28].

Si se comparan las curvas para los casos 3D y 2ih@gentran notables diferencias. En pri
lugar se tiene que la molécula en el caso 2D prassm mayor estabilidad ya que el pozc
energia que s®rma en su nivel enlazante es mucho mas profuue para el caso del espacio
Por otro lado la configuracion mas estable dimoléculase da para el caso 2D a una dista

internuclear mucho menoR(= 0,25,°A), de lo que ocurre para el caso 3IE>=(1,&). Estos aspectos

analizados aqui resultaran de gran utilidad cuamaticemosmas adelante | resultados obtenidos
para nuestro sistema.
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2. MODELO TEORICO

Consideramos un sistema de dos purcuanticos acopladolateralmente de InGaAs / Ga
cargados con un Uniaaectron de conduccién en presencia de un camptrietéorientado en el
plano de la estructur®ado que los punt cuanticos auto-ensamblados sapas delgadasen su
mayor parte, tienen unalaciénpequefia entre las dimensiones de su aljusa base, en este caso
se haconsiderado un modelo estructural de dos dimensipaga nuestra QDM. Con el fin
obtener resultados que nos perm analizar cualitativamente la s#aicturacion del sistemasde
un solo QD circular hastieger a dos QDgslesconectados, adoptamos un modelo basado en
de circulos que se superponen, lo que nos peramitbiar la topologia de la estructitipica para
un anico QD circular, hastlegar ¢ dos QDsdesconectados, mediante la variacién ' separacion
entre los dogpuntos. Los parametros geométricos de la estrustrala separacién entre pur a
lo largo del eje x, denota por d sus y radios (R Ry), que corresponde a QD; y QD,,
respectivamentdJna representacion esquematica ( vista superior de estistema se muestra en
la Figura 8.

,
7 R— op,
R \/E\
A AW
PN

Figura 8. Esquemale la vista superior de sistema de dos puntos cuanticos acoplados latert.

Como los puntos cuanticos en consideracion son onucas grandesque la celda unidad d
matrial, la aproximacion de masa efectiva es un amdogdecuado y por lo tanto el mod
matematico resultante del electrén confinado erstnmenanoestructura en presencia de un c:
eléctrico uniforme orientado a lo lardel eje X, satisface la ecuacida Schrédinge

2r1n* PPW(x V) +V(x YW(x Y+ eF#( xy= B( x) (2.1)

Aqui V(x, y) representa el potencial de confinamieestructural, el cuae considerigual a cero
en el interior de la estructurae infinito fuera de la estructura,y donde

p =-in[ (9/0x)& +(0/dy) g |es el operador del momentudel electron. Los valores de |

parametros fisicos relativos lay :Ga 6As utilizados en nuestros calculos son: constdietéctrica
£=15,2, la masa efectivpara el electr¢m, =0,05m, el salto erla banda de conduccion en

junturas esVy, =450 meV [2€]. La ecuacion de eigenvalores1(2se resuelve numéricame
utilizando un esquema de elementdnitos triangulares en una malge dos dimensiones (X,
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mediante la toolbox de Matlab para solucién de @ones diferenciales en derivadas parciales
(PDE Toolbox).

Inicialmente, por propdsitos heuristicos, consides que la separacion entre puntos es cero, en
cuyo caso la estructura es un QD perfectamentalairy los valores de energia son los valores
propios de un pozo infinito circular. Debido a imstria circular, la solucion se puede escribir en
forma de variables separables:

W(0.6)=R(p)0,(6) ; con: Om(ﬁ):%eimg, param=0,+1+ 2, .. (2.2)
Estas soluciones también son estados propios éehdgr de momento angul£r= hi (6/60) con
valores propiod. =m#. La parte radialR(,o) son funciones de Bessel de orden entlw( kp) y
los valores propios de energia cuantizados estéernti@ados por la condicién de contorno,
I (kp)=0. El n-ésimo cero de la funcion de Bessel de ordguiede ser denotado corag, )
donden=n +1y n, corresponde al nimero de nodos radiales en ladiue onda, por lo tanto
80,0 = 2405 es el primer de cero de la funcion de ondig ko), y asi sucesivamente. Las

soluciones son por lo tanto simultadneas tanto lsaemergia y como para el momento angular con
valores propios dados por:

hZ

E=_"t
2m, R

[a(m‘n)}z y L=mhi. (2.3)

Cada estado com diferente de cero es doblemente degenerado debidms dos valores
equivalentes dem=i|m|, los cuales corresponden a rotaciones en senéidasdmanecillas del
reloj y en sentido contrario a él, respectivamente.
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3. RESULTADOS

Con el objeto de analizar el efecto que tiene ®ibia en la topologia de una estructura de dos QDs
acoplados lateralmente, cuando se lleva desde piro tQD circular hasta llegar a dos QDs

desconectados, sobre sus propiedades electrohieams realizado el calculo de los niveles de
energia mas bajos, la densidad de probabilidadodeestados electrénicos y la energia de
tunelamiento en funcién de la separacion entrglmdos y de la intensidad de un campo eléctrico
externo. Todos los resultados que se presentamtmwacion corresponden al caso particular de
puntos cuanticos idénticos, es decir, cuando la GBMompone de dos puntos cuanticos circulares

de radios iguale®; = R, =50 nn. Por lo tanto, este modelo nos permite analizauesras
particulares que presentan perfiles diferentes geeamantienen una simetria C2.

a- als
b - o*1s
c-alp
' |d - mlp
e- mnilp
LIf - o*1p
g - old
h - nld
i - m1d
j - o*ld

Energia [meV]

o 20 4 60 8 100
d (nm)

Figura 9. Espectro de energia calculado para la QDM cqrents a la distancia entre QDs con un campo
eléctrico igual a cero. Los estados molecularémestiquetados en la tabla de la derecha.

En la figura 9 mostramos las dependencia de lagi@semas bajas de un electrén con respecto a la
separacion entre los QDs para el caso de campi@éigual a cero. Se puede observar que para
el caso extremo cuando la separacion entre los &@Dsero, la estructura tiene una forma
perfectamente circular y los valores de energid@®malores propios correspondientes a un disco
cuantico de dos dimensiones, los cuales estanrdehbte degenerados respecto al nimero cuantico
orbital m (param=#0) y los hemos denotado en la figura 9 como 1s, @p24,..., tal como se
denotan los orbitales atébmicos. A medida que awrlardistancia entre los QDs es decir cuando el
sistema experimenta una transicion de un QD aQIDid, el espectro de energia se transforma de
manera significativa debido a que la simetria tarcdel perfil de la estructura se rompe, dando
como resultado un desdoblamiento de los nivelesemergia antes degenerados. Esto esta
relacionado con el hecho de que el perfil emergigne simetria C2.
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A medida qued aumenta, los niveles se reagrupan formando nuewofuntos de niveles
degenerados. Como era de esperarse, en el limiledaoud =100nm, esta nueva estructura

energética presenta una degeneracion de los esijadoss el doble del caso de un QD, lo que
corresponde a los valores de energia de dos puan#sgicos circulares desconectados de radios
idénticos. Sin embargo, en las etapas intermeldiasta transformacién topoldgica sucesiva, en la
figura 9 se revela que los puntos cuanticos estéplados electrénicamente y sus orbitales son el
resultado de las combinaciones lineales de orbitdee QD individuales, formando asi estados
moleculares que muestran un caracter enlazant¢éignkzante, como en los enlaces moleculares
atomicos. En estas curvas se ve gque los estadiaates siempre presentan energias por debajo de
las energias de sus estados antienlazantes cordimpies y de los estados correspondientes del
sistema desacoplado, mientras que los estadoslamtiates (marcados con *) siempre estan por
encima de ellos. Esto es debido a que el acoplam@&nmas fuerte en los estados que presentan
una alta densidad de probabilidad en la regiomuaseccion de los puntos. Es importante resaltar
aqui una importante diferencia del sistema estadiadpecto a una moleculaHhatural. Aungue
nuestro sistema tenga estados antienlazantes d@areréloga al caso natural, dichos estados no lo
hacen inestable, ya que este es una estructuda rigie confina al electrén, a diferencia de la
molécula compuesta por protones, la cual en digdstados resulta inestable y terminara por
disgregarse. En nuestro sistema, dado a que lo@Mdesson idénticos, los orbitales 1s del electrén
se acoplan fuertemente para formar un par de estagdono de caracter enlazant€l$) y su
correspondiente antienlazant&s). Los estados 1p que se encuentran a lo laxbejel molecular,

es decir, en el eje x, se acoplan fuertemente fpanmzar un par de estadescomo orbitales(lp,
o*1p), mientras que los estados 1p perpendiculategjea molecular estdn acoplados mas
débilmente y forman orbitales tippcomo @lp, n*1p). Y asi podemos seguir la clasificacion y el
etiquetado de los otros estados emergentes de ansinglar a las moléculas axialmente simétricas.

Por otra parte, como nuestra QDM con puntos idéstiiene una simetria central en el punto medio
de la linea que une los QDs, tenemos la posibilittadasificar los estados de acuerdo a su paridad.
Las funciones de onda de los estados simétricoseledetron no sufren cambios cuando las
coordenadas se les cambian de signo, mientrasoguestados antisimétricos si cambian de signo.
En este punto es muy importante tener en cuentioguafectos relacionados con la simetria de las
moléculas naturales también se observan para tadosselectronicos en las MQDs. Un acople
simétrico da el estado de energia mas bajo sidesdtados originales que estan acoplados tienen
la misma fase en la interfaz comun. Un acoplamiantsimétrico da como resultado el estado més
bajo si los dos estados originales tienen fase st@uen la interfaz. Basados en todo lo anterior,
vemos en nuestros resultados como existe una eosabilitud en las propiedades fisicas de la
molécula H" con un sistema formado por dos QDs acopladosalatente que comparten un Ginico
electron. Ambos sistemas muestran una discrebzat® la energia y también dada la simetria C2
presente en ambos sistemas, se tiene por lo taafaricion de estados simétricos y antisimétricos.
No obstante, también existen notables diferenctaiseemplo, el potencial de confinamiento es
mas débil en los atomos artificiales que en losmalds, ya que el tamafio de las nanoestructuras
resulta ser mucho mayor que la distancia interatértd =1000R), esto lleva a que los valores de
la energia para el electrén difieran también enrderes de magnitud. Ademas la estructura
artificial permite la existencia de estados ligadnsun sinndmero de configuraciones relacionadas
con el tamafio, la forma y la distancia entre QBpeato que resulta imposible en el caso natural,
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ya que solo una configuracién es posible para dicbiécula. Por otro lado, la molécula artificial
no tiene la repulsion Coulombiana que existe elutsenicleos atdmicos y su correspondiente
energia cinética, ya que la pareja de QDs tieneestractura completamente rigida, aspecto que
facilita el andlisis tedrico.
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Figura 10. Gréficos de contorno de la densidad de probatilite los estados del electron en una QDM que
consta de dos puntos cuanticos de radios iguales.

Con el fin de ver mas claramente las caractersstieaos orbitales moleculares de nuestro sistema,

en la figura 10 se muestra los gréficos de la dedsde probabilidad correspondientes a los doce

estados mas bajos del electron considerando diferelistancias entre los puntos con un campo
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eléctrico igual a cero. Pueden observarse tresmeegds diferentes: un solo punto cuantico
(d=0nm), dos puntos cuanticos fuertemente acopladhs ( nn§0y dos puntos cuanticos

débilmente acoplados com £90 nm). En estas imagenes se identifican claramenterloitales

correspondientes a los estados atoémicos en la oalude la izquierda y los orbitales
correspondientes a los estados moleculares erolasitas del centro y la derecha, que estan en
perfecto acuerdo con la clasificacion que se maasirla figura 9. Ademas, se puede ver que los
estados moleculares muestran estados con caroi@zaete y antienlazante, como ocurre
precisamente en los enlaces moleculares atémicos.

Un aspecto importante que los gréficos de contayaan a aclarar, es el hecho de si las curvas de
la figura 9 muestran realmente un cruce en lodesvde energia. Nuestros resultados muestran que
en QDMs, al igual que en las moléculas diatomisals los términos con diferente simetria pueden
cruzarse, mientras que la interseccion de los md@snicon igual simetria, es imposible. Este
resultado no sélo es cierto para las molécula®miabs, sino que es un teorema general de la
mecanica cuantica [30]. Tomando el caso particdlarlas curvas C y D de la figura 9,
correspondiente a los estaddy ynlp, respectivamente, en la figura 11 se muestsagriicas

de densidad de probabilidad correspondientes ecaloguraciones estructurales diferentes, una
cuandad = 50nmy la otra cuando d = 70nm. Después de observarédicas de contorno entonces
podemos llegar a la conclusion de que existe reddmen cruce de estos dos niveles, ya que estos
estados tienen diferente paridad.

3 1 1 I
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d (nm)
Figura 11. Detalle de las curvas C y D de la figura 9, asm &orrespondientes graficos de densidad de
probabilidad para dos configuraciones estructumdifesentes, una cuandb= 50nmy la otra cuandd =
70nm.

La separacion energética entre los dos nivelesndaggim mas bajos (enlazante y antienlazante) es
llamada energia de tunelamiento o de acople cwardicha energia indica la intensidad de los
enlaces moleculares y tiene importantes implicadopracticas en el disefio de dispositivos de
QDMs, donde esta determina el grado de entrelaramieuantico y afecta el transporte de
electrones. Para nuestra QDM, la energia de aamptespondiente a los estadgks yc*ls se
muestra en la figura 12. Puede verse que estarligemimonotonicamente con el aumento de la
distancia entre los puntos, lo que esta en complaierdo con los gréaficos de contorno mostrados
previamente en la figura 10. Esto se debe basidan@zegue una mayor separacion entre los QDs
implica que la funcién de onda del electrén se entra mas fuertemente localizada dentro de los
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puntos cuanticos, reduciéndose asi la probabilidaehcontrar el electrén en la regién entre puntos,
y por lo tanto el acople cuantico.

w

Energia de acople [meV]

0O 20 40 60 8 100
d [nm]

Figura 12. Energia de acople en funcién de la distanciaé@bBs con un campo eléctrico igual a cero.

En la figura 13 mostramos las energias mas bajas ddectron en una QDM con la separaciéon
entre QDs igual d = 90nmen funcién de la intensidad de un campo eléctrigforme aplicado a

lo largo del ejex. EI comportamiento de las diferentes curvas rewafacteristicas interesantes del
sistema. En primer lugar, se puede ver que lodeswde energia correspondientes a los estados
enlazantes decrecen a medida que la intensidachagio se incrementa, mientras que para el caso
de los estados antienlazantes los correspondigrvetes se incrementan. EI comportamiento
anterior conduce a la aparicion de algunos crucgs s niveles.
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Figura 13. Los niveles de energia méas bajos como una furi@da intensidad de campo eléctrico para una
distancia d = 90nm entre los dos puntos cuanticos.

Otra caracteristica interesante es el hecho dealgumos niveles muestran una tendencia cuasi-
lineal en el rango que se muestra, por lo tantpusele decir que sus correspondientes orbitales son
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ligeramente perturbados y que en esencia retienercasacter enlazante o antienlazante.
Contrariamente a esto, se puede observar el coanpierito del nivel de*1s, que inicialmente se
incrementa linealmente hasta que alcanza un maairadedor de 225 V / cm, y luego empieza a
disminuir. Por ultimo, nuestros resultados ponemwdencia el hecho de que un campo eléctrico
aplicado a una QDM puede cambiar la separacioe &xrdos primeros niveles, es decir, la energia
de acople, como se muestra en la Figura 13. Ersestigo, el sistema en cuestion se puede utilizar
para crear un emisor de fotones cuya longitud dia @s sintonizable mediante la simple aplicacion
de un campo eléctrico de baja intensidad. Valedaapsefialar que estos resultados estan en
concordancia con anteriores resultados experifesniai].

State F=0 V/cm F=50 V/cm F=100 V/cm F=200 V/cm F=300 V/cm

Figura 14. Los contornos de las areas de las densidadewsbahilidad del electrén para los dos primeros
estados teniendo en cuenta los diferentes valereampo eléctrico.

En la Figura 14, se muestra contornos de las daafesidde probabilidad del electron para el estado
fundamental y el primer estado excitado teniend@wenta cuatro diferentes valores del campo
eléctrico lateral aplicada a lo largo del eje Se observa como estos estados del electrén
experimentan una transicion suave, como si el caedctrico halara la funcién de onda de un
punto al otro. Uno puede ver claramente cédmo edestls concentra su densidad de probabilidad
en el QD izquierdo, mientras que en el estatlis se concentra inicialmente en el QD derecho,
pero cuando la intensidad de campo eléctrico aécehzalor de 200 V / cm, este estado se somete
a cambios interesantes, pasando de antienlazamtelazante, lo cual es consistente con el
comportamiento mostrado en la figura 13. Ademagsede observar como la distribucién de
probabilidad adquiere la forma de un orbital tjptocalizado casi exclusivamente en el QD de la
izquierda, esto para diferenciarse del primer estabcual adquirio la forma de un orbital tipo

Tal resultado puede ratificarse en la figura 1hdoeel campo tiene una intensidad de 300 V / cm,
en este caso la diferencia entre estos dos nigslds 2,5 meV aproximadamente, lo cual concuerda
con la diferencia de energia entre los estadosIispara el caso de un unico QD mostrado en la
figura 9.

33



4. CONCLUSIONES

En conclusién, nuestros resultados revelan clareniamexistencia de acoplamiento cuantico lateral
entre dos puntos cudnticos auto-ensamblados. Muestdelo simple para una QDM con un
electron predice la formacién de estados molecsildectipo enlazante y antienlazante entre los dos
puntos. Por medio de una transformacion topolégiseesiva se mostrd6 como tiene lugar una
transicién de los estados desde un régimen detfonico (un Unico QD), pasando a través de un
régimen molecular (dos QDs fuertemente acopladwsita llegar al caso de dos QDs con un
acoplamiento muy débil entre si (dos QDs no acaglpdCon el fin de entender mejor el
comportamiento de los estados moleculares de lddQBstos se han clasificado y etiquetado de
manera similar a como se hace para las moléculagaies axialmente simétricas. Nuestros
resultados también muestran que se puede tenepicsabre el nivel de acoplamiento usando un
campo eléctrico aplicado a lo largo del eje mokecuUEste dltimo resultado abre la posibilidad de
cambiar la energia de emision para un Unico fomdara QDM por medio de un campo eléctrico de
baja intensidad, lo cual puede dar pie para faberaisores de fotones con longitud de onda
sintonizable mediante campos eléctricos.
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