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RESUMEN

Se estudia el espectro energético de los sistemas formados por electrones y
huecos: par electrén-electrén, electrén-hueco, trion X~ y trion X, asi como

donadoras neutras D° y cargadas negativamente D~ . El andlisis se realiza
asumiendo particulas fuertemente confinadas en puntos cuanticos auto-
ensamblados de In,Al; As/Al,Ga;..As con simetria axial: anillos, discos, lentes,
piramides conicas y truncadas.

Inicialmente se analizan modelos unidimensionales ideales para el electron-

electrén, excitén, triones X~ y X", a fin de obtener caracteristicas generales de
sistemas de pocas particulas y valores limites a los cuales deben tender las
energias de sistemas mas reales. Los resultados demuestran la existencia de
oscilaciones Aharonov-Bohm y de transiciones de Wigner.

Usando la aproximacién adiabatica y del método de dimensién fractal, se
transforman los problemas multidimensionales en problemas de una y dos
dimensiones. Estos métodos permiten analizar la incidencia que tienen sobre el
espectro de energia factores tales como: la morfologia y el tamafio de los puntos
cuanticos, posicion de las impurezas dentro de los puntos y efecto del campo
magnético.

Los resultados demuestran que aun cuando la altura de los puntos sea
significativamente menor que la dimension lateral, no es posible considerar los
puntos como peliculas bi-dimensionales, ya que el espectro de energia depende
fuertemente de la altura y la morfologia de los puntos, asi como del espesor de la
capa humeda.

Con relacion a la influencia del campo magnético, se demuestra que éste aumenta
la probabilidad de formacion de impurezas D™, mediante la transferencia de un

electron desde una donadora neutra D° localizada en la region periférica hacia
otra cercana al eje.

" Tesis de Grado
Facultad de Ciencias, Escuela de Fisica, llia Dxhisiiov (Director)
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TITLE: ENERGY SPECTRUM OF FEW-PARTICLE SYSTEMS STRONGLY
CONFINED IN SEMICONDUCTOR HETEJUNCTIONS.

AUTHOR: JAIRO HUMBERTO MARIN CADAVID".

KEY WORDS: Two-electrons, Exciton, Neutral, Negatively Charged Donors, Self-
assembled Quantum Dots, Energy Spectrum, Adiabatic Aproximation, Fractal
Dimension Method.

RESUME

The energy spectrum of systems formed by electrons and holes: electron-electron,
electron-hole, trion X~ and trion X" as well as neutral donor D° and negative

charged donor D~ are studied. The analysis is realized by assuming that the
particles are strongly confined inside the axially symmetric In,Al,.,As/Al,Ga;..As
self-assembled quantum dots with different morphologies: rings, disks, lenses,
conical and truncated pyramids.

Initially, ideal exactly solvable models for multiple-particle systems such as: two-

electron, exciton, trions X~ and X" in one-dimensional spaces are analyzed in
order to obtain general features of few-particle systems and energy limit values at
which have to tend the energy of most actual systems. The results show the
existence of Aharonov-Bohm oscillations and Wigner type transitions.

The multiple dimensional problems are transformed in one-and-two dimensional
problems by means of the adiabatic approximation and the fractal dimension
method. These methods allow study of the influence on the energy spectrum of
the morphology and size quantum dots, impurity position inside the dots, and
magnetic field.

Despite of the quantum dot height is significantly less than the lateral dimension; it
is not possible to consider the dots as two-dimensional films since the energy
spectrum is strongly dependent on the height and morphology of the dots as well
as the thickness of the wetting layer

D~ impurities formation are increased by means of the magnetic field as a

consequence of electron transfer from the peripherical donor toward another D°
closed to the axis.

Finally, it is show that the difference between the electron and hole effective
masses is responsible of differential tunneling to the barrier region and the
formation of the dipolar and cuadrupolar momenta.

" Thesis project
Facultad de Ciencias, Escuela de Fisica, llia Dxhisiiov (Director)
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INTRODUCCION

Los sistemas de pocas particulas conforman una pandamental del
mundo de la fisica. Su estudio es de mucho interésel area de
semiconductores, ya que la presencia de estomsistepermiten ejercer un
control sobre las propiedades Opticas, tanto e@g@men lineal como no
lineal, lo cual constituye la base para la fabiimacde diferentes
dispositivos opto electronicos [1].

Una descripcion exacta de estos sistemas, requiuér los potenciales de
interaccion entre particulas, haciendo practicaenémtiable una solucion
directa de la ecuacion de Schrddinger. Por estanras necesario acudir a
métodos aproximados entre los que se incluyen, aglacional [2-7],
diagonalizacion matricial [8-9], Hartree-Fock [1R},lteoria de funcionales
de densidad [13-14], configuracion de interaccibh-16] y Monte Carlo
Cuantico [17-18].

El estudio teorico de los sistemas de pocas p&atiquermite clarificar de

manera mas sencilla el papel que juegan los efdet@srrelacion y su real

incidencia en el espectro energético y en las pdamles de transporte
eléctrico. Los métodos elaborados para el estiglilms sistemas de pocas
particulas, son importantes debido a que poneneatubierto ciertas

propiedades generales que también son caractasisiie los sistemas de
muchos cuerpos. Ademas, estos meétodos se puelitear gara determinar

la validez y el alcance de las técnicas de Funsiatee Green [19-20] y

Diagramas de Feynman [21-24], las cuales se usaa @studiar las

propiedades de los sistemas de muchas particulas.

El interés por los problemas de pocas particuEsemtemente obtuvo un
nuevo impulso con el advenimiento de las nanodsirag semiconductoras,
en las cuales los portadores de carga son confindelatro una regién de
tamafiio comparable con longitudes de ondas de Dgli&ro En estas

estructuras los sistemas de pocas particulas adguianas nuevas
propiedades, las cuales pueden ser modificadanidie al variar la

geometria o la composicién de los materiales. eBta razon, los métodos
tedricos que se utilizan para analizar propiedattessistemas de pocas
particulas en bloque y en nanoestructuras semictm@s, en general, son
diferentes.

SISTEMAS DE POCAS PARTICULAS EN BLOQUE
SEMICONDUCTORES

El estudio de los sistemas de pocas particulaserricenductores en el
bloque, por ejemplo Ge, GaAs, CdS, etc, se inigearéir de 1958 cuando
Murray A. Lampert [25] establecid las bases te@rigara que se formaran
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complejos o0 agregados multi-particulares con difie tipos de portadores
de carga. Los resultados mostraron que estosmsistelebian ser muy
débilmente ligados e inestables y con tiempos d#a vinuy cortos

(rzlo‘9 s), lo que sélo permitiria su observacion a tempeaatpor debajo
de los BK, pues a temperaturas mayores la energia té#nitasupera la
energia de ionizacion del sistema. Ademas se deingge la estabilidad
de los complejos depende de la razén entre lassnedisetivas del electron
y del huec&ém;/ n‘L) , siendo mas estable cuanto menor sea esta razon.

Segun Lampert, los complejos multiparticulareslasifican en dos grupos:
moviles e inmoviles.

COMPLEJOS MOVILES O EXCITONICOS. Estos sistemas estan
compuestos Unicamente por electrones (e) de laabdedconduccion y
huecos (h) de la banda de valencia. La extremagieg de las masas
efectivas de estas particulas cuyos valores son coimimo de un orden de
magnitud menor que la masa del electrén libre, gasantiza una gran
movilidad para desplazarse por todo el material.

COMPLEJOS MOVILES O EXCITONICOS

By bt ¥ i

H H- H, H,
ANALOGOS CLASICOS

Figura .1 Representacion esquematica de algunagpbgjos excitonicos en
materiales semiconductores en el bloque y sus spordientes analogos
clasicos.

El complejo mas simple de este tipo es el excitdr) €l cual esta formado
por un par e-h. Otros sistemas mas complicadoorsean cuando un
exciton es capaz de ligar o enlazar un electrom lougco extra, formandose
excitones cargados o ionizados que se conocen Icoongre de triones
X~ (eeh) y X" (ehh), respectivamente. En caso de que la densidad
excitones sea muy grande se puede aumentar ladoi@n entre ellos y dar
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lugar a la formacion de sistemas mas complicadosocta molécula
excitonica o bi- exciton XX). En la figura .1 se ha hecho un diagrama
gue muestra algunos de los complejos moviles gaeagan de describir.

COMPLEJOS INMOVILES. Estos sistemas estan formados por centros
localizados en posiciones fijas de la red, los esiadurgen debido a
impurezas, tanto donadoras (D) como aceptadorasC@jo consecuencia
de la interaccion Coulombiana, estos centros lpadtis pueden llegar a
atrapar electrones, huecos o excitones. Un ejedgéste tipo de complejos
es el ibnD ™ [26] que es analogo al i6n de hidrégeHo y el cual se forma
cuando una donadora neutd (i6n positivo fijo en la red mas un electrén)
atrapa un segundo electrén. Otros sistemas seafoanpartir de dos centros
i0nicos positivos que ligan uno o dos electronesnémdose asi los

complejos moleculares conocidos cobjo y Dy [27], respectivamente,

cuyos andlogos clasicos son las moléculas de hdoodd, y HJ.
Finalmente, las donadoras o las aceptadoras pocijanrar un exciton y

asi formar complejos del tipP°X y A°X , respectivamente. En la figura
.2 se ha hecho una representacion esquematicaades vcomplejos
inmoviles formados por donadoras y aceptadoras.

COMPLEJOS INMOVILE
D- D A D°X
BC |
Gl g - e - e e T
D D v D D
- A @'l' L+ + Lt
H- H, H- H,
ANALOGOS CLASICOS

Figura 1.2 Representacion esquematica de algunespbejos inmoviles en
materiales semiconductores en el bloque y sus spordientes analogos
clasicos.

SISTEMAS DE POCAS PARTICULAS EN HETEROJUNTURAS
SEMICONDUCTORAS

En la década de los 60, Haynes [28] logr6 demos&ragxistencia de
algunos de éstos agregados multiparticulares eerialas de silicio dopado
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con elementos del grupo Il y V de la tabla peradi A partir de estas
investigaciones se pudo comprobar que la obsemwatgbestos complejos
es una labor muy complicada debido a que ellos reeta estables a
temperaturas por encima de 105 Esta dificultad se pudo superar afios
mas tarde, gracias a que las nuevas técnicas cen@eto cristalino, tales
como la de haces moleculares (MBE) [29-30] y dejdsi de vapor
quimico (CVD) ) [31], permitieron fabricar pozosatuicos(QW) de GaAs-
GaAlAs. Dentro de estas heteroestructuras se pueadiafinar diferentes
tipos de complejos, haciendo que su energia decesnkEumente
significativamente [32] a consecuencia del increimesn la interaccion
Coulombiana por efecto del mayor acercamiento efdse particulas.
Debido al confinamiento espacial en todas las dioees en un QD, las
particulas quedan mas confinadas en estos sistgneasn otros tipos de
hetroestrucuras, lo que conlleva a tener complef@s estables permitiendo
su observacion temperatura ambiente [33].

Los puntos cuénticos también denominados atomdfgciates, debido a
que las particulas confinadas en ellos poseen pecke de energia
discreto, se han convertido en verdaderos minirlbdos, en los que
gracias a la posibilidad de variar el confinamiashédas particulas, se puede
esclarecer las caracteristicas especificas deosfdet correlacion e-e y e-h.
Entre la gran variedad de temas interesantes quaurgido en el proceso
de estudio de las propiedades de los QDs, unosdgue mas ha cautivado
la atencidén de la comunidad cientifica, esta retzamilo con el hecho de que
al variar el tamano de QD, se produzcan cambiosipas en las
caracteristicas espectrales de los sistemas de& pactculas, parecidos a
los que se observan en las transiciones de fasgisemas de muchos
cuerpos. En el afio de 1934, E. Wigner [34] moguié en un sistema
homogéneo de muchos electrones, al variar la ctraodin debe
observarse una transicion de fase debido a queelgia cinética promedio
es inversamente proporcional al cuadrado de laitlmhgaracteristica del

sistemar, ((Ek>D]/r52, siendorgla celda de Wigner-Seitz), mientras la
energia promedio de interaccion Coulombiana entestiqulas es
inversamente proporcional ra({U) 01/, ). Esto resulta en que el estado

base del sistema debe tener un caracter complet@andéerente en los
limites de densidades bajas drande) y altas r(pequefia) como

consecuencia de la fuerte competencia entre losriés de energia cinética
y potencial. En el limite de alta densidad elatt#®, las particulas tienen
gran libertad para moverse debido al predomini@admergia cinética sobre
la potencial, de tal manera que al estar las pdaic débilmente
correlacionadas adquieren una configuracion simdlda de un gas de
electrones. De otro lado, cuando la densidadrél@ca disminuye, ambas
energias decrecen, pero la energia potencial sengnpobre la energia
cinética, haciendo que los efectos de correlacidmiencen a dominar
fuertemente la estructura electrénica. Para dedsi&l suficientemente
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bajas, caracterizadas por un cierto valor criti@ rd, la interaccion

Coulombiana hace que el estado base de los elestrae cambie
bruscamente, transformandose de un estado gaseosoestructura regular
conocida como cristal de Wigner [34].

El aspecto novedoso relacionado con los QDs ceneistla posibilidad de
generar transiciones similares en sistemas de posdiulas desde un
estado con un movimiento cadtico a otro congelaecientemente Bryant
[35] demostré que los efectos de correlacion gmdirticulas confinadas en
QDs, se pueden modular a través del control deino@l de confinamiento,
de tal manera que los aportes realizados por Egi&s cinética y potencial
se pueden variar. Dependiendo de la interrelagnire los aportes de estas
energias, las particulas en el estado base puentemarf estructuras
moleculares ordenadas, similares a los cristales Vdiginer con
configuraciones poligonales regulares [36]. Laicagion de fuertes
campos magneéticos, perpendiculares a la direcogdrrecimiento de los
QDs, puede favorecer notoriamente la formacion stades localizados,
pues en este caso el campo empuja a los electnaces el centro del QD,
aumentando aun mas su confinamiento, y como coeseieuse incrementa
el aporte de la energia potencial. Recientemeatelesnostrdo que los
campos magnéticos externos posibilitan ademagaaiion de estados de
fase conocidas como estructura de vortices magiséf87], los cuales son
fases intermedias entre las configuraciones desadds de tipo gaseoso y
las que se asemejan al cristal de Wigner.

Dado que el interés principal de esta tesis giréoam del analisis de los
sistemas de pocas particulas fuertemente confinadgsuntos cuanticos
auto ensamblados (SAQDs) [38-39], consideramos eruamte hacer una
descripcion sucinta de las principales caractesdstde los SAQDs, con el
propoésito de garantizar un mejor entendimientcodenodelos propuestos y
de los resultados obtenidos en esta tesis.

PUNTOS CUANTICOS AUTOENSAMBLADOS

El progreso alcanzado durante los ultimos afos a&n técnicas de
crecimiento cristalino, ha permitido la fabricaci@® heteroestructuras
semiconductoras de tamafio nanomeétrico conocidos gamtos cuanticos,
los cuales se forman a partir de dos semicondigctagise que pueden ser
binarios o ternarios. Los materiales que se sfilipara este propoésito
deben satisfacer ciertas condiciones dependiendmé&tedo que se utilice.
Por ejemplo, la técnica de crecimiento MBE demangize los
semiconductores tengan parametros de red muy simila brechas de
energia diferentes, mientras que la técnica den§r&rastanov [38-39],
usada para la fabricacion de SAQDs, demanda quedosconductores
tengan brechas de energia y parametros de reerddsr Con la primera
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condicion se busca garantizar que el material taasiel posea propiedades
electronicas novedosas, mientras que con la segseda&xplotan las
caracteristicas naturales de los materiales paraerge esfuerzos
interfaciales, a fin de que se formen de manerargépea una serie de
islotes con diferentes morfologias y tamafos biafindios. Para
determinar que materiales satisfacen estas condgieen la figura 1.3 se
muestran los valores de los parametros de redgde@d materiales binarios
y sus respectivas brechas de energia.
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Figura 1.3 Parametros de red y brechas de energiamlgunos materiales
binarios.

Los materiales mas comunmente usados para fal@ibarmediante MBE
son el GaAs y AlAs por poseer parametros de red simifares, pero estos
materiales no sirven para fabricar SAQDs medianke En este caso se
utilizan principalmente semiconductores de InAsaAG, cuyos parametros
de red difieren en un 7.2%, mientras que las beedeaenergia permiten
tener potenciales de confinamiento para electrgnegecos del orden de
200meV. En los QDs formados a partir de GaSh-GaAs [40Jdype-InP
[41] los potenciales de confinamiento para estastiqpéas es
significativamente menor. En general, estos pageson susceptibles de
modelar o de definir con antelacion y para ellotdaon reemplazar un
material por otro en proporciones estequiométraecuadas, pasando asi
de un semiconductor binario a otro ternario. HEtesna formado por
Ini, Al As-GayAlyAs [42] es el ejemplo mas representativo y son
justamente con estos materiales con que se fablica®AQDs que son
materia de investigacion en esta tesis.

El proceso para fabricar un SAQDs mediante la ¢é&cde S-K, consiste en
formar un sustrato con el semiconductor de paranttred menor y sobre

25



este material se hace una deposicion epitaxial &aomos del segundo
semiconductor. Este proceso se realiza hasta guersie una franja,

conocida como capa humeda (WL), en la que prevalacerdenamiento

atobmico de corto alcance. Una vez la WL alcanzaespesor critico y

dependiendo de la energia superficial del matedapositado, las

monocapas que se depositen a continuacion estandgtidas a un campo
de esfuerzos que conllevan a la ruptura del ordeEmamatomico. Si se

prosigue el proceso de deposicion, los atomoslggedn a continuacion se
organizaran de manera espontanea, formandose psgisésies que poseen
formas regulares y tamafios bien definidos. Elesk®rd catalogado como
QD cuando sus dimensiones sean del orden de lggudes de onda de las
particulas que en ellos se confinen. Una vez sedal QD se procede a
recubrirlo con el mismo material semiconductor gaeusé como sustrato.
En la figura 1.4 se ha hecho una representacionessgtica del proceso
para fabricar SAQDs usando el método de S-K.

(4) (B)

SEMICONDUCTORES
BASE

Gads 23

Figura 1.4 Representacion esquematica del procesofabricacion de
SAQDs mediante la técnica de Stranski-Krastanovn |& figura se
muestran las cuatro etapas principales: A) Elecailenlos materiales base
con parametros de red diferentes, B) deposiciénrdeemiconductor sobre
el otro hasta que se forme la capa humeda, C) fordmaespontanea de los
QDs a causa de los efectos de tension-relajacibh recubrimiento del QD
con el semiconductor usado como sustrato

El tamafio y forma de los QDs depende principalmeletdactores tales
como: intensidad de la tensién entre las capagoutisuidad en las
constantes de red, temperatura y velocidad densietio. Bajo ciertas
condiciones es posible lograr un control preciséadgeometria de los QDs
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y de su posicion, al punto tal que ahora se puéaaicar redes periodicas
con puntos cuanticos [43]. Usando técnicas estralels como:
Microscopia de fuerza atémica [44], barrido y tamelento [45], reflexion
electrénica a altas energias [46] y microscopiatélaica de transmision
[47], se ha podido establecer que los SAQDs tiahfementes morfologias
[48-50], tales como: piramide conica, disco, lengmillo y volcan.
Mediante la técnica de S-K también se ha logradwidar sistemas
formados por dos puntos casi idénticos. Las cordigjanes mas comunes
corresponden al caso de puntos apilados uno erdginatro (acoplamiento
vertical) [38] o uno frente al otro (acoplamientorinontal o lateral) [38].
La importancia de estos sistemas radica en queltmnse pueden simular
moléculas artificiales, donde el complejo molecurads ampliamente
estudiado ha sido la molécula de hidrégeng . cual se obtiene
confinando en cada punto acoplado verticalmenténico electrén [51].

Con el propdsito de establecer el efecto de laoiagfa y del tamafio de los
SAQDs sobre el espectro energético de los sistetaggocas particulas,
guiados por los resultados estructurales y pornezode simplicidad
matematica, se va asumir que los SAQDs poseen r&amatial, cuyas
representaciones esquematicas se muestran enna fig.

Figura 1.5 Iméagenes tridimensionales de puntos tigas auto-
ensamblados de diferentes morfologias con simetxial a) anillo, b)
disco, c) lente, d) piramide conica y e) piramittancada

Los factores geométricos que caracterizan estosdbDEI radio de la base
R., el espesor de la WH, y la maxima altura del QD por encima de la WL
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d,. Para definir el radio interior, en el caso dellaro el radio de la base
superior, en el caso de la piramide truncada, s@usdioR .

Como el espesor de los puntos es variable, ellp#efilas diferentes
morfologias que poseen los SAQDs (incluyendo WL)debe describir

mediante una funcion (,0) , la cual toma en cuenta la variacion de la altura

del punto cuantico con la distancia radjakl eje de simetria z. Estas
funciones son seccionalmente continuas y en esis $e toman lineales
para todas las estructuras, excepto en el casa tnte que se toma de
forma eliptica. Las expresiones matematicas patasefunciones se
presentan en la tabla I.1

MODELO FUNCION ESPESOR d (0)
ANILLO d(p):{do+db, R<p<R
d,, pP<RUp>R
_Jdt+d,, p<R
DISCO d(p)_{db o5R
LENTE d(p) — db + do 1—(p/ F%)z, P< R
db y p> F%
PIRAMIDE CONICA | d(p) :{(1_'0/&) Gb+d, P<R
db, p> F%
d, +d, , P<R
PRAMDE | J[(R,-p)/(R-R)]d+ d. Re<p< §
db y p> F%

Tabla I.1 Funciones que definen los perfiles parecaidiferentes tipos de
SAQDS

El potencial de confinamiento, debido a la discantlad en el perfil de la
banda de conduccion de los materiales que confoeh@m, esta dado por
la siguiente funcion continua a tramos:

0, siO<z<d(p)

Vi(,o,z)z{vm’ sizsOU 2> dp) el D
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Aqui y en adelante el indieecorresponde al electron y el indical hueco.
Para los SAQDs fabricados a partir de los semicctodes ternarios de

INo.ssAlpasAS Yy GaesAlossAs, el valor deV,, es de aproximadamente
40R, * 'y Vo, = 27R, *.

Mediante las técnicas estructurales mencionadasiamhente, también se
ha logrado determinar que los SAQDSs, debido a sciraiento epitaxial, se
caracterizan por tener una geometria casi planata Bfirmacion esta
respaldada por las dimensiones que se han encorgsgerimentalmente
para estos QDs [50], donde el espesor de la WlUredealor de 2nm, las
alturas maximas del punto por encima de la WL ascéntre 2 y 4nm,
mientras que los tamafios laterales son mucho naésles y alcanzan los
70nm. Esto significa que la particula se mueve r@pglo en la direccion
perpendicular a la base, ya que la funcién de deda particula dentro del
QD en esta direccion llega a ser menos extendiédidd a esta fuerte
restriccion en el movimiento de las particulas gacdion vertical, varios
autores [52-55] han considerado natural modelaB®QDs como si fueran
peliculas bidimensionales, cuyo potencial de camfiilento en direccion
radial varia en forma parabdlica [56-62]. La ventde usar el potencial
armoénico consiste en la simplicidad matematicaajtece este modelo para
analizar sistemas de dos particulas [6-7, 62],u@ean este caso se pueden
desacoplar las coordenadas de centro de masatiyaglaSin embargo, la
aplicabilidad de este modelo solo esta garantizadmdo el espaciamiento
entre los niveles electrénicos sea mucho menodaydéscontinuidad de la
banda de conduccion en las junturas. A juicio deiog autores, los
potenciales rectangular [5,63] y de carga imageh6fs son mucho mas
realistas que el potencial armonico. Ademas, exigiotenciales todavia
mucho mas versatiles que asumen una forma suavéasenunturas.
Ejemplos de este tipo de potenciales son el de V$aoadn [66] y
exponentes de potencias [67], los cuales se ugm@tener en cuenta el
desplazamiento de la banda de conduccion en usandeada direccion o
el caracter no tan abrupto de las interfaces debitboposible difusién de
materiales entre ellas [66].

Las condiciones impuestas por el potencial de nanfiento real, hacen que
la descripcidn tedrica de los sistemas de pocdiplas confinadas en QDs
resulte ser una tarea realmente dificil, debidoug ¢p ecuacion de
autovalores debe resolverse en un espacio no homogé anisotrépico.
Para resolver este problema se han utlizado difese métodos
aproximados, siendo los mas ampliamente usadagrielcional [5-7], el de
diagonalizacion matricial [8,9], expansion por eeri68-69], teoria de
perturbaciones [70], elementos y diferencias f&if&7,71], soluciones
numeéricas de ecuaciones diferenciales [66]. Teddas técnicas resultan
ser bastante complicadas a la hora de analizaapekto de energia de los
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diferentes sistemas, debido a que el esfuerzo dawipnal crece
exponencialmente con el nimero de particulas.

Adicionalmente existe otra complicacion asociada leosuposicion de que
los SAQDs se pueden modelar como sistemas bidiowalss. En nuestro
concepto, esta suposicion entrafia una contradidcitamna, ya que un
espesor muy pequefo esta asociado con un pozaeleiab muy angosto,
lo que obligatoriamente dara lugar a un fuerte desbmiento de la funcién
de onda de los portadores de carga en direccigrsvigesal. De esta
manera, si el espesor es demasiado pequefio ldsufzertse desbordan
fuera del espesor y por lo tanto, no pueden corsiske como
bidimensionales, y si el espesor no es muy pequaiimpvimiento de las
particulas tampoco puede considerarse como bidiorals Ademas,
precisamente la variacién de la magnitud del espesio largo de la base,
define la distribucion de las probabilidades delizacion de portadores de
carga en SAQDs y los perfiles de potenciales dér@miento lateral. Por
esta razon los modelos bidimensionales despreaianinformacion muy
importante relacionada con los efectos de morfaldgi SAQDs.

En esta tesis se mostrard que una de las manerssupdgar estas
dificultades es sacando provecho de las caradtedstxperimentales de los
SAQDs que garantizan espesores mucho menores gti@nsanos laterales.
Esta condicion permite utilizar la aproximacion aduditica (AA) [58,62-
63,72-77], lo que tendra un doble beneficio. Porado, la AA permite
separar los problemas tridimensionales en otrosasas en espacios de una
y dos dimensiones con Hamiltonianos renormalizaldsscuales se pueden
resolver usando las técnicas de dimension fradti@i7p] y de barrido
trigonométrico [80]. Estas técnicas han sido defladas anteriormente por
el grupo de fisica tedrica en materia condensada deiversidad Industrial
de Santander (UIS). Por el otro lado, AA perngteer en cuenta la manera
como influyen el tamafio y la morfologia de los SAKHDdbre el espectro de
energia de los sistema de pocas particulas, ldsschan sido ignorados en
muchas investigaciones [51-55].

Un ejemplo ilustrativo de la aplicacion exitosaldeAA se presenta en el
trabajo de Korkusinski y Hawrylak [81]. Ellos cahesraron un problema
uniparticular en puntos cuanticos acoplados véntieate, con el propdsito
de estudiar la influencia sobre el espectro enieméde los factores
geomeétricos de la estructura, de los esfuerzosguweneran entre las capas
y del campo magnético. Los resultados conseguidsiamte la AA, estan
en muy buen acuerdo con los obtenidos por el méteddiagonalizacion
exacta [82]. Partoens [76] y Peeters [62] tamhiéaron la AA para
estudiar el caso de dos electrones en un solo gisoados discos acoplados
verticalmente con barrera infinita de potencial rentas capas. Los
resultados obtenidos permiten establecer propisdady interesantes, tales
como la existencia de oscilaciones entre estados espin singlete vy
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triplete, la inversion en el ordenamiento de logelds de energia bajo
accion del campo magnético, y la existencia desicaones de fase de
segundo orden.

En general, la AA puede utilizarse como técnicagypal para analizar las
propiedades de atomos y moléculas artificiales idalos a partir de
SAQDs. Cabe sefalar que si bien es posible obtdpnaros y moléculas
artificiales mediante SAQDs, estos tienen caragtiesis diferentes de sus
analogos de la fisica atdmica y nuclear. En ebods SAQDs, los
electrones estan confinados en un volumen muchomtye el ocupado
por los electrones en un atomo real, lo que coalketener distancias entre
particulas muy grandes, haciendo que los efectosadeelacion sean
predominantes. Otra diferencia entre atomos real8&QDs esta en la
forma de potencial. En los &tomos reales la fuatezaccion de Coulomb
limita el movimiento electrénico a un pequefio volumen la vecindad del
nacleo, mientras que en los SAQDs el potencial s\@entral si no que
corresponde a una trampa definida por las dimeasidisicas de los
semiconductores base y por la discontinuidad dedofles de las bandas
de conduccion y de valencia. La existencia de estosconductores base es
responsable de la aparicibn de nuevos efectos igrtaios con la
anisotropia del medio. Estas diferencias entrdsonaturales y artificiales
hacen que los modelos desarrollados en la fis@aiesd y molecular para
estudiar el espectro energético de los sistemamdas particulas, no sean
siempre aplicables al estudio de los SAQDs. %i anterior se le suma el
hecho de que el espectro energético de los sistdenascas particulas en
QDs, es muy sensible a la variacion de la morfalggél tamafio del QD,
asi como a la presencia de campos externos, esteadece absolutamente
indispensable desarrollar nuevos métodos tedrices sgan confiables y
versatiles, a fin de tener en cuenta los rasgascégms que caracterizan los
SAQDs. Esta es justamente una de las razones dtiMarna la realizacion
de esta tesis, pues si bien existe un gran volutkeetrabajos teoricos y
experimentales sobre SAQDs, son realmente muy dosague analizan la
manera como influyen el tamafio del espesor y lafalogia sobre el
espectro energético de los sistemas de pocasyfasten QDs.

En esta tesis se analiza el espectro de energlasdsistemas de pocas
particulas formados por: dos electrones, un excitones del tipoX* y
X~, donadoras neutraB’ y cargadas negativameni® . El estudio se
llevara a cabo usando la aproximacion adiabatical emarco del método de
dimension fractal y las ecuaciones fundamentaleseseelven usando la
técnica de barrido trigonométrico. Todos los progaa computacionales
requeridos para analizar el espectro energétias ylistribuciones de carga
de los diferentes sistemas de pocas particuldsarseealizado en lenguaje
Fortran.
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Este trabajo de tesis esta formado por tres capittllyos contenidos se
describen a continuacion. EIl primero consta depdotes fundamentales.
En la primera mitad se estudian modelos de pocdicylas exactamente
solubles en espacios unidimensionales. En la segunthd se hace una
descripcion de la forma como se ha implementadomeldelo de
aproximaciéon adiabatica, de tal manera que perns&parar los
movimientos rapido y lento de las particulas dent® los SAQDs.
También se hace una descripcion del modelo de didwerfractal y se
calcula el espectro de energia de dos electrones gxciton en el limite

adiabatico (m;/ni] - O). Los resultados se obtienen considerando la
influencia del tamafio y la morfologia de los SAQDs.

En el segundo capitulo se calcula la energia decerpara las impurezas

neutras D° y cargadas negativament®~ confinadas en SAQDs. El
estudio se efectia tomando funciones de pruebardrigétrica del tipo de
Hylleras [83]. Los resultados permiten determinbipapel que juega el

campo magnético en la formacion del iBn y la incidencia que tienen la
posicién de la impureza, el tamafio y la forma del $pbre el espectro de
energia.

En el dltimo capitulo se calcula la distribucion chrga para un exciton
confinado tanto en sélo QD como en dos QDs acopladdicalmente. Se
demuestra que la diferencia de masas efectivasedames y huecos dan
lugar a la formaciébn de momentos cuadrupolares,oxuwalores son
mayores en QDs con geometrias mas puntiagudascioAdimente, se
demuestra que la capa hiumeda tiene una gran ingGd&mto en el espectro
de energia del excitbn como en la distribucion alga y la magnitud del
momento cuadrupolar.
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1. SISTEMAS DE POCAS PARTICULAS EN EL LIMITE
ADIBATICO

Los sistemas de pocas particulas mas simples quelesten obtener en
nanoestructuras semiconductoras estdn compuestimp@lectrones, un par
electron-hueco (excitoiX ), un electrén y un par de huecos (trigni ) o un
hueco con un par de electrones (triér). XEl conocimiento del espectro
energético de estos sistemas confinados en un @@rniinada por la
interrelacion entre el confinamiento estructural Ig interaccion
Coulombiana, permite clarificar caracteristicasnegdes relacionadas con
los efectos de correlacion de los sistemas de pogarpos [102-103] y a la
vez profundizar en el entendimiento de los efeales confinamiento
relacionados con el tamafio y geometria de las stmoturas. Este
conocimiento también constituye un paso clave hati@ontrol de los
dispositivos de pocas particulas [104-105]. Ptasesazones, en las ultimas
dos décadas se han realizado muchas investigacsniee dos y tres
particulas en QDs [8,62,71,73,100,106], las cudlascan desarrollar
métodos confiables para calcular su estructuratréldca, ya que ésta
define las propiedades fisicas de los QDs y suenpatles aplicaciones.

Una de las técnicas que se ha usado para andlespextro de un conjunto
de pocas particulas en las heterojunturas de mgndionalidad es la AA.
Para explicar la idea principal de este métodoidensmos el Hamiltoniano

de dos particulas con carggge y 7,e en presencia de un campo magnético
uniforme y paralelo a la direccién de crecimientd@D:

H = H1(r1)+ Hz(r 2)+U (r 17T 2);

eA(r.
H; (r)) 2:'-{ Pj‘rjec(rj) +V, (r;); j=1.2 (1.1)
J
2
U (r,-r,) frlile

donde m]f y &son la masa efectiva de la j-particula y la corstan

dieléctrica del medio respectivamente. Con el @sdp de tener en cuenta
dos tipos diferentes de particulas, se ha intraduan parametro artificial

7, el cual es igual a +1 para un hueco y -1 parelectron. V; (rj) es el

potencial de confinamiento y\(rj) es el potencial vectorial de la j-ésima

particula cuya posicion esta definida por el vector En el desarrollo de
esta tesis, se considera el caso cuando el camgético es homogéneo y
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esta aplicado a lo largo de ejel@,que permite escogefk(rj) :%B Xry

escribir el Hamiltoniano (1.1) en coordenadas diitas como:

2 2 eB’p’ 1 iheB 2
H=Y (- e S22 IS0y ()| 4 Sl (1.2)
2m, 8mé  2mcog, Elr,-1 |

Para simplificar los célculos y analisis futuros, ssa el radio de Bohr
efectivo a, =&’/ mé, el Rydberg efectivoR, =#°/2m& y el primer

nivel de Landau expresado elﬁ;, y:ehB/ZFncB como unidades de

longitud, energia e intensidad del campo magnétionensionales. El
valor que tome la mas& depende del sistema que se analice. Por ejemplo,

si se tienen dos particulas idénticas= rq = r@ pero si las particulas
tienen masas diferentesh= = m @/( m+ rg) En estas unidades el
Hamiltoniano (1.2) es:

2 . 0 21,7 o
Sl tonr o) o

v ]
i=1 j |r1'r2|

La presencia simultdnea de los términos de intgémadCoulombiana y del
potencial de confinamiento en (1.3), no permitgrasar las variables en la
ecuacion de onda correspondiente. No obstanteteaxial menos dos
modelos para los cuales el Hamiltoniano (1.3) see hseparable. Estos
corresponden a los casos de dos particulas condsas iguales confinadas
dentro un disco con potencial parabdlico [7,62,68F7] o en un anillo
unidimensional [74]. En ambos casos la posibilidd encontrar las
soluciones exactas de la ecuacion de onda estidoreda con el uso de las
coordenadas relativas y de centro de masa. Enneémpcaso, se utiliza la
posibilidad de transformar una suma de dos potEsciparabdlicos

V; (r;) +V,(r ,) en otra suma de dos potenciales, uno para el mentmde

centro de masa y otro para el movimiento relatyfr, +r,) +V,{ ;1 ;).

El caso mas simple corresponde al movimiento depdasculas a lo largo
de un anillo homogéneo y unidimensional, donde etencial de
confinamiento se considera como una constaMgr{) =V, (r ,) =0).
Recientemente Zhu, Dai, y Hu [[7demostraron que el problema de dos
electrones en un QR unidimensional (1D) de raRioe inmerso en un

campo magnético uniform8 =Bz perpendicular plano del anillo, resulta
ser exactamente soluble.
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Para evitar singularidades, debido a que la eneigéiica del sistema en
limite R - 0 es proporcional a/R2 , €S conveniente usar un Hamiltoniano

renormalizadoH = R%H , que de acuerdo con (1.3) puede escribirse como:

i< 0_2 YR ¢z 1
H—%{ o7 ~iyR? 6¢} > LALARJTE. M 3 4)
con

U(g-9,) = 2R/ s’ 02 (1.5)

Los autovalores del Hamiltoniano (1.4) correspomigie a la energia bi-
electronica normalizadéE = ER se pueden encontrar exactamente usando
coordenadas relativag = ¢, — ¢, y de centro de masé=(¢, +¢,)/2. En

estas coordenadas el Hamiltoniano (1.4) se hacearadp:

o § d? d . - d?
H=H +H +)°R*/2; H =-05—-iyRP—; H=-2—+U@)(16
HHHVRY2) H =05 iR o7 tue)as)

y la energia normalizada se hace igudf a E. + E., siendoE, y E, los
autovaloresH_ y H, , respectivamente. Mediante el uso de una furg#n
onda de la forma:w =eM? f(¢), se puede determindns autovalores de
H., los cuales estan dados por:

E.(M)=0.5M? + yMR? dondeM =0,+1,+2..es el momentum angular del

centro de masa, en tanto que los autovalores dhdpr H, se obtienen
solucionando la ecuacion

—z%ﬂ+U(¢)fms() E(m9 1..(0) 1.7)

en la region [—277,277], con condiciones de frontera periddicas

fms(0) = (1) f . 277) y mediante la expansion en series de potencias del
potencialU (@) . Los numeros cuanticosmm=0+1+2y s:(i) definen el

movimiento angular relativo del par e-e y la padidade la correspondiente
autofuncion, donde las soluciones pafss + cojresponden a los estados

singlete y las soluciones impargs=— cqrresponden a los estados triplete.

El espectro electrénico del sistema estara daddagoenergiass(M, m,s)
siendoM,m, s los tres nUmeros cuanticos con que se etiqueteeastgia
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Los resultados obtenidos a partir de este modaiplgicado demuestran la
existencia del efecto Aharanov-Bohmh0§, el cual esta asociado con la
oscilacion de la energia del estado base del sastemforme la intensidad
del campo magnético aumenta. Adicionalmente saleuestablecer la
existencia de una fuerte competencia entre la énengética y la potencial
en dependencia del tamafio del QR. Por ejemplel sadio es pequefio
prima la energia cinética sobre la potencial y istema tiene un
comportamiento semejante al de un gas. Pero al damel radio, la
energia potencial se impone sobre la cinéticagabtio lentamente a los
electrones localizarse con mayor probabilidad eodaopuestos del anillo.
En el caso limite de fuerte correlacién, los etsods adquieran una
configuracién muy similar a un rotor rigido conaeicbmo cristalizacion de
Wigner[34].

Ambos modelos, tanto el del disco con potencialpdlico, como el del
anillo 1D, sirven como punto de partida en el amlide propiedades
fundamentales de los QDs, en relacion con el efgatotienen su tamafio y
la interaccion Coulombiana sobre el espectro etieoyéSin embargo, cada
uno de estos modelos tiene sus propias limitacionBer ejemplo, el
modelo de anillo 1D no es lo suficientemente flexitomo para permitir un
gran acercamiento entre los electrones ni para iperael analisis de
particulas con diferente tipo de carga, pues estialgue el sistema colapse.
En ambos modelos se supone que el potencial déenaariénto tiene una
barrera infinita que no permite el desbordamiertdag particulas fuera del
pozo, lo que impide el estudio de los fendmenotidelamiento. Por otro
lado, es evidente que en el limite cuando el grdsbrdisco o del anillo
tiende a cero, la separacion entre los nivelesgétieos se incrementa y
puede llegar a tener valores comparables con harde energia entre las
bandas de conduccién de los materiales que confotenaeterostructura.
Esto implicaria que el modelo de barrera infingaulta ser inapropiado y
en su lugar se deberia usar un modelo con barimta 9] u otro con
barrera suave [100,109-110]. Por esta razon, rassotonsideramos
importante desarrollar una técnica que permita mnao la solucion
correspondiente para los modelos con grosores &ggpsro finitos a partir
de los modelos exactamente solubles, considerédmbono un limite
adiabatico. Ademas, nosotros observamos que estielm se puede
ampliar, de tal manera que permita analizar divesstemas compuestos
por dos anillos de tamafio diferente, tanto cont®@srcomo acoplados
verticalmente, los cuales albergan cargas de igud diferente signo. La
ventaja fundamental de esta generalizacion es ejpeeserva el caracter de
modelo exactamente soluble. La extension de lodelne exactos y la
utilizacién de ellos como punto de partida parageoximacion adiabatica,
constituye el contenido del presente capitulo.

38



11 DOS ELECTRONES EN ANILLOS CUANTICOS
ACOPLADOS VERTICALMENTE

Los puntos cuanticos de InAs apilados verticalmegtefabricados
recientementd111-112, ofrecen mayores oportunidades para mejorar el
rendimiento de los dispositivos Opticos en compéracon un punto
cuantico solitario, debido al acoplamiento entresQDEn este contexto,
nosotros consideramos relevante buscar modelosaexewste solubles para
explorar la nueva fisica relacionada con los QDOxpkcios, de tal manera
que nos permitan comprender los efectos que tiehaosoplamiento sobre

el espectro energético de dos particulas.

En esta seccion, se considerar4d un modelo simpieafto por dos anillos
1D idénticos de radidR, verticalmente acoplados y coaxiales, los cuales
contienen cada uno un unico electron y se hallamersos en un campo
magnético uniformeéB = Bz. Si el cociente entre la separacion entre anillos

d y el radioR tiende a cer(),Bz d/R- O), es decir, cuando los anillos se

fusionen en un uno solo, los resultados de calcpla este modelo se
pueden comparar con los de la Refererf@d que han sido obtenidos
anteriormente para un solo anillo. Notese que Mamiltonianos
correspondientes a estos dos problemas, sélo eenlifan en el término
que describe la interaccion Coulombiana, que erstruecaso toma la
siguiente forma:

060928 [asei B P2y 19)

Para obtener los autovalores del problema (1.7)potencial (1.8) y con las
condiciones de fronteras establecidas anteriormentesotros hemos
utilizado el método de barrido trigopnométri&0]. Calculos numéricos de

la energia bi-eIectrénicaE(M,m,s) en funcion del radioR fueron
realizados para diferentes valores/fle

En la Tabla 1.1 se comparan nuestros resultadas glacaso en que la
separacion entre anillos es muy pequefia= 0.00]) con la energia exacta

E(M ,m, s) obtenida en la Referencj@4] para dos electrones en un solo
anillo. En el analisis de las energias del cojudg niveles mas bajos, se
ha usado una notacién corta para los diferenteseragncuanticos y de
espin en un orden creciente: a, b, c, etc. La eomgpn permite concluir
que existe una excelente concordancia entre antbpsgde resultados, lo
gue pone de manifiesto la eficacia de método dedoatrigonométrico que
se ha implementado.

39



R=1a,* R=4a,*
Resultadog Referencia | Resultadog Referencia
Tesis [74] Tesis [74]
a | E(000) 1.72 1.73 5.18 5.18
b | E(111) 2.23 2.23 5.68 5.68
c | E(021) 3.61 3.62 7.92 7.92
d | E(200) 3.72 3.73 7.18 7.18
e | E(110) 4.06 4.12 8.41 8.42
f | E(221) 5.62 5.62 9.92 9.92
g | E(020) 6.22 6.23 11.40 11.40
h | E(31) 6.33 6.38 9.68 9.68
i | E(131) 6.88 6.88 11.90 11.90
i | E(310) 8.06 8.11 12.41 12.41
k | E(220) 8.22 8.38 13.40 13.40
| | E(04)) 10.08 10.08 15.71 15.71
m | E(400) 9.72 9.73 13.18 13.18
n | E(130) 10.24 10.57 16.19 16.21
o | E(331) 10.88 10.88 15.90 15.90
p | E(421) 11.62 11.62 15.92 15.92

Tabla 1.1. Comparacién entre la energia exaBf,m,s) dos electrones
en anillos acoplados verticalmente toman@a= 0.001 con dos electrones
en un sélo anillo segun la Referengral/

En la figura 1.1 se muestra la forma como el canjule niveles mas bajos
de energia cambia con el radio del anillo, a medigala separacion entre
éstos crece desde 0.01 hasta 10.

Para entender esta evolucién se deben comparaptotes realizados por
las energias cinética y potencial al Hamiltoniahd) y analizar quien gana
en la competencia entre ellos. Cuando el radidodeanillos es muy
pequefio o la distancia entre ellos es muy graraleohtribucion de la
energia Coulombiana (la cual es proporcional alioraB e inverso
proporcional a la separacift), se hace despreciable y los valores propios
del Hamiltoniano (1.4), corresponden a las energ@snalizadas de dos
rotores rigidos desacoplados con valores dadola piguiente expresion:

E(M,m §=05(M + nf) (1.9)
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En la Figura 1.1 se puede notar como las energiesfaxen esta expresion
cuandoR - Q independiente del valor d8 y para ambos estados singlete

y triplete.

Pol
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£ - d@)
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0- I
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Figura 1.1. Energias totales Figura 1.2. Energias totales
normalizadas E(M,m,s) de dos normalizadas E(M,ms)de dos
electrones en funcién del radi® electrones en funcibn de la

de los anillos cuéanticos distancia dentre los anillos
verticalmente acoplados. Las  acoplados verticalmente. Las
curvas se hacen para tres curvas se hacen para dos radios
diferentes valores de la razoa diferentes  R=1a, (curvas
entre la distancia y el radio de los
anillos: 0.001, 1y 10. Las lineas e
continuas son estados singlete y inferiores)
las lineas interrumpidas son

estados triplete.

superiores) 'y R:S({,(curvas
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Cuando el radio del anillo se aumenta, la energialdnbiana crece, y
como consecuencia de este aumento de la energiac@itse producen
intersecciones entre los niveles mas altos. Hsatassecciones decrecen
notablemente a medida que razBraumenta, de tal manera cuanffoes
muy grande, todas las curvas de energia se vuelasn horizontales,
haciendo que todos los niveles se vuelvan degeperaoh respecto a la
orientacion de los espines.

Dependencias similares para la energia bi-electaéein funcion de la

separacion entre anillos se presenta en la figta Be puede observar
como el espectro de energia se transforma desdési@ma caracterizado
por una fuerte interaccion Coulombiana (cuandddtadcia entre anillos es
pequefia) a otro sistema de rotores rigidos indépeted (cuando la

distancia entre anillos es grande) cuyas energias €ladas por (1.9). Esta
evolucion del espectro es responsable de las éugmnes entre las

diferentes curvas observadas en la figura 1.2.

En la figura 1.3 se muestra la enerdgi§M, m s con [M|<2 en funcion
del campo magnético para los radiﬁs=16§, y separacion entre anillos

d :O.lag. Se puede ver que la existencia del campo magnétigina la

division de los niveles de energia cuyo momentugukam M tiene signos
diferentes, en un modo tal que cuanto mas grande éstensidad del
campo, mas significativa es la division inducidar pel término
paramagnético del Hamiltoniano (1.4).

f. . .
9 e | Figura 1.3. Energias
d | normlizadas E(M,m gen
e funcién del campo magnético
y para dos electrones

verticalmente acoplados en
anillos uni-dimensionales de

radio R=1a y separacion

. . = d4=0.13)

0,0 0,5 10 15 2,0

(o2}
1
T

E(M,m,s) (Ry* g*°)

El comportamiento de estas curvas esta controlado Ilp fuerte
competencia entre los términos paramagnético y atjaetico presentes en
el Hamiltoniano (1.4). Mientras la dependenciatéaihino paramagnético
con el campo es lineal, la del diamagnético es rétiad. Por lo tanto,
cuando el campo magnético es pequefio el términamanético es
predominante mientras que para grandes campos ti@gné&l término
diamagnético se hace mas significativo. Por estar, al inicio todas las
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curvas son cuasi-lineales con pendiente positiva pa>0 0 negativa para
M <0 y adoptan la forma parabdlica para grandes campagnéticos.
Adicionalmente se puede observar que el nivel degéam mas bajo exhibe
un comportamiento oscilatorio con el campo magogticuyo periodo
esy=1.0. Para campos magnéticos menores que 0.5 el ebi@loo

corresponde al estado singlelfe(0,0,0). Cuando la intensidad del campo

es mayor que 0.5 el estado base se transforma estatlo triplete
E(—l,l,]) y este caracter de estado base lo conserva deeltriotervalo

1<y<1.5, pero a partir de 1.5 el estado base es asumidcelpnivel
E(—Z,0,0). Este comportamiento oscilatorio se mantiene plifierentes

valores de los radios de los anillos y separacitreeellos. Es evidente que
el nimero cuanticav del nivel del estado base, sube con el incremeato d
la intensidad del campo magnético, haciendo queptmsciones de los

minimos en las curvas correspondan a valc,vr@sl\/l/R2 con periodo de

oscilacion igual a_’I/RZ. Es necesario advertir que las oscilaciones no
cambian al modificar el radio, debido a que larexdeion Coulombiana
entre el par e-e en un anillo 1-D es responsablmgiefectos de tamafio
cuantico.

1.2 DOS ’PARTI'CULAS EN ANILLOS CUANTICOS
CONCENTRICOS

Uno estaria tentado a suponer que la solucién @xautontrada para dos
electrones en la Referendigd], también se podria extender al caso de dos
particulas de carga diferente con solo reemplazeggulsion Coulombiana
por la atraccion. Pero es bien conocido que cislgistema biparticular
1D con atraccién de Coulomb resulta ser inestaterespecto a la fusion.
Por esta razén, nosotros consideramos un mode#b emal dos particulas
con cargas de signos iguales u opuestos, se lagakn dos anillos
concéntricos 1D, de tal manera que siempre queelgarados. Aunque la
solucion exacta se podria obtener para el casmsi@atticulas con masas
diferentes, acd solo consideramos un modelo siicgudié para dos

particulas con masas efectivas iguales=m,= m, lo cual a su vez

facilitar4 la comparacion de los resultados condbtenidos erf74]. En
este modelo la primera particula esta localizadel emillo interno de radio

R = ﬂR(O <fB< 1) y la otra esta dentro del anillo exterior de raRio

A partir de (1.3) y (1.4), el Hamiltoniano 1D rermlizado para las dos
particulas en coordenadas polares, es:

jo_ 10 0% _ By h=9 .,
RV a¢§+2TR/\/(1 P) +4pser =y ir=x1 (110)
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Signo positivo del parametra =7,7, corresponde al caso de dos

electrones y el menos al par electron-hueco. Ndjas cuando en (1.10) la
razon £ es igual a 1, se obtiene el Hamiltoniano (1.4pp#os electrones

en un anillo. Esto nos indica que para obtenernidsvalores del operador
H se puede seguir el mismo procedimiento descritla eseccion anterior.
En este nuevo caso, los términbk y H,, en los cuales se separa el

operadorH estan dados por:

|:| :——1 0_2 ] :—1+ﬁ2 02 + 2rR
c 1+,82 602’ r ,82 a¢2 \/(1—ﬂ)2+4ﬂser%¢/2

(1.11)

Los autovalores del operaddi, son iguales aE.(M)= M2/(1+,82),

mientras los autovalores, (m9 H, se pueden encontrar numéricamente
resolviendo la ecuacion de onda 1D:

1+ 32 ameS(¢) .\ 2TR ¢ -
- ms ¢ - EI’ m fms ¢ (112)
,82 a¢2 \/(1—ﬁ)2+4ﬂser’f ¢/2 ( ) ( g ( )

en la region [027T] con condiciones de frontera periddicas

fms(0)=(-1)" f.{27). Los nameros cuantico{M,m,s)tienen el

mismo significado fisico establecido anteriormesneel estudio del par e-e
en un anillo.

Los resultados de nuestro calculo numérico, obtsnidediante la técnica
de barrido trigonométrico [80] para el estado :ﬁ'tfg(0,0,+) y el estado

triplete (0,2,—) y para dos diferentes valores ¢ muy cercanos a la
unidad: 0.8 y 0.95, se muestran en la figura 13 puede ver como
nuestros resultados consistentemente se acercaalaal reportado en la
referencia [74], a medida que el valor Aese tiende a uno.

También se puede ver que las energias de ambotesiea anillos
concéntricos siempre esta por encima de la energia obtenidayrasdlo
anillo. Esto se debe a que la mayor separaciémlgode dos electrones en
anillos concéntricogl+ S)R, siempre es menor que el valor de

2R correspondiente al caso de dos electrones en arasilo.
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Figura 1. 4. Energias normalizada&(0,0,+) y E(0,2,-) en funcion del
radio, para dos electrones en dos anillos cuanticoaxiales con diferentes
razones [ entre los radios interior y exterior. Las linegara =1
corresponden a la referencia [74] y las lineas pgfa= 0.8 y £ =0.95 son
los resultados obtenidos en esta tesis.

En la figura 1.5 se muestra la variacion con elora® de los niveles de
energia correspondientes a los estados singletebajas, tanto para el
electrén-hueco (parte izquierda) como del paraledt@n-electrén (parte
derecha), calculados tomando un valor Ae=0.95. Cuando el radio
exterior se incrementa desde cero hast 16s efectos de tamafio cuantico

modifican el ordenamiento de los niveles produaiendices de algunos
niveles. En la figura 1.5 se ve que la interaccidoulombiana es

importante cuando el confinamiento es peqtﬁéﬁg oo)donde los niveles
forman grupos que son muy diferentes a los grufjmsos para fuerte
confinamiento(R - O). En el primer caso, el término dominante en el
Hamiltoniano (1.10) es el Coulombiano y por lo tanbs grupos estan
formados por los niveles con los mismos valoresndementum angular

relativo m, mientras en el segundo caso, el término de irdéEm
Coulombiana se hace despreciable y los estadomeatgia normalizados

tienden al valorM 2/(1+ ,82) + (1+ ,82) mz/,é’z.
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Figura 1.5. Dependencia con el radio R de los estguhres de energia mas
bajos del par electrén-hueco (lado izquierdo) y dal electrén-electron
(lado derecho) en anillos cuanticos coaxiales caron 5 =0.95

1.3 TRIONES X~ Y X" EN ESTRUCTURAS UNI
DIMENSIONALES AXIALMENTE SIMETRICAS

Los modelos bi-particulares en anillos cuanticoscéatricos y acoplados
verticalmente que hemos estudiado en las ultimassdociones, se pueden
ampliar para incluir una tercera particula sin geepierda el caracter de
separabilidad del nuevo Hamiltoniano tri-particuld&stos nuevos modelos
consisten de dos electrones (o0 dos huecos) que edtando dentro de dos
anillos coaxiales idénticos y verticalmente acoptad.a tercera particula es
un hueco (o electron) que se mueve dentro de onthily estrecho dirigido
a lo largo del eje comun, tal como se muestra esftieamente en la figura
1.6.

Dado que desde el punto de vista matematico y ctavjpmal el andlisis es
el mismo para ambos sistemas, nosotros solo desanitis el caso del trion

X, sistema compuesto por dos electrones de maéay un hueco de

masam, . El andlisis del trionX* también se realiz6 y los resultados de
este trabajo se encuentran publicados en la referf98].
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Figura 1.6 Representacion esquemética de dosnséstaini-dimensionales
formados por dos electrones y un hueco (tri8n) y dos huecos y un
electrén (trion X ™)

El Hamiltoniano renormalizado para este sistemausele escribir como:

H =Hy, (2) + Hee(#1.62) H,=-79?/07-2R1-2RT;

F, =\1+(B/2£2)%; (1.13)

Hee = _az/a¢12 —02/0¢22+ 2R/ Ty, Tpp= \//32"‘ 4sen2((¢ —9)/ 2)

donde f=d/R, z=2z/ Ry n=m,/n},. Noétese que el Hamiltoniano
(1.13) se separa en dos términos. El primero des allmresponde al
Hamiltoniano del par e-e en anillos acoplados eaimente y cuyos
autovalores de energi& (M) y E (m g, ya se obtuvieron en la seccion
1.1. El segundo término describe el movimientotdetco a lo largo del

hilo y sus autovalores deben obtenerse a parta delucion de la ecuacion
de onda unidimensional

Ty, () 0,,(9= B0 b

oR SR (1.14)

Ve Jrpey

Va

Dado que tanto el potencial (1.8) como el potend@l( z) presente en
(1.14) son pares, entonces las autofunciones
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Unmsn pl#1922) =exp(iMO)  {(#)g , (2 del Hamiltoniano (1.13)
tienen una paridad definida. El conjunto de soles pares def,, ((¢)
corresponden al estado singlé&; O) y el conjunto de soluciones impares
fns(#) corresponden al estado tripldte=1). Las funciones de onda del
electrén, g, ,(z) son pares sp=+ e impares sip=-. La ecuacion (1.14)

se solucioné numéricamente usando el el métodaadalb trigopnométrico
[80].

A fin de facilitar la interpretacién de los resdibs de célculo, en la figura
1.7 se ha graficado el potenc}azl(z) para anillos deR:4a:, y diferentes
separacionesd. En esta figura se puede ver que para pequeiias
separaciones, las curvas de potencial tienen wn ra@himo en el punto
medio de separacién entre los anillos, mientras [E@paraciones mas

grandes queRel potencial tiene dos minimos, lo cuales se Inaalien el
plano de cada anillo. Por lo tanto, se podria respena transicion del

estado base con simetr(l’p = +) , con hueco localizado alrededor de 0 a

otro estado antisimétricoﬁp:—), cuando el hueco se localiza cerca del

plano de cada anillo. En la Tabla 1.2 se muestmmunto de numeros
cuanticos (M,m,s, n [) para los cuales se ha calculado la energia

E(M,m s n fdel sistema tri-particular.

(M,m,s,n,p) (M,m,s,
n,p)
a| (0,0,0,0,+) | e (0,0,0,0,
)
b|(1,1,1,0,+) | f |(1,1,1,1,
)
c|(0,2,1,0,+) |g|(0,2,1,1,
)
10 5 0 5 10
Z
Flgu~ra 1. 7. Curvas de.potenmal Tabla 1.2 Notacién usada para
V,(2) para diferentes los diferentes niveles

separaciones entre anillos
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En la figura 1.8 se muestran los resultados deaulcélte los 6 niveles de
energia normalizados mas bajos, en funcion deb rRdpara una distancia

entre anillos ded = 204a,.

o
—

*2

s,N)(Rya, )

*

i

E(M,m

3 . 4
R(a)
Figura 1.8. Energia normalizadé(M, m s n [)en funcién del radio de
los anillos

Para esta gran separacion, la cwyéz) tiene dos minimos y por tanto, los

niveles con(p:—), correspondientes a estados antisimétricos nddga

(lineas punteadas) tienen niveles de energia mgss bgue los
correspondientes a estados simétricgs=(, lineas continuas). Para
explicar el comportamiento de estas curvas, se tigim en cuenta que el
término de energia cinética no incluye al radio cgqmarametro, mientras
gue la energia potencial es proporciond a Por lo tanto, cuando el radio
es muy pequefio, el movimiento relativo esta déhbitmeorrelacionado y
ellos se comportan de manera similar a un sisteamawthas particulas en
fase gaseosa. Cuando el radio del anillo aumé&nfzgendiente de la curva
de energia crece lentamente hasta llegar a setaotmshaciendo que el
movimiento de las particulas lleguen a estar fusgtde correlacionado. La
dltima parte de la curva con pendiente constameesponde al caso del
movimiento de particulas casi congeladas, las suadoptan una
configuracion similar a un cristal de Wigner [34].

En la figura 1.9 se presenta la energia normalizzniafuncion de la
separaciond entre los anillos de radioR=4a,. Se ve que cuando la

separaciéon entre anillos es pequefa los estadadrisios ligados tienen
energias mas bajas que los correspondientes estadi@@meétricos no

ligados, pero este orden se invierte pafalOaf_,. En este punto de

inflexion la pendiente de la curva se cambia, hepl®indica la existencia
de una variacién brusca en la simetria del crigalVigner.
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Figura 1.9. Energia normalizadaE(M,m s n gen funcion de la
separacioén entre anillos

1.4 APROXIMACION ADIABATICA

En las secciones anteriores se estudiaron modekstanente solubles
sobre la base de una expansion en series y dafldarngonométrico, los
cuales permitieron analizar el espectro energéteaos electrones en un
anillo [74], en anillos concéntricos [93] y verticeente acoplados [91], vy
también se pudo extender estos modelos al casegpdrticulas [98].

Estudios estructurales sobre puntos cuanticos engamblados con
topologia de anillo, han demostrado que el radierext de estos QR oscila
entre 30 y 70nm y el interior tiene un valor de mOmientras que su altura
varia entre 2 y 4nm [50]. Esta evidencia experiadetieja claro que los

modelos de QR 1D con barrera de potencial infiaitafinita razon entre el

radio y el ancho del QD, sélo sirven como puntgasida para analizar el
espectro energético de sistemas de pocas partiEnl@R mas reales, que
tengan en cuenta el tamafio de éste y el caracdier fiel potencial de

confinamiento, el cual esta intrinsicamente deteachd por las brechas de
energia de los materiales que forman el QR.

Una manera adecuada de calcular el espectro eicergétlos sistemas de
pocas particulas en SAQDs, sin dejar de lado ldencia de la morfologia
y el tamafio del QD, se basa en el uso de la Apmiiin Adiabatica, la
cual ha sido amplia y exitosamente usada en elisanale muchas
problemas de mecéanica cuantica [113]. Un anatistse de la ecuacion
Schrédinger, nos ayudara a convencernos de laezatid esta aproximacion
en el andlisis del espectro de pocas particula®2s con espesores muy
pequefios. Sin pérdida de generalidad, considerezhasaso de una

50



donadora neutra ©xonfinada dentro de un QD con simetria axial, ltlea
maximad , y radio de la bas&,, asi como los mostrados en la figura I.5.

El Hamiltoniano adimensional uniparticular en lacgimacion de masa
efectiva para esta donadora neutra se puede estnbo:

~ 2

Ho(r) =-0%+V(p, Z)_—|r- g (1.15)

Los vectores;, = (gp, &Z) yr= (,0, z) describen las posiciones del ion y del

electron. El potencial de confinamienM(,o, z), gue surge de la

discontinuidad en la banda de conduccién de losythisriales que forman
la heterojuntura del QD, es igual a:

V(p, 2)= {O, si 0<z< d(p) y 0<p< R ( Dentro del QP (1.16)

Vo, siz<0 y z d(p) yp> R( Fuera del Q[

La ecuacion de Schrédinger con Hamiltoniano (1ri6es completamente
separable, pues la presencia del potencial der@niento y del potencial

Coulombiano no lo permiten. Por lo tanto, no seocenuna solucion

exacta, aun ni para la situacion mas simple, l&4 coimesponde al estado
base de un electron no sujeto a la interaccion ddaloibna. No obstante,
para encontrar los autovalores de la energia sgepscar provecho de las
caracteristicas experimentales de los SAQDs queielsnan que el espesor

es mayor que el radiaédO >> Rs), pues bajo esta condicion sera posible
hacer uso de la AA. Para iniciar se realizara @scalamiento” de las

coordenadas que aparecen en la ecuacion de onddacoiftoniano (1.15)
de tal manera que los desplazamientos en direcathal o y a lo largo del

eje Z lleguen a ser del mismo orden, para ello ag& Ha siguiente
sustitucion:

z=dyZ yp=Rp (1.17)

Bajo esta transformacion se puede ver que el mewitmielectronico se
limita a la region0<p, Z<1. En las nuevas coordenadas, la ecuacion de

Schrodinger para el Dcon Hamiltonia (1.15) se puede escribir de la
siguiente forma:
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2 ~ =
L S (00 ale20) 603 & W2
(1.18)
Var (0:2)= V(.3 =5
La ecuacion de Schrodinger (1.18) con funcién ddéaomonoelectrénica
fo(0,2) tiene un aspecto similar a la ecuacion que desaribeitomo
hidrégeno libre [113]. En nuestro caso, la ecuacft.18) se puede
interpretar como si describiera dos particulas igteractian a través del
potencialV g (,0, z,f) , donde una de ellas, la que fungiria como elearon
el caso de la comparacion con el atomo de hidrggesre un movimiento
unidimensional y se desplaza a lo largo del ejeo @na masadg y su
energia cinética esta dada por el primer términdadecuaciéon (1.18),
mientras la segunda de maBa , la cual haria las veces del nucleo, esta
restringida a moverse en el plano X-Y y su enecgiatica corresponde al
segundo término de la ecuacion (1.18). Al Bep> d,, resulta obvio que

estamos frente al caso de dos particulas, unaaligen energia cinética

d? fy (P, 2 o )
d_12 % mucho mayor que la energia cinética de la pagtipakada
0
1

R 0% fo(p.2) . Para este tipo de situacion, en la teoria dedeanica
cuantica se ha establecido un proceso de solucamoc@o como
aproximacion adiabatica[113] cuyos resultados estan acordes con la
experimentacion.

El proceso consiste en congelar momentaneamenteoeimiento de la
particula masiva para analizar el movimiento dealdicula ligera a lo largo
del eje Z, manteniendo a la varialgeen el plano X-Y como un parametro
del cual dependera la energia. La ecuacion deO8iciger para esta
particula ligera puede escribirse como:

d*f,(p, z 2
e RN Rt C O P BECES
Una vez se obtenga el autovalor de la eneBjifpo), bien sea de manera

analitica, si fuera posible, o numéricamente, sepaza en la ecuacion de
Schrddinger que describe el movimiento de la pagtipesada, es decir, se
descongela su movimiento para determinar cual epate que hace a la
energia total del sistema. La ecuacion que sermubgs:
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- 05 f,(p) + Eo(p) 1,(P) = E T, (p) (1.20)

donde es claro que la funcién de onda completd, és) = f,(p) f,(0.2).

Noétese que al escribir las ecuaciones (1.19) yOjls® regreso a las
coordenadas originales, pues las coordenadas (Isftv)eron solo
temporalmente para hacer una interpretacion Yfigestila validez de la AA.
Esta aproximacion sera usada a lo largo de la mieesesis en el analisis de
diferentes tipos de sistemas de pocas particursefuente confinadas en
QDs, iniciando nuestro estudio con dos electromesire QR, ya que las
mediciones sobre estos sistemas garantizan quadsuexterior es mucho
mayor que la altura.

1.5 EFECTO DEL TAMANO SOBRE EL ESPECTRO
ENERGETICO DE DOS ELECTRONES EN ANILLO
CUANTICO.

En el andlisis del espectro energético de dosreleet en un QR de
INo.55Al0.45AS-Al 35Gan 65AS, alturad, y radio interior y exteriorR y R,
respectivamente, se asume que estos parametro®igieos satisfacen la
condicion experimental definida a través de lagieddadd,/R, <<1. En

la figura 1.10 se ha hecho una representacion estjioa del anillo y del
potencial de confinamiento al cual estan sometideslos electrones. Las

posiciones de los electrones=(p,,z)y r, =(p,, z,) se miden respecto del
centro del QR y los vectorgg y p, se localizan en el plano X-Y.

Figura 1.10. Geometria para dos
electrones confinados en un QR donde
el material A es AlkGagAs y el

X material B es IpssAlp45AS. En la parte
T T inferior se puede observar el perfil de
Periil del potencial 0 H
decontinamiento | Vot } la BC de estos dos materiales.

core.
repuisivo

53



La region central del anillo, conocida como nuoctetcore” repulsivo, es
responsable de la existencia de modificacionesascistes del espectro
energético en comparacion con el disco cuanti@a Bl sistema especifico
bajo estudio, la discontinuidad en el fondo de (& d& los dos materiales
que constituyen el QR, da lugar a una diferencipadencial dev,; de 258

meV. Ya que las mediciones experimentales reaizadobre QRS
garantizan que se satisface la condicthhR, <<1, entonces de acuerdo a
lo estudiado en la seccién 1.4 se puede usar lapaAra desacoplar el
movimiento transversal del paralelo a Z. Adicionahte, Price, Zhu y Das
Sarma [114], demostraron que el problema 3D para dctrones
confinados en un QD, se puede aproximar, con un ghado de
confiabilidad, a un problema 2D, en donde la emergbtencial de
interaccion electron-electron adimensional se pueskmplazar por el

término 2/,/0.04d+p,,? de tal manera que el nuevo potendigl se
puede escribir comov, =V, —kf(d, Voff), donde kzz(d,voﬂ) es el nivel

energético mas bajo que se puede formar en el qeatangular de alturd
y barrera de potenciad .

El Hamiltoniano adimensional resultante en 2D,aeadroximacién de masa
efectiva y usando coordenadas polares, esta dado po

- - 2
H=Ho(ps)+Ho(po)+ . >
0.0402 +[p, ~p,]

10 o0 1 92
p)l=———p——————=+V(p
0( ) pop 0p 02 0¢2 ( )

(1.21)

El potencial de confinamiento renormalizad()p) es una funcién
seccionalmente constante definida como:

Vo, si p<R
V(p)=10, si R<p<R (1.22)
Vo, Si p>R

Si bien existen efectos de anisotropia y de distoidad de la masa
efectiva entre los dos materiales que se utilizaa fabricar el QD, éstos no
seran tenidos en cuenta, pues su efecto sobrepettes energético es
relativamente bajo en comparacion con el aportergeio por la interaccion
Coulombiana. Por lo dicho anteriormente y por sioighd matematica, se
asumira que las masas efectivas del electron, tmtel pozo como en la
barrera son iguales. El valor que se adopte endlusilos sera el que ellos
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tomen en el sistema degksAlo4sAS, para el cual la masa efectiva es
0.076m, y la permitividad de12.71. Con estos valores el radio de Bohr

efectivo y el Rydberg efectivo son 8186 y 6.40meV, respectivamente.

Antes de embarcarnos en la solucién de la ecuatéd®Schrodinger con
Hamiltoniano (1.21), obtengamos la solucién de estacion para el caso
de un electron:

Ho(2) fom(B)=Eo(nm) f,(B) f..(B)=€™ R, .(0) (1.23)

Donde n y m representan los nimeros cuanticos radial y orbithh
funcion de prueba es el producto de dos funciams que contiene la parte
angular y la otra que depende de la coordenadalyddi cual puede
obtenerse en forma analitica a partir de una coaehin de diferentes
funciones de Bessel. El espectro energético dagbe@ron se presenta en
la figura 1.11.

Como puede observarse, los niveles correspondietesismo numero
cuantico radial (n =1,2) y diferente momentum aagutstan agrupados en
una serie de conjuntos de subniveles. Nobétese ctmmosubniveles
pertenecientes al mismo conjunto (n=1 o n=2) estary cerca y las

diferencias energéticas entre ellos no son maytHGQ;OIR:,, mientras que
la diferencia entre los conjuntos n = 1 y n = Zezdmente grande, pues la
separacion llega a alcanzar un valor del ordenﬁﬁ;z

n=2
4,0
3,94
« 3,83
> ] R|:10 nm
x
- 3,7 Reg=40 nm
5 d=4nm
= *
8 Ly Vg=24.6 Ry
L 27 n=1
1,24

Figura 1.11 Niveles de energia para un electron ndmero radialn =1y
diferentes valores del niumero cuantico orbital.
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En la figura 1.12 se han graficado algunas fundateonda paran=1y 8
diferentes valores de m. Se puede observar cofumé¢@dn de onda tunela

mas la regibn p>R, que en la region asociada al nicleo repulsivo
(0<p<R).

I
O~NOoOO b wWNE O

333333333

3
p/ar

Figura 1.12 Funciones de onda para los estadosraonero radialn =1y
ndmero cuantico orbital entre 1y 8.

Aun cuando no se muestra en la grafica, es neoesamifestar que este
efecto es fuertemente dependiente de la alturasde,dencontrandose que a
menor d mayor es el confinamiento y mayor es la probaddidie
desbordamiento de la funcién de onda a través blarfara de potencial.

Al introducir el segundo electrén en el QR, la fateion electron-electron
hace que se produzca una mezcla de los estadeeatridnicos del mismo

conjunto, pero la mezcla entre subniveles de gruddserentes es

despreciable. Esto pone de manifiesto que loslestenas bajos para el
sistema de dos electrones se forma a partir detzlamentre los subniveles
con el mismo numero cuantico radial n = 1. Lo Aotese hace mas
evidente en la medida que el radio interior sea gndsde y mas pequefo
llegue a ser el espesor del QR, pues la separamifmre conjuntos de
subniveles es més grande. A partir de la figut& también se puede ver

qgue la parte radial de la funcién de onda uni-paldr, Rl,m(p) para los

diferentes numeros cuanticas, tienen una forma similar, de tal manera
gue al momento de realizar los calculos variacemahra el sistema de dos
electrones confinados en el QR, todas ellas segougproximar a la misma
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parte radial de la funcion de onda con m éRl)O(,o)) Por esta razon, para

calcular los estados méas bajos del sistema biréleécb se propone una
funcién de prueba del tipo:

@(pips) =Rio(0) R 0) (4,8 ) (1.24)

La funcion variacional ®(¢,,#,) describe el movimiento angular del

sistema bi-electronico correspondiente a un mommerdaagular diferente.
Esta funcion que se determinara numéricamentesfaadi una ecuacion
diferencial de segundo orden que para ser estdhlese utilizara el
principio variacional de Schrddinger, el cual eked que la autofuncion
del Hamiltoniano debe minimizar la funcional sigue

Flo]=(¢|H-Ely) (1.25)
Teniendo presente queHy (o )R o(0)=Eo(LO) R og), al sustituir

(1.21) y (1.24) en (1.25) y después de integrar eotes se obtiene la
siguiente expresion para la funcional:

Fla=25(19(R (a) R () 0%(1 £)+
(R (a) R () (00(01.0)) )+
2R ()R ()0 (pp) | (126)

<R12v°(pl) @0(@)(D2¢(¢1’¢2))2> +<\/0.04;:|2 +00+ 02— Py, COpy— @
<R12,o(pl) R12,0(102)q)z(¢1’¢2)> E b+ 1+ 13

donde

1,=((%(1.9-E) (¢, £5))
|_< R, (4) R (2) (4,09
J0-0412+p1 +p2- 200, CORy~

>:<\7(¢1—¢2) ©(¢1,65))

AR (o) , 02
\/O 04312'*':01 "'pz 0,0, cOp1— 9, )

IR

Luego la funcional puede escribirse de manera cota@si:

V(#~¢)) snszl (o) qolj
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F[¢]=<[{2Eo 10-E+V(4i-¢;) |o*(¢1- m){(%] (j;’;] D (1.28)

La Lagrangiana para nuestro sistema es:

L:[{ZEO(l,O)—E}+\7(¢1—¢2)]¢2(¢1—¢2)+|—1[(g—2j +(§;’;j }(1 29)

A partir de la ecuacion de Euler-Lagrange:

0 con®, _9® (1.30)

% = dg, (aq: j Y

se obtiene la ecuacion pa(¢, - ¢,) :

-%[[Z%ZT*(%ZJZ}V(%—@) (#1-0,)<{ E-2E(L0} ©(4,-¢) (1.31)

Esta Ultima ecuacion se puede separar usando ceaiae de movimiento
de centro de masa y relativas:

9=(p+0,)2 y ¢=(¢1-¢2) (1.32)
de tal manera que la funcién de onda
®(3,4)=eM7u(g); (1.33)

nos permite re-escribir la ecuacion (1.31) dedaisnte manera:

. E_ _V(g)|_Mm? _
. (f”)*{ '{5 5 (L0) T} —4} u(¢) =0 (138
con —2r<¢g<2mr y 0<I9<2r

Notese que el potencial de la ecuacion (1.31) egpalo tanto, existen dos
grupos de soluciones, una par aof+-¢)=u(¢), la cual corresponde a los

estados singletes y otra impar corf-¢)=-u(¢)correspondiente a los
estados tripletes. De aca en adelante sélo sedeoasan los estados
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singletes, para los cuales también podria agredarsguiente condicion
periodica [74] u(¢4_r277):(—1)M u(¢) que permite considerar el
problema de autovalores (1.13) Unicamente dentro lale region

0< ¢ < 2rrcon la condicion de frontera (0)=uw (277) = 0. Las soluciones

de este problema, son las funciones de ar(@g = u, ,,(#) y las energias,

E:E(M,m)que dependen de dos numeros cuanticos, el momentum

angular del centro de madsl y momentum angular relativan. La
solucion de este problema se realizO mediante d@bduénumeérico de
barrido trigonométrico [80].

Con el propésito de establecer la precision detgmoniento numérico
utilizado, lo primero que se hizo fue obtener lasrgias de los estados mas
bajos en el caso limite en que la altura del QRdBea cero y la barrera de
potencial se hace tender a infinito. En todos bsos se encontré una muy
buena concordancia con los resultados presentadaseferencia [74].

Los resultados de célculo para la energia se pgagsen las figuras 1.13 y
1.14, las cuales han sido obtenidas para los mivele energia

correspondientes a los estados singl&¢s1, m) de los dos electrones en

el QR de 195ssAlp45AS-Alg3sGapesAs con diferentes valores del radio
interior,R , del espesork,— R y de la alturad . De la misma manera que

se hizo en las secciones anteriores, se graficeenesgia normalizada que
se define como:

E(M,m)=[ E(M.m-25(19] B conRy=(R+ R)/2.

En la figura 1.13 se muestran las energias de afgde los estados mas
bajos en funcién del radio interior, para valorgssfde la altura y del
espesor. En el primer caso (Fig. Bl@stas dos cantidades se toman de
valor 2nm y en el segundo caso (Fig. b)1$e hacen iguales a 4nm y 5 nm,
respectivamente. Como se puede apreciar en anmdpass, el nivel

correspondiente al estado baéé0,0), siempre se encuentra separado de

los otros niveles, independientemente del valortqomee el radio interior de
QR. Para los otros niveles, a consecuencia deekdefinteraccion electron-
electrén, se pueden observar cruces entre las suvajue da lugar a un
cambio en el orden en que se distribuyen los rsvelesta situacion es mas
evidente cuando los electrones fuertemente cordgjatbmo es el caso del
QR con altura y espesor pequefio. Adicionalmentgaréir de la figura
1.13 se puede observar que para pequefios valoresdielingerior, los
estados correspondientes al mismo valor Me y diferente m son
degenerados, debido a que en estos casos la rotegdtiva no hace
ninguna contribucion a la energia total del sistbiraectronico.
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Figura 1.13 Energias normalizadas para algunosdss singletes de dos
electrones en un QR en funcion del radio interiBr. Las curvas se

construyen para dos valores diferentes del espeRor, R y de la altura

d. La notacién (M,m) se ha utilizado para represeni@s niveles de
energia E(M,m).

Una situacién bien diferente ocurre para grandésres del radio interior,
donde la contribucién debida a la rotacion del mende masa es
insignificante y por lo tanto, los niveles con hiiferentes valores d& e
iguales valores den tienden a los mismos valores de la energia tasdl,
como lo muestran los cruces de las curvas en ladig.1a. Como se
puede apreciar en la figura 1bl3uando el espesor y la altura del QR
aumentan los cruces disminuyen y casi desaparegercgmpleto. La
mayor diferencia entre estas dos curvas se det® \zlores que toman las
alturas de las barreras de potencial renormalizg&s en el primer caso es

12.6R;, mientras que para el segundo caso es casi dé& (ﬂ@bﬁR;).
Como consecuencia de este hecho, los efectos desa@hdesbordamiento
de la funcion de onda en las regiones de la baresranas grande en el
primero de los caso$d = 2nm)debido al fuerte confinamiento, mientras
que llega a ser insignificante para el QR @r4nm. Para este ultimo

caso las curvas se hacen muy similares a las diateen el modelo 1D con
barrera de potencial de altura infinita.

En general, las curvas de la figura hE& pueden dividir en dos grupos, el
primero corresponde a los niveles mas bajos, lakesise caracterizan por
poseer un minimo y el segundo grupo corresponds aiveles mas altos,
los cuales tienen tanto un minimo como un maxitm® posicién minima se
debe al efecto de desbordamiento de la funciémda dentro de la region

del nucleo repulsivo(0<,0< R), mientras que el maximo se debe al
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desbordamiento de la funcion dentro de la regiGerex de la barrera

(p>R).

En la figura 1.14 se presentan las energias dedtsmlos mas bajos en
funcion del espesor del QR,—- R, para dos grupos de valores del radio

interior 'y del espesor: R =10nm vy d=2nn(fig. 1.148) vy
R =20nm y d=4 nn (fig. 1.140), respectivamente.

Se puede ver a partir de ambas figuras, que pdmesadel espesor
mayores deBnm todas las curvas tienen un comportamiento muylaimi
pero éste sufre una modificacion notoria para eslgrequefios del espesor
y prueba de ello son los multiples cruces que gatoapreciar en la figura
1.14a, mientras que las curvas de la figura b.5én casi paralelas. Se
puede observar que para espesores mayoréme las energias crecen
monotonamente con el espesor, debido al crecimamtéa probabilidad de
encontrar a los dos electrones al mismo lado del Q&ando el espesor del
QR se hace menor gugnm, el comportamiento de las curvas de energia
cambia drasticamente debido al incremento de labgmitidad de
tunelamiento de los electrones en la region ddeadepulsivo.

(b) d=4nm
- Rj=20nm -
4 (1.5) L

(2,4)
(0,4 (1.3)
(2,2
1.1

N
N

N
o

[y
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[y
N
1

EnormM.m) /(Ry*a,*?)

[$)]
1

0.2~

(0,0)
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1

S
1

0,2
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Figura 1.14 Energias normalizadas de la interacci&lactron-electron en
funcién del espesor del QR para dos diferentes @gue valores del radio
interior y de la altura. La notacién (M,m) se haliaado para representar

los niveles de energiB(M, m).

Cuanto més estrecho es el QR y més alto es el eivelgético de los
electrones, mayor es la probabilidad de tunelamigmhas fuerte llega a ser

la repulsion entre los electrones. Los picos astos a las curvag(2,4)
y E(1,5)) para un anillo de 4nm de espesor aproximadameeten estar
asociados al desbordamiento de la funcién de oada tel exterior de la

barrera.
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Figura 1.15 Energias normalizadas de la interaoc&ectron-electron en
funcién de la altura del QR para dos diferentespgrsi de valores del radio
interior y exterior. La notacion (M,m) se ha utdo para representar los

niveles de energi&(M, m).

Para finalizar esta seccion, en la figura 1.15 d@ben las curvas que
describen el comportamiento de la energia delrsastai-electronico con la
altura del QR para dos grupos de valores del raud&rior y exterior:
R =10nmy R, =14nm (figura 1.1%) y R =20nmy R, =24nm (figura

1.1%). Para la gran mayoria de las curvas se obser/éaglisminucion del
la altura produce un incremento de la energia idedrea bi-electronico a
consecuencia del fuerte confinamiento. Esto haoe qumente la
probabilidad de tunelamiento de los electronesahéxiparte central del
nucleo repulsivo, con lo cual se disminuiria laafisia promedio entre los

electrones. En el caso particular de la eneEfia5) se presenta un pico de

energia correspondiente a una altura aproximad®Retle 2nm, lo cual
viene a ser a una confirmacion adicional del dessoiento de la funcion
de onda hacia el exterior.

1.6 EFECTO DEL TAMANO' SOBRE EL ESPECTRO
ENERGETICO DE UN EXCITON EN UN PUNTO CUANTICO.

El estudio de las propiedades experimentales delef@rtron-hueco en
materiales semiconductores en el volumen, entradaguan dificultad por
que son muy inestables frente a la disociacioroull se debe a que tienen
tiempos de vida muy cortos. No obstante, con eleauviento de los
sistemas de baja dimensionalidad esta dificultach@epodido superar,
gracias a que en condiciones de fuerte confinamidatenergia de enlace
se incrementa fuertemente a consecuencia de unrraagcamiento entre
el electron y el hueco, lo cual conlleva a quei@hpo de vida de este
sistema aumente bruscamente.

62



En el analisis del efecto de confinamiento sobresplectro energético de
los excitones confinados en QDs, se ha dedicadgamesfuerzo e ingenio,
en donde se han utilizado diferentes métodos, taeso variacional [5-
115-116], diagonalizacion matricial [117-118], ekmos finitos [119],
dimension fraccionaria [78] y otros métodos nunaique se basan en la
solucion directa de las ecuaciones mas relevafiti§s Hasta ahora se han
considerado entre otros modelos de confinamiergod tipo: parabdlico
[118], Gaussiano [115], infinito [120], finito [4,16]. La mayoria de estas
técnicas se caracterizan porque es necesario aealiz gran esfuerzo
computacional con el fin de obtener resultados spi@justen a los datos
experimentales, pero su precision, como es el dasmétodo variacional,
depende en gran medida de la correcta eleccioma dention de prueba.
Adicionalmente, estos métodos parten del supuestgud los QDs son de
naturaleza bidimensional; es decir, dejan de ladoefectos relacionados
con la altura del QD, lo cual no es cierto, ya gada seccién anterior se
demostré que el tamafio influye notoriamente enatgpenergético del par
e-e y es de esperarse que lo mismo suceda conr ed-lpaEl objetivo
fundamental en esta seccién, serd demostrar medi@ntmétodo de
dimension fractal [79] y en el marco de la AA , gek potencial de
confinamiento y el espectro energético del parcesifinado en un QD con
simetria axial, esta fuertemente influenciado dapezfil y de la altura de
éste. Por lo tanto, el QD que se adopte en eisidebe ser muy flexible,
de tal manera que al variar algunos parametros @emos se pueda
obtener otros QDs que sean topologicamente equieslePor esta razon,
se utilizara un QD de §sAlpssAs -GassAlp3sAs en forma de piramide
truncada, cuya forma se muestra en la figura 1LD8. factores geométricos
gue describen este punto cuantico piramidal (QR)edaadio de la base,
R.. el radio de la parte superidR , y la altura méaximad, , donde la razén

R/R es menor que la unidad. Esta razén puede tontaregadiferentes

que nos sirven para describir otros tipos de punpms ejemplo, si
R /R =1 se tendra un disco cuantico, mientras qui R, =0 se tiene un

cono.

En los célculos realizados se considera un mod®siodescontinuidades en
la BC de valorV, = 2581eVy en BV de valorv, = 17&eV, pero con los

mismos parametros fisicos en la barrera y en ed.pea el sistema ternario
de InssAlogsAs la constante dieléctrica es:=12.71 y masas efectivas

m, =0.076m, y m, =0.45m,. El radio de Bohr y el Rydberg efectivo son
iguales a a, =#’e/ue =10.36nmy R * = /263 =5.47me\, donde
pu=m,m,/(m+ ) =0.065 representa la masa efctiva.
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Piramide Truncada
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Figura 1.16. Tipos de puntos cuanticos axialmestmétricos que
contienen un par electrén-hueco.

Una caracteristica general de los QP de AlGaAsAsAks que la razon
entre la altura maxima y el radio de la base eshmueenor que la unidad

(do/@ << 1). Esta condicion permite aplicar la AA a fin desaeoplar el

movimiento longitudinal y transverso. Adicionalnenel problema 3D
para las particulas interactuantes en el QP, exdtargrado de precision se
aproxima a un problema 2D [57], en donde el pot#rié¢ confinamiento
lateral se renormaliza tomando la siguiente forma:

Vi, parap>R (i= ¢

_ (1.35)
E,(p) , en cualquier otrocas

Vi (o) =
en dondeEZ(p) es la energia del nivel mas bajo en el pozo ct@mdn

barrera de potencial, y alturad(p) en el punto cuya distancia desde el

eje de simetria ep .
El perfil que describe al QP es:

dy, parap< R
d(p)= do(l_se;—i?j’ paraR<p< R (1.36)
0, parap> R,
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Resulta evidente que cuanto mas pequefia sealla déua piramide, mas
baja se hace la altura de la barrera de poteremakmalizada, tanto para el
electrén como para el hueco, lo cual pone de nemtdfique este modelo no
es estrictamente bidimensional, pues en €l se ®mauenta el espesor
transversal del punto.

Para calcular la energia del exciton, vamos a tenaruenta el hecho bien
conocido de que la masa efectiva del hueco en @laede 19s5Al0.45AS
es mayor que la masa del electron. Esta diferegxiaignificativamente
importante en condiciones de fuerte confinamieydogue la mayor inercia
del hueco lo torna mas lento, mientras que el legbor se mas liviano
puede orbitar alrededor del hueco. Esta circungtapermite usar la AA
como punto de partida en nuestro analisis del éspenergia del exciton.
El uso de la AA se requiere hacerlo en dos padoprifaero, consiste en
congelar el movimiento del hueco en un punto cw&gon en el plano del
QP esta dado pgs,, y dejar temporalmente de lado el aporte de swéner

cinética a la energia total del sistema. Bajo estesideracion, el problema
del excitén se reduce al caso de una impureza domddl descentrada en

un QP cuya energI%D(J (ph) es funcion del parametrp, . En el segundo
paso, se calcula la energia del hueco, asumiendoégie se encuentra
confinado por un potencial de enerﬁgO (ph). Para realizar este calculo,

se requiere conocer las funciones de onda uniepdates del electron y del
hueco, asi como sus respectivas energias. Laofesxde onda para este
par de particulas satisfacen la siguiente ecuacion:

Ho(a)¢ (2)=EBd4(p)ii=en
i

o (8) == A g ¥ () =1V (o)

(1.37)

donde 7, :,u/m*. Como el potencial de estas ecuaciones de onda
unidimensionales para el electrén y para el huemo seccionalmente
constantes, sus soluciones exactizg(,pe)y ¢h(Ph), se pueden encontrar
de manera analitica, mientras que las energiasstatio basefE, y E,,

respectivamente, se pueden calcular resolviendo ctasespondientes
ecuaciones trascendentes.

El Hamiltoniano adimensional para ef Bn un QP en la aproximacién de
masa efectiva es:

2
HDO (peaph) = HOe(p e)_f = eD2e+V e+U € (1-38)
|pe ph|
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donde Uy, =-2/|p.~p |, describe la interaccion Coulombiana entre el
electrén y el hueco. La ecuacién de Schrodingex e es:

H 5o (PeaPh)qJDo (Pe1P h) =Eo (P h)qJDO(P eP r) (1.39)

donde la funcién de ond# (pe,ph) se tomard de la siguiente manera:

W oo (PesPn) =Pe(p P (lp p }) (1.40)

El primer término del lado derecho de esta ecuae®ta funcion de onda
para un electron libre, mientras que la segunda &s1cion envolvente que
sirve para describir la probabilidad de distribmcgbectronica producida por
la atraccion Coulombiana y s6lo depende de lamtisiaelectron-ién. De
acuerdo a lo estudiado en la seccion anterior,ulecibn variacional

q3(|pe—ph|) se puede obtener a partir del principio variadiode

Schrédinger, el cual establece que la autofunc#nHamiltoniano (1.39)
debe minimizar la funcional (1.25), de tal maneua §sta se puede escribir
asi:

F[®]=(gP|H -E|pP) =

] _ (1.41)
(9P| -ne0e+V U o El@ @)= I+ 1, — min

Donde por economia en la escritura se han dejatirlddos argumentos de
las funciones, pero en el analisis que a contidumaseé describe siempre se
tuvieron en cuenta. Las integralgge |, se definen de la siguiente manera:

lo :<(U eh-E)¢§¢2> (1.42)

I, = (9P| -n,0%+V |¢ @) (1.43)

Esta ultima integral se puede transformar notorrdmePara ello se va a
tener en cuenta que:

1. 0%(¢ ) =-n ¢ D°P-n P04 27 [l PP (1.44)

al reemplazar (1.37) y (1.44) en (1.43) se obtiene:

I, = (7 HOULO+E $70°~2) p PU¢ J1P) =

(1.45)
B (#70%) ~11o(#700.0 @) ~27 {¢ 904 19)

66



El segundo término de esta ecuacion se puede exEp@so:
(#200.00)=~(0 90 [¢%9))=~(0 9(¢%) @+ 2 @04 Fo)) (1.46)

lo que permite escribir la integréjde una manera muy simple y compacta,
asi:

1, =E.(¢207) +n{#%(0 9)°) (1.47)
Finalmente, a partir de (1.42) y (1.47) la funcigiiad 1) sera igual a:

F[¢]=<¢s{¢2(-|ﬁefﬁh|_E+EEJ+,,G(DQ)2}>:

2 0 2
[ Tacestolgo] et
0 |0 Pe P+ P2+ 2ppco8p

(1.48)

2
Si hacemosJo(p,ph):pI¢§(\/Pﬁ+,02+2pphcoa¢)dqo el funcional
0

(1.48) puede escribirse como:
? do \’ 2
Flo[=1]J(p, ﬂe(—j +(Ee— E——jcp2 do (1.49)
[#]=] % ph){ i p

Notese que el integrando depende tanto de la fared&olvente como de
su derivada. De la ecuacion de Euler-Lagrangébien®s la ecuacion para
P:

n, d dp) 2 _ _
e 815 2 _fo=(E-E )0 1.50
Jo dp( °dpj P (E-E) 20

Esta ecuacion es similar a la parte radial de amathidrogenoide en un
espacio isotropico donde la parte radial del Jacwbiesta descrito por

Jo(p,ph). Las propiedades del espacio, en lo que se edita geometria y
dimensionalidad de la heterostructura, generalmentaran relacionados
con J, (o, p,); es decir, si se considera qdglp, p,) es proporcional a una
potencia dep, ésta debe ser de acuerdo con la teoria de Diorensi
Scaling [121] de la forma:
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Jo (P, )= 0" (1.51)

donde el pardmetro D define la dimension efecteleedpacio. Por lo tanto,
la ecuacion (1.50) tendria que coincidir con ebfgma de autovalores para
un &tomo hidrogenoide en un espacio efectivo D-dsiomal, donde D solo
tomar valores enteros o fraccionarios. Por estaniaa lo largo de esta tesis
nos referimos a este método con el nombre de digrefractal, pero es de
advertirse que la ecuacion (1.51) solo se verifi@a un espacio
homogéneo. Para el caso particular que se eséadm se puede ver que
D=2ya queJo(p,@) es proporcional . En el eventual caso en que la

dependencia del Jacobiano cpmo pudiese realizarse por medio de una

ley de potencias como el descrito por la ecuacidbl), entonces seria
necesario definir una dimension local en un esp#&wtropico efectivo
usando el concepto de fractales de Mandenbrot [122]

Para calcular la energia del excitén y siguiendpreteso estandar de la
AA, ahora debemos descongelar el movimiento delcdwue para ello
debemos regresar a la ecuacién de onda del sistsrdacir:

n d d ~

HxW(pe.pp)= ———— P *tVi(o) ¥ (pe:pPn) -

x¥(Pe:Pn) g,h( o dn " (p)j (Pe:pPn)
2

TLP e (152)

|pe_ph| (p ph)

W(pe.pn) =¥ o (Pl n)® x(0)

Notese que en este Hamiltoniano se ha incluidoéehiho de energia
cinética del hueco. Siguiendo los mismos pasosritiescen la seccidn

anterior, es posible mostrar que la funcion envukep, (,oh) satisface la
siguiente ecuacion:

M d [ do, (o)
- Ph
P dpy do,

J1[% E(o]@xlon= 0 o) @59

Para resolver el problema de autovalores (1.53)cpmrar la energia del
exciton E, se utiliza nuevamente el método de barrido trigegtoico [80].

Con el proposito de facilitar la interpretacion des resultados
correspondientes a la energia del exciton, se miesn la figura 1.17 las
curvas que describen el confinamiento lateral yéapectivas funciones de
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onda para un electrén no ligado en QDs con tresetites morfologias y
cada uno de ellos con altudg = 4nm.

RJR.=0.0 Piramide '
1.04 R/R_=0.5 Piramide Truncada |
R/R_=1.0 Disco
o 0,8_ I~
>
~ 4 -
o)
© |
> 0,6+ o
9.(p)
0,4 e
. T T .
0,0 0,5 1,0 1,5

p/ ay*
Figura 1.17. Formas del potencial de confinamiepias correspondientes

funciones de onda para el movimiento lateral deslettron en un QD de
forma piramidal, piramide truncada y disco.

En esta figura se puede apreciar como la altufa darrera para un electron
confinado en un QD decrece hasta un 40% debidam@inamiento en
direccion Z, siendo este comportamiento indepenelida la morfologia del
QD. Adicionalmente se puede apreciar como la fodekhpotencial de
confinamiento presenta una variacion suave, degsiertangular hasta casi
rectangular a medida que la morfologia del puntanseifica desde una
piramide hasta un disco, donde el caso de la pd&mnuncada constituye un
paso intermedio entre estos dos limites. En estepo la funcién de onda
para el electron no ligado se va volviendo mas g exdendido, indicando
con esto que la nanoestructura en forma de piramidduce el mayor
confinamiento electrénico, lo que tendra una graplicacion en los valores
gue alcance la energia del par e-h.

En las figuras 1.18 y 1.19 se exhiben los resu#tade célculo de las
energias de correlacidﬁc(x), para el exciton en funcion del radio de la

base del QD de HsAlpasAS-AlpgssGayssAs para cinco diferentes
razonesR /R, comprendidas entre los valores limites 0 y 1 yapa

diferentes alturasd,. Este abanico de posibilidades y valores permiten
tener un mayor control de como la morfologia y flastores geométricos
afectan el espectro energético del exciton. LargéaeEC(X) se define
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como la diferencia de energias entre el par ede libla de los estados
acoplados, asi:

E(X)=E+E-E X

(1.54)
A partir de la figura 1.18 se puede ver que lasvasirpresentan un
comportamiento muy similar, ya que al disminuirratlio de la base, la
energia de correlacion excitdnica crece a conse@ielel incremento del
solapamiento espacial entre la funcion de ondaebisitron y del hueco.
Este hecho se traduce en un fuerte aumento deée@aianatractiva de
Coulomb, lo cual va a ser determinante en los galque alcance la energia
de correlacion para valores pequefiosRle Ahora si el radio de la base
incrementa, la energia de correlacion comienza amiduir y
paulatinamente converge al valor asintético pro@arandes radios igual a

4R;, el cual es caracteristico para un exciton libreur sistema 2D. A

simple vista se observa que la convergencia reswdarapida para aquellos
QD con razone®k /R mayores.

8 1 L 1 L 1 L

~ dg=2nm ——R|/R=0.0
> 1 Ri/Rg=0.25
< ] ——R{/Rg=0.5
? ——R{/Rg=0.75
5 ] R{/Rg=1.0 I
c
Ll
c 67 B
e
<+
E - -
[0
E 5 i
o
o

T T T T T T

20 40 60 80

Re(nm)

Figura 1.18 Energia de correlacion para un excigmfuncién del radio de
la base del QD para tres valores diferentes dealzon R / R

Adicionalmente se puede ver como la morfologiareaator determinante
en la energia de correlacion del exciton, pues estevas toman diferentes
valores dependiendo de la forma del QD que sezanadliotese también que
cuanto mas grande es la razBy R mas pequefio es el confinamiento en

el QD y menor es la energia de correlacion; potaltto, menor es la
posibilidad de encontrar el par e-h en QD porgeflenciones de onda
llegan a ser mas extendidas. Si el radio de la basiace mas grande que el
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radio de Bohr efectivo, las diferencias mas seesildn las energias de
correlacion exciténicas aparecen entre los QDsoemd de disco y de
piramide, las cuales estan asociadas con los @nigmtos mas pequefio y
mas grande, respectivamente.

Por ultimo, se puede observar que al disminuiadlar de la base, aparece
un cruce entre las curvas que describen la moifl@yamidal y las
truncadas de razom /R igual a 0.25 y 0.5. Esto se debe a que el

confinamiento produce un desbordamiento de la fumaile onda del
electrén hacia la barrera del QD, lo que da lugarnaaumento de la
separacion entre el electron y el hueco, y porigarente una disminucion
de la energia atractiva, lo que obligatoriamentapecira una disminucién
de la energia atractiva.

En la figura 1.19 se muestra la forma como evohmida energia de
correlacion del par e-h con el radio de la baseuleQP (R =0) para
diferentes valores de la altura del QP. Esto pgeambbservar diferencias

notorias para la energia de correlacion excitoreore QDs de igual
morfologia pero diferente tamafio o volumen.

Correlation Energy (Ry*)

10 20 30 40 50 60
Re (nm)
Figura 1. 19 Energia de correlacion para un excitén en funci@h mdio

de la base del QP para tres valores diferentes adaltura: d, =2nm,
dy =4nmy d, =8nm.

En esta figura se puede ver como una disminucida ettura del QP hace
gue el sistema esté mas confinado produciendoananrento en la energia

de correlacion. Es de advertir que para el agse 2nmy de acuerdo con
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lo que se acaba de manifestar, la energia debstda gor encima de las
diferentes curvas. Esto no ocurre de este modaldebgue se ha producido
el desbordamiento de la funcidon de onda, lo quergenna disminucién de
la energia con relacién a las otras situacionelzadas en la figura. Esta
apreciacion puede confirmarse al observar las dosas: d, =4nmy

d, =8nm. Cuando se tienen condiciones de confinamientaenanlo
correspondientes &, mayores del5nm y donde todavia no se presentan
los efectos de desbordamiento de la funcion de etefronica, la curva
con d, =8nmesta por debajo de su analoga eir= 4nm, pues esta Ultima

se encuentra mas confinada y la funciébn de ondasté muy extendida.
Pero alrededor ddR, =15nm se presenta una coincidencia de valores de
energia y pardR, por debajo de este valor, se presenta una invedsdas
curvas, debido a que el confinamiento en el QPltdeaad, =4nm es tan

grande que se produce el desbordamiento de ladiurd® onda hacia la
barrera, haciendo que se produzca una disminucibiaeenergia de
correlacion.

En conclusion, se podria decir que el espectrogétieo para un par e-h
confinado en un QD es fuertemente dependiente deaiologia y del
tamanfo del mismo. Esta situacion permite preverejuespectro energético
del excitdon puede modelarse y manipularse a valuiéh experimentador y
dependiendo de la aplicacion que se le quiera dar.

Para finalizar este primer capitulo, debo manifegtae el procedimiento
implementado en estas dos Ultimas secciones, tamg®gé utilizd para
analizar otros sistemas de pocas particulas, caneba@so de una donadora

cargada negativamentB,” y un trion X~ confinados en un disco cuantico.
Los resultados de este trabajo se encuentran pdbBcen la referencia
[84].
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2. EFECTO DE LA MORFOLOGIA Y DEL CAMPO
MAGANETICO SOBRE EL ESPECTRO ENERGETICO DE

UNA D° Y DE UN ION D" CONFINADOS EN SAQDs

Uno de los avances tecnolégicos mas importantes| esrecimiento de
materiales semiconductores para la industria oleictrénica, ha sido el de
introducir impurezas dentro de la red cristalinasta posibilidad permite
que el espectro de energia sea disefiado de acaetds potenciales
aplicaciones. Los atomos que se introducen emigthlccon un electrén
extra a los requeridos para formar los enlaces igaéncon los atomos

vecinos, se denominan donadore(sDO)y tienen la caracteristica

fundamental que se ionizan facilmente al donar lectrén al cristal.
Cuando este donador se coloca dentro de una hetreiciara de baja
dimensionalidad, el nimero de grados de libertacklemovimiento del
electrén disminuye, haciendo que su situacion s&a compleja que en el
bloque, ya que la energia de enlace se vuelveefuerite dependiente del
potencial de confinamiento y de la posicion dedaatiora.

Al realizar un estudio de la energia de enlacead@lbnadoras neutras en el
pozo D°(P) y en la barreraD®(B), se ha demostrado [123] que los

electrones en el pozo estan mas fuertemente ligaao$os electrones en la
barrera. Esto significa que mediante un dopajecteb es posible
transferir el electron de la barrera al pozo y eédtser atrapado por la

DO(P) forma un iGn D™ mucho mas estable que en el volumen. Este
proceso de ionizacidon descrito por Larsen [124jusde describir mediante
la siguiente reacciom®(P)+ D°(B)= D" (P)+ D" (B).

La deteccion experimental del i~ es todo un reto debido a que sus
estados son meta-estables y se pueden destruiicdaémamte con gran
facilidad, haciendo que su importancia practica ses limitada. El

descubrimiento deD ™ en semiconductores de Si se debe a Dean, Haynes y

Flood [125], mientras que la historia de IBS en sistemas de 2D es mas
reciente y su hallazgo fue reportado por Huantdalgj Etienne [26] usando
experimentos magneto-opticos.

Las energias del estado base parBiay para el i6nD~ confinados en un
punto cuantico esférico (SQD), calculadas por natodriacionales [126]
y expansion por series[127], demuestran que lanrazéntre las energias

de enlace del i6rD™ y la donadora neutre,= Eb(D‘)/Eb(DO) es mas
grande que para otros tipos de estructuras, llegaralcanzar la proporcion
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1:3. Mediante el uso del método de diagonaliza¢id#] se ha podido

calcular la energia de enlace para Wfsdescentrada dentro de un SQD y
los resultados demuestran que el espectro es maipkea la posicion de la
donadora dentro del SQD. Estudios variacionalezeglos sobre el i6n

D~ centrado en un SQD, demuestran que los nivelesndegia para el
estado base y para los estados excitados, tantespdn singlete como con
espin triplete, dependen de la profundidad delnoié y del radio del
SQDJ[128].

Los efectos del tamafio del QD y de la altura detpmal sobre el espectro
energético de un®® y de un i6nD~, confinados en un anillo toroidal muy
estrecho, han sido reportados recientemente [128hdo el modelo de
aproximacion adiabatica.

De otro lado, el método de dimension fractal [79{18a demostrado ser
muy efectivo a la hora de calcular el efecto dpdsicién de unaD® y de

un i6n D~ sobre la energia del estado base, cuando ell@n@entran

confinadas dentro de diferentes tipos de hetemmdstas semiconductoras:
pozos, hilos y puntos cuénticos esféricos. Loslt@dos alcanzados con
este método, presentan una excelente concordawncialos obtenidos

mediante Monte Carlo [18], diagonalizacion [131gxpansion por series
[127,132].

A pesar de que los puntos cuanticos esféricos ndase fabricado
experimentalmente usando el método de S-K, la nayde trabajos que

estudian el espectro de energia de una donadatr@ iy de un i6nD~ |
asumen que estos sistemas hidrogenoides se hal@inados en este tipo
de puntos cuanticos, debido a que su geometriaiteesimplificar los
calculos. Una de las razones por la cual son rsugses los trabajos que

analizan el espectro de uit® y de unD~ confinados en puntos cuénticos
de forma de disco, piramide truncada, lente, pidé&mnétc, esta relacionada
con la dificultad que entrafian sus calculos. Paeasg tenga una idea, en el

caso del espectro energético deD™ se presentan integrales
multidimensionales de orden 6, las cuales requideerun gran esfuerzo
computacional para su evaluacion a fin de garanigzprecision requerida.
No obstante esta dificultad y ante la escasez almjos que estudien el

espectro energético de los sistema® y D~ en SAQDs, el presente
capitulo tiene como objetivo fundamental analizamthnera exhaustiva, la
influencia que tienen el tamafo, la forma y la pidsi de la impurezas,
sobre la energia de enlace de ubf y de un i6n D~ confinados en
SAQDs. En el caso particular de la formacién del D™, a partir de la
transferencia de un electron desde de una donaora barrera a una
donadora en el pozo, se analiza como se refueltza pesceso por la
aplicacion de un campo magnético. El estudio éfem para una

impureza neutraD®y un i6n D~ descentrado en un SAQD con diferentes
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morfologias y en presencia de campo magnéticoeakzara usando el
método de dimension fractal y la aproximacion adliah.

2.1 MODELO

Para efectos de calculo numérico se consideramocdderentes tipos de
QDs de Ig55Al0.45As/Gay 6s5Al0.35AS con simetria cilindrica cuyas imagenes
3D se presentan esquematicamente en la figurab).8isco, c) lente, d)
pirAmide cénica, y e) piramide truncada. Las fanegs que describen la
variacion del espesor del punto cuantico con ltad@a radial al eje de
simetria se presentan en la tabla I.1 y el potedeigaonfinamiento al que se
encuentran sometidas las particulas esta defirmd@pecuacion 1.1.

Debido a que en el presente capitulo, el mayoreesfuesta orientado a
determinar el efecto que tienen la morfologia, ahafio del punto y la

posicion de la impureza sobre el espectro de emegiunaD® y un D™,
en los calculos que aca se realicen, no serancemd cuenta los efectos
asociados con las variaciones de los parametrosndétrial, es decir,
diferencias relacionadas con las constantes dielgsty las masas efectivas
de los electrones en la region del pozo y de leebar

El Hamiltoniano para el estado base de unibnen SAQD y en presencia
de un campo magnético uniforme orientado en lacdidba de crecimiento z
del QD, se puede escribir como:

H (P NAE ﬁo(r 1,r])+ﬁ of 2T )T # b (2.1a)
Ho(r,,7)=-02+V(9,2)+y’n*/4- 2r/f, -&; =12 (2.1b)

dondeg=(g,.&,) y 1, =(p,,z) definen los vectores de posicion del ion y
de los electrones 1y 2, respectivamente.

En la escritura de los Hamiltonianos (2.1a) y (2.4é han introducido
parametros artificiales,, 7, y rcon el proposito de describir diferentes

situaciones. Por ejemplo, si en el Hamiltoniangarticular (2.1b) se hace
r=0 o r=1, entonces se tiene un electron libre y una domadeutra,
respectivamente. Pero si simultaneamente se hgcen, =1, entonces se

obtiene un i6nD”. Las funciones de onda para el electron lifly;) la
donadora neutra, ¥ _, (r) y la donadora cargada negativamente,

] : ] e 0
W__(r,r,). asi como sus correspondientes energias més Bajas( D°)

y E(D‘) se pueden encontrar como soluciones de los regpegcti
problemas de autovalores:
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I:IO(r,r=0) fo(r)=Eofolt ) (2.2a)

Ho(rr=0)W . (r)=E(D°) W () (2.2b)

H(rr, 7, =17,=0W__(,r )=E(D )W (.1 ) (2.2¢)

Para determinar la existencia de estados ligadeslg@mdonadoras neutras y
cargadas negativamente en SAQDs, se ha definid@2&h las energias de
enlace E, ( D°) y E, ( D') , respectivamente. Estas cantidades estan
asociadas a la minima energia requerida para ¢éramsh electrén desde el
pozo a la barrera. Para ayudar a entender estemton en la figura 2.1 se
ha hecho una representacion esquematica de undatanseutraD® ligada

a su unico electron y de un idh ligado a sus dos electrones, asi como de

sus respectivos estados base de enﬁé[ﬁ") y E(D‘) :

E(D) (D) [e==@mnéy
| | 2
o ® E(D)f——@mme—
N FOZO BARRERA POZO

Figura 2.1 Representacion esquematica de los edvde energia de una
donadora neutraD®y de un i6nD”~ en un pozo y su comparacién con el
potencial de confinamientd,

Las reacciones que tienen lugar durante la traerstex del electrén desde el
pozo hacia la barrera se pueden describir asi:

A.  DONADORA NEUTRA: D°(P) -~ D*(P)+€( B

Un electron ligado a la donadora en el pozo sestoama en una donadora
ionizada positivamente fija en el pozo (P) y urceta en la barrera (B)

B. DONADORA CARGADA NEGATIVAMENTE:
D™ (P) - D°(P)+€(B
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Una donadora cargada negativamente confinada empoeb (P) se
transforma en una donadora neutra en el pozo (R)glectrén en la barrera

(B).
Una vez calculadas las energias del estado bﬂé,") y E(D'), las

energias de enlace para um y un i6n D~ se pueden expresar,
respectivamente como:

E,(D°)=V, - E(D°) (2.33)
E,(D)=V,+E(D°)-E(D) (2.3b)

Notese como la energia de enlace da informacidjustanacerca de las
propiedades, tanto del donador en el pozo comadmairera, la cual se
caracteriza a traves del potencial de confinami®pto

Con relacion a la definicion exacta de la energiamlace para unR°® y un
ion D™, no hay un consenso unanime porque otros auf@&s 13] la
definen para el caso dé° como la diferencia de los autovalores de los

HamiltonianosH, (r,7=0) yH,(r,7 =1) para el caso deD~ la definen

comoH (rur,7,=17,=0) yH (rur,7,=1r,=1.

Eol——
E([)_) —@m&&@m@&@— e I 5
E(D") &
POZO BARRERA — 1

Figura 2.2 Representacion esquematica de los esvdke energia de una

donadora neutraD®y de un i6nD~ en un pozo y su comparacién con el
nivel de energia para el estado base de un eledibiie en un segundo
pozo.
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Para ayudar a comprender el significado de estaiciéh de energia de
enlace, vamos a basarnos en la figura 2.2

Esta energia asi definida por los autdf&®6,13]1 se puede interpretar
como la energia necesaria parta liberar un electoen sea desde la
donadora o del i6rD” y moverlo al estado mas bajo del electron libre
confinado en un segundo QD. Este proceso no sieflevar a cabo en un
QD aislado, porque si asi ocurriera, entonces tno@al atractivo entre el
electrén y el centrd” , en el caso descrito en la parte superior diglme
2.2 o entre el electron y la donadora neuda en el caso descrito en la
parte inferior de la figura 2.2, inmediatamente rngpdigar nuevamente al
electron y se reestableceria el sistema origiddly D™, respectivamente.
Una energia de enlace asi definida involucra uogs® de tunelamiento del
electrén liberado a un segundo QD. Debido a qtre ¢éss dos definiciones
descritas para la energia de enlace, existen newadiftrencias, en lo que
respecta a esta tesis preferimos tomar esta segiefdacion como la
correspondiente a la energia de correlacion, és dec

E.(D°)=H,(r.7=0)-H,(r .7=1)=E,- E( D) (2.4a)
E, D‘): H(r,r,r,=1r,=0)-H{,r ,7,=17,= 3= (2.4b)
E,+E(D°)-E(D)

Notese que la energia de correlacion solo contrgoemacion acerca de las
propiedades intrinsecas del donador confinado eQl&l pero no de su
entorno.

En este capitulo se presentaran resultados delaalanto para la energia
de enlace como para la energia de correlacion.

2.2 ENERGIA DEL ESTADO BASE PARA EL ELECTRON
LIBRE

Soluciones exactas para el electron libre en unnQBe han encontrado
debido a que el Hamiltoniano (2.2a) no es sepakabkausa de la existencia
del potenciaV (p, z). Por lo tanto, algin método aproximado se debe us

para encontrar las funciones de ondg(r)del electron libre y su

correspondiente nivel de energia mas bjoen un QD. De acuerdo con

las mediciones estructurales realizadas sobre ARQDS, una situacion
tipica corresponde al caso en que el espesor dedsQbucho mas pequefio

que su dimension lateral en el pIa((cdo+db)<<ZR)). Esta condicion
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experimental nos permite sacar provecho de la apexion adiabatica que
ya habiamos usado exitosamente en el capituloalapatizar el espectro de
energia del par e-e en un QB4] y del par e-h en una piramid8g].

Siguiendo el procedimiento descrito en la seccigh th funcion de onda

fo(r)se puede expresar como el producto de dos funcioi;éz,p) la

cual describe el movimiento rapido en la direcdr@msversa, caracterizada
por un fuerte confinamiento y la segunda funcigifo) la cual describe el
movimiento lento en el plano. De acuerdo con etgso estandar seguido
en la aplicacion de la AA que se ha descrito eselzion 1.4, lo primero
que se debe hacer es resolver la ecuacion de @rdaepelectron en un

pozo cuantico de anchd)( ,0) y barrera de potencial de altuvg:

_d*f,(zp)

: (2.5)

+V(p.2) £,(20)= E(p) £(2p)

donde p debe tratarse como un parametro.

Los resultados para el potencial de confinamieE;()p)que gobierna el

movimiento electronico bidimensional se muestraneaefigura 2.3. Los
calculos se han realizado para diferentes perfilastener en cuenta el

efecto de la capa humedd, =0).

1
1.01
— dico
0.94-— - lente
~~~~~ pirdmide
0.84 cénica
o Tt piramide
> 0.7 truncada
~
~_
S 061
N
(1]
0.5
044 e "
0.3 T
0 10

1.0+

-------- piramide
truncada
~~~~~~ piramide
conica
- - --lente
disco

T
20

30

p (nm)

40

Figura 2.3 Curvas del potencial confinamiento nolimedo del movimiento
electrénico bidimensional en puntos cuanticos dereinte morfologia y dos
alturas diferentes

A partir de estas curvas se puede ver que la afterta barrera, para el
movimiento electrénico en el plano, experimentadenrecimiento debido
al fuerte confinamiento en la direccibn z. Cuarsk comparan las

variaciones para lasl, =4nm y d, =2nm se puede concluir que cuanto
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mas pequefa es la altura del QD, mas grande esm@aimiento de la altura
de barrera. Por ejemplo, en la figura 2.3a sereaspie cuando la altura de
la barrera es ddnmel potencial decrece en un 40% en comparacion kcon e
potencial original, mientras que en la figura 2.8ara la altura del punto
igual a 2nm, la reduccion del potencial alcanza a ser del 70%sto se
debe a que el electron se encuentra mas confidadoyal aumenta la
posibilidad de desbordamiento de la funcion deaaldctronica a la region
de la barrera. También se puede notar que el petfiQD determina la
forma del potencial de confinamiento en el plammigndo de manifiesto
que el espectro de energia uniparticular es fuemnéndependiente de la
morfologia y tamafio del QD.

Una vez calculado el autovaI(ErZ(,o) se reemplaza en la ecuacion original
(2.2a) y se procede a analizar el movimiento lentel plano:

yp?

-D,ffp(p)+[Ez(,0)+ } f,(0) =& 1,(0) (2.6)

Para obtener la energia del estado base a pardstdeecuacion, se debe
tener en cuenta que el potenciE;(p) en la region p=R, permanece
constante e igual ¥,. Por lo tanto, la solucion de la ecuacion (2.@&réu
del QD se puede encontrar analiticamente:

_ YA [L B e "
fo(p)—Cexp( 4j [2 2 2} R<p< (2.7)

donde U(a,1x) es la forma general de la funcién hipergeométrica
confluente [83] la cual permanece finita cuande. . Dentro del QD, el
uso de la sustituciony(p)= f0 /f , permite que la ecuacién (2.6) se
reduzca a un problema de Cauchy para la ecuaciBicdati:

g'(0)+d*(p)+d(p) o+ B~ E(0) -y’ p°/4]=0; |

(2.8)
0<p<R; g(0)=0

donde E,se considera como un parametro fijo. Uno puedéniddf
funcién g(&, E@) como solucion del problema (2.8) en el pupte R, la

cual se puede encontrar para cada valorEjeusando por ejemplo el

método de Runge-Kutta. Luego se exige la contatldke esta funcion con
la solucion de (2.8) en el punipo=R, y asi se puede obtener la siguiente

ecuacion trascendente que permite obtener la engegestado basg

80



(R )=y 1“;}@ %75 5 Vng LE lyﬁj 2.9)

en donde se ha utilizado la relacion [w](a, (o8 x) = —aU(a+l c+], x)

A partir de la solucion de la ecuacion (2.6) estgesdeterminar la funcion
de ondaf, (p) para el movimiento lento, la cual junto con ladigm de

onda f,(zp), permiten encontrar la funcion de ondg(r) para el

electrén en el QD como el producto de estas dasdoas:

f,(r)=f,(zp0) f,(p) (2.10)

Una vez determinadd, (r) se puede calcular la distribucion de la densidad

de probabilidad electronica dentro de los QDs cferehtes morfologias.
Los resultados se muestran en la figura 2.4 pantoplen forma de disco,
lente pirAmide conica.

=

e

T
o

Figura 2.4 Distribucion de carga electronica en glano p-z para
diferentes QDs obtenidos mediante el uso de ladarde onda 2.10

De esta figura se puede observar que la densiddistlibucion electronica
llega a ser mas y mas comprimida alrededor del &jejedida que la
morfologia del QD varia su forma desde un disco ra lente y
posteriormente a una piramide conica, donde elicamiento electronico
es mas fuerte. Este cambio en la distribucion bltrén libre dentro del
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QD, tendréa gran incidencia sobre la energia decentke las donadoras
neutras y cargadas negativamente.

2.3 ENERGIA DEL ESTADO BASE PARA UNA DONADORA
NEUTRA D° Y DONADORA CARGADA NEGATIVAMENTE
D-

A fin de encontrar las funciones de onda para tedora neutral¥’ , (r) y
para el ionD™, W __ (rl,rz)correspondientes a los estados de energia mas

bajos, E( DO) y E(D') , respectivamente, se usaran funciones de prueba de

la forma:
W (r)=f(r) et -g) (2.11a)
Wy (rra) = folf o) fof ) ®o-f m8lIrmglry) (2.11b)

Estas funciones de onda dan excelentes resul#®3#@8(Q cuando se
comparan con los datos obtenidos mediante los m&tdd Monte Carlo

[18] y diagonalizacion exactd 31], tanto para donadoras centradas como
descentradas en un punto cuantico esférico.

r _§|) y (DD— (|I’1 —§|,|I’2 _§| 1r12) que
describen la modificacion de la distribucion debatalidad producida por
la interaccion Coulombiana, satisfacen cada un@r@pia ecuacioén de onda
y éstas pueden obtenerse a partir del método dendion fracta]79,130Q.

Las funciones envolventesDDo(

A.  ECUACION DE ONDA PARA @ (| -¢|)

Esta funcién envolvente tiene simetria esféricalgraente depende de la
distancia relativa entre el ion fijo y el electrfpr;&|. La ecuacion que ella

satisface se puede obtener partiendo del principgmiacional de
Schrodinger:

F|:CDD°:| :<f0¢)D° |:|0_ E‘ f0¢)D°> ~ min 2.12)

Trasladando el origen de coordenadas a la pos@non impureza y
siguiendo el procedimiento descrito en la seccid@ fpero teniendo en

cuenta quez, =1y Jy(p,0,)=3(r), la ecuacién (1.49) puede escribirse
como:
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F[q)DO]:TJ(r)()M( _gcbDoz(r)+(EO—E)<DD02(r))dr ~ min (2.13)

donde

1

J(r)=4mr?P(r); P(r)= ppn

2).foz(r+§)5(|r|—r Jdr (2.14)

De esta ecuacion se puede ver que el fadfar) esta relacionado con la

densidad de carga(r) para el estado base del electron libre, promediada
sobre una esfera de radio r centrada en el ibnreapu

Una vez calculada la funcion de onda del electidre 1(2.10), se puede
determinar la dependencia del Jacobiano con r miediana estimacion
numérica de la integral (2.14), la cual en coordasecilindricas se puede
escribir como:

T O N P

(2.15)

(p+§p( :\/r2—22+fj+2{p\/r2—zzcos¢

A partir del calculo de la derivada funcionéIF[CDD()]/JCDD0 =0 se

obtiene una ecuacion de Euler-Lagrange unidimeabjmara® , (r)

d do_, (r) B o
a0 2o, ()=[e(@) e o) @9

La forma tridimensional de esta ecuacion es laisie:

—WD[P(r) 0o, (r)]—?CDDO (r) =(E (D°)—EO]¢D0 (r) (2.17)
La ecuacion de onda renormalizada (2.16) que aa&sp , (r) describe un

atomo de hidrégeno en un espacio efectivo, dondaaibianoJ (r) es la
parte radial del elemento de volumen. Esta intéapi@n surge de la
condicién de ortogonalida(lﬂ:rrlg0 (r)(qbgo) =9,, con elemento de volumen

infinitesimal dV = J(r) dr, dondel(r) se puede considerar como el area
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de un cascaron esférico de espedior En un espacio homogéneo de una,
dos y tres dimensionesl(r) es igual a 127 y 4rr?, respectivamente.

Si la dependencia dé(r)sobre r fuera una ley de potencia, por ejemplo

J(r)=cr®™ , entonces la ecuacion (2.16) coincidiria condaaeion de

Schrédinger para el estado mas bajo del atomodtédeno en un espacio
efectivo D-dimensional, donde D puede ser un numerdero o

fraccionario. En los puntos cuantical(r) no obedece a una ley de

potencia en la separacion electron-donador, r,ddedila existencia del la
densidad de carga. Por esta razén, (2.16) se pcmugderar como la
ecuacion de onda para un atomo de hidrogeno espacie de dimension
fraccionaria variable que depende de la distare@rén-donador. A causa
de esta interpretacion, el modelo que se ha impieade en el andlisis de la
donadora neutra y cargada negativamente se le demométodo de

dimensién fracta]79,13Q.

Para resolver la ecuacion (2.16) se reescribita siguiente forma:

00 (1) (1) 95 (1) -2, )= [E (0°) £, Jo,. 1)

w(r) =[Z+(m P(r))l}

r

(2.18)

donde se usa la notaciéd(r)=r?P(r) teniendo en cuenta que el

comportamiento del Jacobiano (2.15) para pequedtmes der es casi
parabdlico. Como la solucion de la ecuacion (2€x8¢l puntor =0 debe
ser una funcion analitica, entonces se puede dddvsiguiente condicion

inicial: CD'D0 (0) 1o, (0)=-1. Usando la sustitucion
tand(r)=d_,(r) /®_,(r), se puede reducir el problema (2.18) a un
problema de Cauchy para la ecuacion diferenciglritieer orden:

Z9'(r)+Sinzz9(r)+W(r)Sirk9(l’)CO§(I’)+|:E (DO)-EO+%} cd(r) = ( (2.19)

Aqui la funciénw(r) y el valor E, se conocen previamente de la solucién
del problema del electrén libre en el QD vy el valerla energia del donador
E(DO) se puede considerar como un parametro fijo. €ada valor de este
parametro, el problema de Cauchy se puede resalveéricamente usando

el método de Runge-Kutta y la squciﬂrﬁr,E(Do)) se puede encontrar en
cualquier puntor . A partir del significado fisico de la funciénwlvente
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L, (r) , ésta deberia tender a cero para grandes sepw@sci entre el

electréon y el i6n impureza. También se puede vearéir de la definicion
(2.11a), que el comportamiento de la funcién ersaole para grandes
separaciones no afecta esencialmente la funci@nda del estado base de
la donadora debido a la presencia del factor préawmte f,(r), el cual
decrece exponencialmente para grandes separagiofa® esta razon, uno
puede escoger un valor limite suficientemente grgata las separaciones
electron-ionR, ., de tal manera qued (R,.)=0. Esta condicién

permite obtener la siguiente ecuacion trascendmmaespecto a la energia
desconocida del donathr(DO):

)

9(Ryee E( D)) =172 (2.20)

donde ﬁ(Rmax,E(Do)) es solucion del problema de Cauchy (2.19) en el

puntor =R,

X

B.  ECUACION DE ONDA PARA @__(|r,—¢&|,Ir,=¢|,1;,)

El método descrito anteriormente, también se pusae para calcular el
estado base del i6B~ con funcidén de prueba (2.11b), en donde la funcion
envolvente ®__(|r,=¢||r,-¢&|.r,,) tiene en cuenta los efectos de
correlacion entre los electrones debido a la iotéa Coulombiana. En
esta funcionr, y r,representan las distancias entre los electrone2 hly
ion impureza, mientrag,, representa la distancia entre los electrones.

Usando el principio variacional de Schrodinger etamiltoniano (2.1a), se
tiene que la funcional para la envolvede - se puede escribir como:

) - min (2.21)

Para obtener la ecuacion diferencial que satistage(|r, —&|.|r, =&|.1,,),

se debe seguir el mismo procedimiento descritcaesetcion (1.6) y en el
apartado anterior para IR°. La ecuacion Euler-Lagrange que se obtiene

para la funcién envolvente del i@, con origen situado en la posicion del
iGn impureza, es la siguiente:

2 1 d do_ 2 2 2 _ _
;_WE{J(E)T}(E-E-EQEO—E(D )jch_(r)_o (2.22)
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y en términos de la densidad de probabilid%(d) se puede expresar como:

2

S-pnlplnne, 1 2-2- 2o -go)]o, (1=0 @29

: o Ty Ty

Se puede ver claramente que la ecuacion (2.22)ridescn i6n de
hidrogenoH ™ en un espacio isotrépico con dimensién fractal

Con el propésito de encontrar la ener@éD‘)se usara para la funciéon

envolvente® _una funcién triparametrica del tipo de Hyllg&d:

CDD- (r1’ rz’r12): ll+ ﬁ(rl - r2)2 +/7r12]exd—a(r1 + rz)) (2-24)

La cual permitira encontrar la energia variacioEélD‘,a, ,8,/7) como una
funcién de los tres parametras S y 7. El limite superior estimado para

la energia del donador cargado negativamente sk mreontrar como:

E(D7)= min E(D",a. 8.1) (2.25)

a.8:n10(03)

En la determinacion deE(D‘,a, ,8,/7) se usardn coordenadas de
Hylleras[83] en un espacio tridimensional isotr@pigsara calculo de las
integrales mdltiple, donde la parte radial del B#noo r* se sustituye por
rZP(r). Luego puede obtenerse la siguiente expresioniciteplpara la

energia variacional como una funcion de los paréset, 5 y 7:

IO . LrC LT LEL

Ie.zasdsj F(s+t HS;CJ R( s) ¢

donde
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R(sh=2( s )[( - Ywp Y +48p 3ty {28 ﬂ+
(Sz—tz){ZSD’HZ £-441+3 12)2+( é- f)[%’z tr (%8 )+ 2]}—
2—§7(§—P)[4ﬁtz+25(4+a)(1+,8t2)—/7( g~ §]-7$ & (a+2
R(sd=(4- E)E( - (ep 9742 & Yuep L[ & ﬂ

2.4 ESPECTRO DE ENERGIA DEL ESTADO BASE PARA UNA
DONADORA NEUTRA D°

(2.27)

Para describir los efectos de tamafio del QD y ded&idn de la donadora
sobre la energia del estado base, se han caldakméoergias de correlacion

y de enlace de un®° confinada dentro de un QD en forma de lente, con
radio de la basd?, = 2Bn, espesor de capa himedl =2nm y cuatro

diferentes alturagd, =2, 4, 6y 8m. Los resultados de calculo para las
energl’asEb(DO) y Ec(Do)en funcion de la distancia al efg, para una

donadora localizada en la base de la capa hunjédad,=2nm) se
muestran en la figura 2.5

35l d =8nm

4| d=2nm R d,=6nm
0 o R |

do:4nm < d =4nm

) ST

Lu_D

d =2nm
34 | | i
10 15 bo

R =25nm; q:an - \ L
£ =2nm; y=0 do:. :

Figura 2.5 Energia de correlacion de ur@® como una funciéon de la
distancia al eje z para cuatro diferentes alturds=2,4,6y &m. En el

recuadro se muestra la energia de enlace usandmiasas convenciones
que en la figura principal.
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En esta figura se puede observar como las ene@jé@o) y EC(DO)

disminuyen cuando el donador se aleja del eje del EX2o se debe a que el
movimiento del electron esta restringido principahte a la region cercana
al eje, independientemente de la posicién de ladimmra. Por lo tanto,

cuando la donadora se mueve desde el eje, la cistpromedio entre el

electron y el i6n se incrementa, lo cual condueea disminucién de las
energias de correlacion y de enlace, debido aledesrento en la

interaccion Coulombiana. También se puede verti pl@ esta figura que

los ordenes de las curvas para diferentes altueasQ® en la figura

principal y en el recuadro se invierten. La ereergé correlacion en la
figura principal decrece con el incremento de taraldel QD, mientras los
valores mas grandes de energia de enlace, en Uea fidel recuadro,

corresponden a donadores localizados en QDs corasltuas grandes.
Esto se debe a que una reduccion en la altura dep@Bvice una subida de
los niveles de energia del electron y del donadacishla banda de
conduccion.

En la figura 2.6 se presenta el efecto del campgngteco sobre las
energias de correlacion del donador en una lengdta@a d, = 4 nm, radio

de la baseR, = 25 nmy espesor de la capa humedia= 2 nm.

Figura 2.6 Energia de correlacion de ura® como una funciéon de la
distancia al eje z para cuatro diferentes valored dampo magnético
y=0,1,3,€. En el recuadro se muestra la energia de enlaeadss las

mismas convenciones que en la figura principal.
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Se puede ver a partir de la figura principal coamédnergias de correlacion
de los donadores localizados en la vecindad deégjmayor cuanto mas
grande es la intensidad del campo magnético, pgeooemportamiento se
invierte al alejar la donadora del eje del QD. Bnsecuencia, todas las

curvas se cruzan y ésto tiene lugar en un mismmp(tﬁ;; = 7.5nm) donde

la energia de correlacion permanece inalteradalg@ccion del campo
magnético. En general, el efecto del campo magmés el de producir un
confinamiento adicional, el cual restringe el maenmo del electron en
direccion radial, haciendo mas probable su locailiraen la vecindad del
eje. Debido a esta variacion en la distribucioncdega por efecto del
campo magnético, se produce una disminucion eagaracion electrén-ion
para donadores localizados cerca del eje. Estacgiu conlleva a un
incremento de la energia de correlacion Coulombiaparo este
comportamiento se invierte cuando los donadorestgéan lejos del eje, lo
cual explica la inversion de las curvas de la Bg2u6.

Muchos autores en sus estudios sobre SAQDs, debide dadaltura del
punto cuantico es mucho menor que el tamafo lateesd ignorado los
efectos que tienen la altura y la forma SAQD sobesgéctro de energia de
impurezas confinadas en estos sistemas. Con ebgtopde describir el
efecto de la morfologia del QD y la posicién del dimrasobre la energia
del estado base de uil¥, se ha calculado su energia de enlace en funcién
del radio R, de la base. Los puntos se toman en forma de,disc® y

piramide truncada, para dos alturas diferemlgs 2nm y 4nm e impureza
localizada a la mitad del ejg (=0, ¢, = 0.5d,). Como el objetivo puntual

ahora es de analizar los efectos de tamafio y fderlas SAQDs sobre la
energia de correlacion, de manera intencional skejaalo de lado el efecto
del espesor de la capa humeda.

A fin de facilitar el andlisis, resulta conveniememparar los resultados
obtenidos con las energias de enlace para unaatana€dutra en el blogue
[133-134, tanto en el caso 3 =1Ry*) como en el 2D E_, =4Ry*).

Los resultados de calculo de la energia de coiéelgrara la impurezd®
se muestran en la figura 2.7. Comparando las supaaa los QDs con
diferentes morfologias, se puede observar que mgién correspondiente a

grandes radios de la baé@te > 20nrr), la mayor energia de correlacion le

pertenece al QD en forma de piramide conica y el mealor de energia de
correlacion es para el disco. Esto se debe a qlee @ramide cénica se da
el mayor confinamiento en la direccion radial, seégyor la lente, mientras
que en el disco se da el menor confinamiento. sEdeultados estan en
absoluta correspondencia con los mostrados egueafi2.4 para el electron
libre. Cuando el radio disminuye la energia deatacion del donador
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neutro inicialmente crece, pero existe un momemtajge la funcion de

onda del electrén comienza a desbordar hacia lamrede la barrera

produciéndose un incremento de la separacion egltrelectron y la

impureza, lo cual se traduce en una disminuciofadmergia de enlace a
causa del debilitamiento en la interaccion Coul@nai

1
]
]
]
]
]
a
I
N
>
3
T

piramide
conica

30 40

R, (nm)

Figura 2.7 Energia de enlace para el estado basara D° en funcion del
radio R, de la base del QD en forma de disco, lente y pirarnidecada e

impureza localizada a la mitad de la altura de un QRs llineas solidas
corresponden a una alturd, =2nmy la punteada a una alturd, = 4nm.

En la parte inferior se muestra la posicién del ddoadentro de un disco.

Comparando las curvas para las diferentes estas;tae puede ver que el
efecto de desbordamiento ocurre primero en la pil&monica seguido por
la lente y finalmente por el disco. Como resultddaeste efecto, se presenta
un cruzamiento y una inversion del orden de laggéag de correlacion
cuando el radio de la base es menorl8em y en el limite cuando este
radio tiende a cero, se observa dd® recupera completamente su caracter
3D, ya que la energia de enlace se aproxima paata¢inte al valor de
1Ry*, el cual es caracteristico de @fen sistemas 3D en el bloque. Este
valor de la energia de enlace contrasta con el yatomedio de 4Ry* que
se obtiene para estructuras con radio muy grané® este caso las
estructuras se pueden considerar como sistemashidiasensionales con
un fuerte pero incompleto confinamiento en la di@c z, debido a los
valores finitos del potencial de confinamiento ylaaltura del QD. Por lo
tanto, es de esperarse que cuando el valor deb rg&liincremente lo
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suficiente, la energia de enlace dgftendera a valores ligeramente mas
bajos que los obtenidos para sistemas 2D en le &@loqu

2.5 ESPECTRO DE ENERGIA DEL ESTADO BASE PARA UNA
DONADORA CARGADA NEGATIVAMENTE D~

Para describir los efectos asociados con la posid® la impureza, la
morfologia y el tamafio del SAQD sobre la energia steld® base de una
impureza cargada negativamente, se calculan lagienele enlace y de
correlacion mediante las definiciones (2.3b y 2.4H)os resultados de

calculo de EC(D‘)para impurezas localizadas en diferentes partasmde
lente de radio de la bag®bnm, espesor de la capa humeztany diferentes
alturasd, = 2,4,6y 8&m, con y sin campo magnético se muestran la figuras
28 y 2.9. En el recuadro de cada una de estasafigse muestra la
evolucion de la energia de enIaE@( D') con la distanciaé, al eje del

QD.

1,2 ' d=2 nlm (b) P oo
09 o NNC [
X
C s
E : iO i5 PO
= 06 £, (nm) i
w” | R=25nm; ¢=2nm
& =2nm; y=0
0,3- l
o 5 10 18 20

£, (nm)

Figura 2.8 Energia de correlacion de urla™ como una funcion de la
distancia al eje z para cuatro diferentes alturds=2,4,6y & m. En el

recuadro se muestra la energia de enlace usandmiasas convenciones
que en la figura principal.
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El comportamiento de estas curvas es similar atridesen la seccion
anterior para eD°; es decir, tantds, ( D‘) como E, ( D‘) decrecen cuando

la impureza se aleja del eje de simetria del QD.o Estdebe a que el
movimiento electrénico queda restringido principafe a la region vecina
al eje, lo cual conlleva a un aumento de la separaentre impureza y

electrones, haciendo que las energias de enlae&greklacion decrezcan a
causa de la disminucion en la interaccion Coulon#i&e debe notar que la

disminucion monotona dEb(D‘) y EC(D‘) al aumentar la separacidi,

es independiente de la altura del QD y de la intiaakidel campo
magnético.

1’6 L 1 L 1 L 1 L 1

1,2+

0,84

E (D) / Ry*

[

0,44

Figura 2.9 Energia de correlacion de urla™ como una funcion de la
distancia al eje z para cuatro diferentes valored dampo magnético
y=0,1,3,€. En el recuadro se muestra la energia de enlaeadss las

mismas convenciones que en la figura principal.

También se puede observar como la energia de acdelpara impurezas
localizadas cerca del eje, es mayor cuanto masigras la intensidad del
campo magnético, pero este comportamiento se tavigara impurezas
localizadas lejos del eje. Esta inversion produtemice de las curvas de
energia de correlacion en un mismo punto, el @iabsacteriza porque para

esa separacion la energ‘fg( D‘) se hace independiente de la intensidad del

campo magnético. Este comportamiento E@(D‘) con el campo

magnético se debe a que los electrones son emgypad@! campo hacia el
eje de simetria del QD, produciéndose un confinaimiedlicional al ya
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generado por la discontinuidad en la banda de amn@u de los materiales
gue constituyen el SAQD.

Para determinar el efecto de la morfologia sobmnkrgia del estado base
del ion D™, se ha calculado la energia de correlacion endondel radio
del QD. Los puntos se toman en forma de disco, lgmgamide conica,
para dos alturas diferented, =2nmy 4nm, espesor nulo de la capa

himeda e impureza localizada en el pulfig=0.5d, y&,=0). Los

resultados de célculos se muestran en la figur@, Déro para ayudar a
comprender el comportamiento de estas curvas ssndeher presente los
valores de 0.05R *y 0.51R *correspondientes a las energias de

correlacion delD™ para sistemas 3D y 2D en el bloque, respectivamente.

Cuando el radio del QD aumenta, la energia de corbeladecrece
monotonamente de tal manera que para valores de rdmsos
suficientemente grande, la energia paulatinamentgprsoxima al valor de
0.51R, *caracteristico de los sistem2B . Este valor no lo alcanza porque

el espesor del QD es pequefio pero no nulo, lo cueé ltpe el
confinamiento sea muy fuerte pero incompleto delsidiue la barrera de
potencial es finita.

2’4 " 1 " 1 " 1 "
[ER Ep=0 d,=2nm
‘\ £=05d ~-----" d,=4nm
2,04 \ z 0 -
N ——— piramide
NI T~ conica

1,6 4 L
*
>
&
~ 1,2 L
o)
w
0,8 - L
0,4 - -
T T T T T T
10 20 30 40
R_(nm)

Figura 2.10 Energia de enlace para el estado bdsauina D~ en funcion del
radio R, de la base del QD en forma de disco, lente y git@nruncada e
impureza localizada a la mitad de la altura de um.QLas lineas sélidas
corresponden a una alturd, = 2nmyy la punteada a una alturd, = 4nm. En la

parte inferior se muestra la posicién del donadentto de un disco.

Para radios de los puntos menores g@0em, las energias de enlace de las
donadoras inicialmente crecen hasta alcanzar wm g@ximo, pero a partir

93



de ese punto comienza a disminuir debido a quelksrones desbordan
hacia la regién de la barrera, lo que produce umeato en la separaciéon del
electréon y la donadora y una disminucion de lagsgtas de enlace. En el
limite en que el radio del QD tiende a cero, las dores recuperan su
caracter tridimensional y la energia cae bruscaanentun valor muy

pequefio cercano 8.05FR, *, haciendo que la configuracion d&l” se
vuelve similar a la de un ién de hidrogeHo tridimensional.

Comparando las curvas para diferentes morfologi@aspuede ver que el
efecto de desbordamiento de las funciones de amttaregion de la barrera
debido al decrecimiento del radio del punto cuéntacurre primero en la
piramide cobnica, seguido de la lente y después disto. Este
desbordamiento produce un cruce de las curvagnyéasion en el orden de
la energia de enlace para valores del radio delnod# un radio de Bohr
efectivo.

Para llevar a cabo un mejor entendimiento de de ckE®cteristicas
dimensionales de la donadora neubd,y cargada negativameri®é, en la
figura 2.11 se muestra la raz@n= EC(D‘)/EC( DO) como funcion de la

distancia de la donadora al eje del QD para difesesitaras (Figura 2.11a)
y para diferentes intensidades del campo magn@tigara 2.11b).

0’30 1 1 1 1

0,284

E(D)/E(D")
o
>

Figura 2.11 Razon
R =25nm; ¢g=4nm o=E, ( D~ )/Ec( DO) como

ql:an;EZ:an
2 021 funcion de la distancia de la
W donadora al eje para
é\u () diferentes alturas del QD (a)
w0241 e para diferentes
“¥e 1 intensidades del campo
. , , . magnético
0 5 10 15 20 25
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Los resultados obtenidos en estas curvas se pgedgrarar con los valores
de la raz6no que se muestran en la tabla 2.1, los cuales selitanido
previamente por medio de métodos variacionpl®s127 y de difusién de
Monte Carl¢18].

Para los casos no confinados 3D y 2D, la razgmle acuerdo a los trabajos
de Louie y Pang18], son iguales 0.055 y 0.128, respectivamente. Usando
funcidon de prueba de Hylleras con 3 parametrosagi@males con nuestro
modelo se obtienen los valores de 0.0506 y 0.@8pectivamente.

En la tabla 2.1 se presentan los valores de lagji@sede correlacion
EC(D'), EC(DO), y la razbno, que se han obtenido previamente para
donadoras centradas en puntos cuanticos esferB@D)([6,9, hilos

cuanticos cilindricos(QWW) y pozos cuanticos (QWh caltura de la
barrera de potencial igual a RQ* .

ENER. HETEROSTRUCTURAS CON
DONA BLOQUE BARRERA DE ALTURA 40 Ry*
DORA 3D 2D Q1D QW QWW SQD
Eb(DO) 1 Ry* ARy* | 75Ry* | 25Ry*| 5.8Ry*| 8.1Ry*
Eb(D‘) 0.055 Ry*| 0.51 Ry* | 1.5Ry* | 0.32Ry*| 1.2Ry*| 24Ry*
o 0.055 0.128 0.2 0.13 0.2 0.3
Tabla 2.1. Energias de enlace para impureZ28y D’y su razon

o= EC(D')/EC( DO) para sistemas en 3D, 2D y cuasi-unidimensionales

(modeladas para donadoras en campos magnéticos mugsase en
materiales en el bloque y los correspondientes ealonaximos alcanzados
por estas energias en pozos (QW), hilos(QWW) yopuf@QD) cuanticos
esféricos con barrera de potencial deRy>r

Como en el articuld127] se demostr6 que la razéadepende muy
débilmente de la forma del potencial, lo cual sedauver también a partir
de la tabla 2.1, entonces los valores limitezrdguales a 0.3, 0.2, 0.128 y
0.05 se pueden considerar como los valores tigaos heterostructuras de
dimension 0D, 1D, 2D y 3D, respectivamente.

Se puede ver a partir de la figura 2.11 como elorvdimite de

o [J0.3correspondiente a SQD, también es valido para doasdor
localizadas cerca del eje del QD en forma de lentstg resultado es

independiente de la presencia del campo magnéGoando la donadora se

remueve lejos del eje, la razdn se reduce y mondétonamente tiende al
valor limite de 0.2 correspondiente a sistemas Hnasdtrdndose asi que

tanto la donadora neutrB®como la cargada negativameni adoptan
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configuraciones geomeétricas casi lineales, dondeelectrones tienden a
localizarse principalmente cerca del eje, miengl&n se desplaza a la
region periférica. En la figura 2.11b se puede@pr que en presencia de
campos magnéticos muy intensos, el valor limite lderazon o
correspondiente a sistemas 1D, se alcanza mas mépmitex cuando la
posicion de la donadora es removida a la regidiiépea del QD. Esto se
debe al hecho de que bajo la accién un campo megredtmovimiento de
los electrones llega a ser mas restringido a landad del eje y con la
donadora desplazada lejos del eje, la odrbita éleica se hace mas
alargada.

Se podria pensar que estos valores limites quezalaa solamente son
validos para QDs en forma de lente, pero a partia figura 2.12, en donde
se muestra la evolucion dg con el radio de la base del QD para tres
diferentes morfologias, disco, lente y piramideicanse puede ver que el
valor 0.3, correspondiente al valor de limite depara estructuras 0D,
también es valido para todos los puntos cuéntica®eaesamblados
independientemente de su morfologia.

0,32 ' - ' - '

______ ;I)iramide
e T 7T ----__conica
0304 - -----= P i = 1
7 .77 lente
P
"
S 0,28 ! L
@/ ’ /Il
w° o disco
- I
~ 026 )/ d,=2nm L
9/0 P A d,=4nm
L 1
O 24 . II Ep = -
, II Ez =05 dO
0,22 T T T T T T
10 20 30 40
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e

Figura 2.12. Razono = EC(D')/EC(DO)como funcion del radio de la

base de QDs en forma de disco, lente y piramide cipéca dos alturas:
dy =2nm(lineas continuas) ¥, = 4nm(lineas a trazos)

En esta figura se puede ver como la razbrcae abruptamente para todas
las heterostructuras, desde su valor maximo alr\egpooximado de 0.05
correspondiente a sistemas 3D no confinados y amieniando el radio de
la base tiende a cero. En el otro limite, cuaridadio de la base se hace
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muy grande, o decrece monédtonamente y tiende al valor limite
correspondiente a sistemas 2D en el bloque.

12 (a) EC(DO ) (;\,51 (b) EC(D— ) 011

\ 05 =0 v=0
S 158 \ b
8 112 .

1 (c) E, (DO) bl @ E.(D) \0.10

i - .. L i -
P (nm) p(nm)

Figura 2.13 Curvas de nivel de la energia de daci®n de unaD°y un

ion D™ en un plano a través de el eje de simetria de un @fbena de
lente con radio de la base 25 nm, altura de 4nm,pes® de la capa
himeda de 2nm, parg=0(figura 2.13ay b) yy =3(figura 2.13c y d).

Los numeros sobre las lineas de contorno indicaralel de la energia de
correlacion en Ry*. Debido al apretujamiento quieesla funcién de onda
del electrén por la accion del campo magnéticelettron tiende a estar
mas localizado en el centro del QD. Es por esta rgméras lineas de nivel
de la figura inferior (figura 2.13c y d) cop=3 llegan a estar mas

comprimidas a lo largo de la direccign que las lineas de la figura superior

(figura 2.13a y b) calculadas en ausencia de camggmeético. También se
puede ver que el comportamiento de las curvas i para la donadora
D° y para el ibnD"~ es similar y en ambos casos las energias de acigel
bajo la influencia del campo magnético se increarercuando la donadora
se localiza cerca del eje, mientras para donaddegsdas del eje se observa
un decrecimiento de la energia de correlacion.

Para facilitar la interpretacion de los resultadeséalculo de las energias de
correlacion para donadoras neutras y cargadas ivexgante que se
localizan por fuera del eje de simetria y en preisede campo magneético,
nosotros hemos realizado las curvas de contornosqumuestran en la
figura 2.13. Estas curvas corresponden a las lideasvel de las energias
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de correlacion, EC(DO) y EC(D'), para donadoras localizadas en

diferentes posiciones a lo largo de la secciorstrarsal a través del eje de
simetria de la lente, tomando=0 (figura 2.13a y b) yy =3 (figura 2.13c

y d). Las partes sombreadas indican la seccidsveasal del QD con radio
25nm, altura4nm y espesor de la capa humezian.

Comparando las curvas de contorno mostradas égulaf(2.13a) y (2.13b)
para la donadora Dy para el i6n D, se puede ver que las energias de
correlacion del Dlocalizado cerca del eje son mas grandes quen&gias

de correlacién para la’Docalizada en la periferia del QD, esto significe qu
la D° en la periferia estd mas débilmente ligada quiérelD” localizado
cerca del eje. Por ejemplo, la energia de cordalagsiostrada en la figura
2.13b para el i6n Dcentrado es de alrededor de 1.11 Ry* mientraslaue
energias de correlacion mostrada en la figura 2fd&a la B a una
distancia de 20 nm sobre la periferia del QD es mgue 1.05 Ry*. Esto
significa que la transferencia del electrén desue I en la periferia a una
D% cercana al eje del QD, es energéticamente mas Heona en
consecuencia, una significativa poblacién de idbepueden aparecer en
equilibrio en la vecindad del eje. Adicionalmentepsiede observar en las
figuras 2.13c y 2.13d, que en presencia de un campgnético las
diferencias entre las energias de correlacion glaen D localizado cerca
del eje y para una donadord én la periferia se hacen méas grandes. Por lo
tanto, en la presencia de campos magnéticos irgeredoproceso de
formacion de iones Dse refuerza de manera significativa.

La probabilidad de que una donadora sobre elfe,se convierta en una

donadora ionizada sobre el e[®,,, después de atrapar un electrén liberado
por una donadora de la periferi@y, de acuerdo a la reaccién de
intercambio de cargaD) +DY — D, +D, es significativamente

importante solo si la energisE requerida para remover el electron desde la
donadora en la periferia y colocarlo en la donadoftae el eje es negativa,
es decir, si la reaccion se hace exotérmica. lalde AE se puede estimar
como la diferencia entre la energia requerida paparar al electron desde

la donadora de la periferiaEc(Dgﬁ) y la energia ganada por la donadora
sobre el ejeE, (Do'n) mas la energia electrostatica atractia, entre los
dos iones que se forman a causa de la reaccion:

AE =E, (D )-E.(D;,)-U

on

(2.28)

a

Las energl'asEC(Dgﬁ) y AE dependen fuertemente de la posicion de la

donadora descentrada. A fin de establecer lasiposig de las donadoras
para las cuales el intercambio de carga con doaadmntradas en el eje
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produce una reaccion de tipo exotérmico, se halzaglo las curvas de
contorno que se muestran en la figura 2.14.

z(pm)

plnm)

plnm)

Figura 2.14 Curvas de contorno de las energissrequeridas para el
intercambio de carga entre donadoras localizadasierplano que pasa a
través del eje de simetria, estando las donadorasesy fuera del eje del
QD. Las curves se hacen sin (a) y con (b) campo niagnélLas partes
sombreadas de las figures indican las posiciones lage donadoras
descentradas para las cuales el intercambio de carga la donadora
centrada es de carécter exotérmico.

Estas curvas corresponden a las energlasrequeridas para remover un
electron desde una donadddg, , con diferentes posiciones a lo largo de la

seccion transversal en el plano del eje de simdgida lente, hasta una
donadora localizad a la mitad de la altura totaladiente y sobre el eje de
simetrizi.{Z =0, ¢, =d, +d0/2). El estudio se hace tanto en ausencia

(y =0, figura 2.14(a)) como en presencia de campo megnéy =3,
figura 2.14(b)).

Las partes sombreadas de la figura sirven paraandks posiciones de la
donadora neutra descentrada, para las cualesdegi@nse hacen negativas
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y cuando la reaccién que tiene lugar en la forrmadig i6n D sobre el eje
del QD es de caracter exotérmico.

Se ha hecho un estimativo te, definida como la energia de interaccion
entre una carga puntuate localizada en la posicion de la donadora
descentrada y una cargae distribuida homogéneamente dentro de una
esfera de radid/a ( siendo a el parametro variacional de la funcién de

prueba de Hylleraas dada por la ecuacion 2.24)) cagio se localiza en el
punto correspondiente a la ubicacion de la donadoeaesta sobre el eje

(€, =0 ¢,=d,+d,/2)

Se puede ver a partir de las curvas de contorndratas en la figura 2.14,
como la energia requerida para la formacion deDyn cae rapidamente

cuando la donadord), se remueve desde el eje, volviéndose negativa

(partes oscuras de la zona sombreada) cuando saldi@D.. , en ausencia
de campo magnético, estd a una distancia del gfjergae 18 nm y de 13
nm cuandoy =3. Comparando las curvas de contorno en las figuéa
y 2.14 b, es facil de observar que el incrementocdmpo magnético da
lugar a una expansion de la region con donadorées ariferia y valores de
AE es negativos, lo que indica que el proceso de fadmadel i6n D™

sobre el eje del punto cuantico se ve favoreciddgexistencia del campo
magnético externo.
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3. DISTRIBUCION DE CARGA EN PUNTO CUANTICO CON
EXCITON ATRAPADO

Cuando un cristal semiconductor es excitado, teroidtuminicamente, se
pueden formar cuasi-particulas compuestas por urelpatron-hueco, los

cuales estan ligados entre si por una interacciooldinbiana de tipo

atractiva, de forma similar a lo que sucede cait@ho de hidrégeno o con
las donadoras neutras que se estudiaron en elilcagitterior. Este estado
ligado formado por el par electrén-hueco se denaraktiton.

Los excitones poseen caracteristicas que los difizne de los otros estados
ligados que se acaban de mencionar. Por ejemplogl ezaso de las

donadoras neutras, los electrones se localizadeslog de la posicion fija,

mientras que el en el caso del excitdn, éste ptradiadarse por todo el
cristal sin que ello implique la generacion de éotoductividad, debido a

que el par electrén-hueco se mueve conjuntamemteca carga neta igual
a cero. No obstante, debe tenerse en cuenta qelection al ser menos
inercial se encuentra orbitando alrededor del hutdocomo si fuera un

atomo hidrogenoide. Esto significa que la intei@c€oulombiana solo es
capaz de afectar el movimiento relativo del pacted®-hueco, pero no el

movimiento de su centro de masa, el cual debe sscritb mediante

funciones de onda completamente deslocalizadasacderdo con lo que se
acaba de mencionar y en analogia con el atomodiégano, la energia de
ionizacion del par electron-hueco se puede expoesao:

4
_ ue
E,.=—————— 3.1
X 8n? P e?n? S

El enteron(nzl) sirve para describir los diferentes niveles erterge del

excitén, 4 =m,m,/ M+ M, representa la masa reducida efectiva del
sistema ye la permitividad del material semiconductor.

No sobra recordar que la masa efectiva del ndcleatdeno impureza, es
muchas veces mas grande que la del electrén, padma cual la masa
reducida efectiva es practicamente igual a la teltrén. En el caso del
excitén, la situaciéon es bien diferente porque fagsas efectivas del
electron y del hueco son comparables, haciendoaueasa reducida del
sistema también sea del mismo orden de magnitada fustentar lo que se
acaba de mencionar, analicemos el caso del semictmdternario de

Iny 55Al 5 s5ASCON el cual se fabrican los SAQDs que van a ser obieto

estudio del presente capitulo. En este caso ltsregade las masas
efectivas sorm, =0.076m, y m= 0.45ry, respectivamentey/ = 0.065m,
y £ =12.71. Al reemplazar estos valores en la ecuacion € Dbtiene que
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la energia de ionizacién del exciton es mucho menerla que la energia
de enlace del atomo de hidrég¢g O E,/2000). La debilidad de dicho

enlace hace que las Orbitas excitonicas abarquisweeldillas del cristal.
Para el caso particular del semiconductor ternaji@ se acaba de
mencionar, el radio de Bohr efectivo es de 183.@&ste valor es casi 20
veces mas grande que el parametro de red del alageB00 veces mas
grande que el radio de Bohr para el atomo de hahdgel cual es de tan
solo de 0.5A.

La pequefiez de la energia del enlace excitoniag gae el tiempo de vida
de estos sistemas sea muy corto, lo cual conllegaeasu observacion
experimental en semiconductores en el blogue s@&a posible a
temperaturas extremadamente bajas. Debido a ediasltades, los
excitones en semiconductores en el bloque no esvisingun interés
tecnoldgico ni experimental. No obstante, cuandmele-h es confinado en
un punto cuantico, las dos particulas estan okdigiadestar mas cerca la una
de la otra. Esto conlleva a que su energia decent® incremente
notoriamente con relacién al mismo sistema en sewdiectores en el
bloque, haciendo posible su observacion a temperatabiente [135]. Este
resultado ha generado grandes expectativas debigioe aestos sistemas
poseen propiedades imposibles de obtenerse en swtustores en el
bloque, lo que permite pensar en nuevas posibéslade generar
dispositivos de alto rendimiento a partir de la ificacion del espectro
energeético y de la distribucion espacial de caayap del electron(e) como
del hueco(h).

— d —f
A B
A=InAlAs
—7Z 5
B=AlGaAs Figura 3.1 Representacion
B ‘m:'i: esquematica del estado base de
energiafF,, para una particula
confinada en un QD de altura
] T d. El punto se fabrica a partir
E; de dos materiales A=InAlAs y
TO B=AlGaAs.

Una de estas posibilidades esta relacionada cdfelantia entre las masas
efectivas del electron y del hueco, que al estaficadas en un QD, tienen
diferente capacidad para tunelar hacia la regiéftadsarrera. Para hacer
mas evidente este hecho, consideremos una partiieulenasa efectiva
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rrf(i:e Hdentro de un QD de alturad, asi como se muestra

esquematicamente en la figura 3.1.
El QD se fabrica a partir de un material A (InAlAskg rodea de otro B
(AlGaAs).

Con el propésito de hacer un estimativo simpleadeniergia del estado base
para la particula confinada en el QD, usaremos etipid de incertidumbre
de Heisenberg. En la direccién de crecimiento Z3®lIse tieneAp, =#/d

y por lo tanto la energia de la particula es apnadiamente igual a:
£, =((apo)" /2t ) =17/ (214 d) @2

De este resultado se puede observar que la erdrdéparticula depende
tanto de su masa efectiva como del ancho del QD.cdasecuencia, si la
altura d se disminuye la funcion de onda de la particulaekepozo se
comprime, lo que genera un aumento de la energfeydisminucion en el
confinamiento experimentado por la particula. Bdiahto, se puede pensar
gue debe existir un valat = Lpara el cual el tunelamiento de la funcién de
onda en la region de la barrera comienza a sebleotd&sto ocurre cuando
la energia (3.2) se hace aproximadamente iguabluea de la barrer¥,,

lo cual nos permite encontrar una expresion patangitud L, lo que en
adelante denominaremos longitud de tunelamiento, as

L= [n*/(2m'\) (3.3)

Notese quel es un parametro de suma importancia, ya queadiuea del
QD se hace menor que la longitud de tunelamiemtimnees se pierden las
propiedades adquiridas por efecto del confinamientmtico, debido a que
la particula recuperaria las propiedades correspoted al semiconductor
en el bloque. Al dependet de la masa efectiva de la particula y del
potencial de confinamiento, se pone de manifies®® @ectrones y huecos
tienen diferentes longitudes de tunelamiento. Baleular los valores dé
correspondientes al par e-h en QDs dgsgN45AS-Gay g5Al0.35AS debe
tenerse en cuenta que los potenciales de confineongara el electron

(Voe) v para el huecqV,,) son diferentes, siendo iguales a 288 y

172meV, respectivamente. Usando estos valores del patgoaoto a los
valores de las masas efectivas definidas anteridense puede demostrar

que Le/Lh:\/hz/(Zm’;\/0 e)/\/hz/(Zrﬁh\ér) 0 2. Este resultado indica que

el electrén tiene mas capacidad que el hueco pasdar hacia la region de
la barrera de potencial, a pesar de que el poteheieonfinamiento para el
electrén es mayor que para el hueco. Recientenserita demostrado [57]
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que para discos cuanticos de g\l 45As-Ga g5Al 0.35AS con altura 3.22nm,
la probabilidad de encontrar al hueco dentro del €3Dde 90%, mientras
que la del electrén es de 70%, haciendo que laarazplL, sea de 3. Este

resultado es mayor que el estimativo realizado réir pdel principio de
incertidumbre, pues en este Ultimo caso se ha Suolze® el efecto de
desbordamiento en la region del plano.

En lo que atafie a los puntos cuanticos auto-ensadmdlcon exciton
atrapado, la existencia de la capa humeda (WLnemator adicional que
ayuda a reforzar la redistribucién espacial deaae par e-h, s6lo que en
este caso el proceso de tunelamiento ocurre eptdpas. En la primera de
ellas, una disminucion de la altura del punto ripee el electron de manera
preferente penetre en la regién de la WL, ya quéertoca saltar ninguna
barrera de potencial. En la segunda etapa, debglee la altura de la WL
es muy pequefia=(2nm), de acuerdo con la ecuacién (3.3), se produce un
aumento significativo de la probabilidad de tunetno del electrén hacia
la regidn de la barrera debido a la disminuciéelaonfinamiento cuantico.
Por lo tanto, la existencia de un QD con WL puede ldgar a una
distribucion espacial de carga excitonica muy difige a la que se tendria
en el mismo QD sin WL.

El hecho de que el electron y el hueco tengan afifes capacidades de
tunelamiento, hace pensar que las regiones condges a las partes de
encima y de abajo del QD se carguen negativamdetado a la mayor
capacidad de tunelamiento del electron hacia ladmegle la barrera,
mientras que la parte central se debera cargatiyamsente a consecuencia
de la mayor inercia del hueco. Esta separacioncedpde la carga del
electrén y del hueco, debera dar lugar a la foramade momentos dipolares
y cuadrupolares en QDs, siendo este efecto masim@uo en QDs con
geometrias mas agudas ya que las particulas estarconfinadas. Dado
que los fendmenos asociados con la distribuciémaspde carga y el
efecto de la capa humeda sobre el espectro erserghdi exciton atrapado
en un SAQD, hasta donde se conoce no han sidaaepsren la literatura y
esto es justamente una de los elementos que haradwta realizacion del
estudio que se describe en el presente capitubniatbasicamente consiste
en la determinacion de la energia y la distribucespacial de carga
inducida por exciton atrapado dentro un QD, terbersh cuenta el
tunelamiento de las particulas hacia la capa humedea realizar este
estudio se utiliza un método variacional [92,130hsocio con la dimension
fractal [122]. Este método es significativamentasnsimple que otros
métodos basados en diagonalizacion matricial [®§,1Monte Carlo
[78,139-141], elementos finitos [57], porque adem@gproducir excelentes
resultados requiere de menor esfuerzo computacyodelcalculo, como ya
se ha demostrado en las secciones anteriores.
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3.1 ANALISIS COMPARATIVO DE LA DISTRIBUCION DE
CARGA EN DISCOS Y ANILLOS CUANTICOS

Del conjunto de SAQDs con diferente morfologia geepueden fabricar,
los que tienen forma de anillo poseen una graregguisica, debido a la
variedad de nuevos fenbmenos que en ellos se pusiediar y ademas
porque desde el punto de vista tedrico permitetizanaiertas variaciones
topolégicas que incluyen un sistema 2D, como esasb de un disco
cuantico plano y un anillo 1D, como los estudiadwos el capitulo 1..
Debido a estas caracteristicas singulares de ilesaouanticos (QRS), se
ha decidido comenzar este capitulo analizando pEct® energético y la
distribucion de carga de un excitobn atrapado enQih con potencial
rectangular. En la figura 3.2 se ha hecho una septacion esquematica del
QR, y en él se muestran los factores geométriceslagjcaracterizan; es
decir, los radios exterior e interioR, y R, respectivamente, el espesor de

la WL, dy, y la altura del punto por encima de esta cala,

Matriz

ol

e

Figura 3.2 Representacion esquematica en tres dirmeesipara un anillo
cuantico.

La forma geométrica del QR se puede describir mégliana funcion
seccionalmente continud( o) dada por la siguiente expresion:

- 2
_(ﬁj hrd. Rep<R (3.4)

d, , P<RUp>R

y el potencial de confinamiento rectangular al ggeencuentra sometido
cada particula, se puede expresar en términaﬂ;(;zié y de la funcién de

Heaviside, asi:
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Vi(p.2)=vi6(z dp))+6(- 3], E el (3.5)

Con el propdsito de comparar nuestros resultadodosoobtenidos para un
par e-h en un disco cuantico 3D [57] fabricado artipade

INg 55Al0.45AS/Alg 35G & 65AS, S€ asumira que las masas efectivas del electron
en las regiones dentro y fuera del QD san,,=0.076m, Yy

m,, =0.097m,, respectivamente, mientras que las del hueco son
My, = Myp =0,451.

3.1.1 MODELO TEORICO

Tomandor, y r, como los vectores de posicion del electron y delch,

respectivamente, la ecuaciéon de Schrddinger pangaele-h en un QD
axialmente simétrico, en presencia de un campo étiagn uniforme
orientado a lo largo del eje z, se puede escribicawrdenadas cilindricas

(rp :{pp’ﬁp'zp}; p=¢ f) como:

H(re,rh,r)LP(r ef h’T):E(T)LP( L h’T);
H(rern,7)=Hgl o) *Hpl 1)-2r Irg7=17,=0,1
Hp(rp)z_DmﬁpD p+V2p2/4+Vp(pp’Zp);

np=wIm,; p=eh, y=ny, m,/( m+ m)=0.065 g

(3.6)

El parametros, para el electron en el pozo es igug|,=0.86 y en la
barrera es dern,,=0.67, mientras que para el hueco su valor es

N =Nhp = 0.14.
Para particulas neutr@s=0), el Hamiltoniano (3.6) es separable y las
energias E=E__ asi como las funciones de onda

W(re,rh,r:0)=kP(:?W =W . fetn7=0 para las dos particulas con

momento angularm, m =0,+1+2,..se pueden obtener solucionando los
siguientes dos problemas uni-particulares indegenes:

H f(m)(rp):E(m)f(n)(r p); p=¢eh (3.7a)

WO 2w (=0 =1 )1 ) €9 =g d™) @)

m, m
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Para obtener las soluciones de este par de eceacidea onda uni-

particulares, se va a proceder como en el capdintierior; es decir, se va a
asumir que la altura total del QR es mucho mas gfemuque las

dimensiones laterales, lo cual permitirA hacer deola aproximacion

adiabatica [76,81,86-87,142] a fin de desacoplan&/imiento rapido a lo

largo de la direccion z del movimiento lento ened@ién radial. Por lo

tanto, la funcion de onda uni-particular puedeibsse como:

((r)=e™ fo(z00) (7 (0): b= el 370

Acé la funcion fzp(zp,pp) describe la solucion exacta para el estado base

del movimiento una sola particula en direccionuanto ésta se encuentra
confinada en un pozo cuantico de altdfg y ancho igual al espesor

d(pp)de la capa de fxsAlo.45AS.

La correspondiente energia del estado bE§/¢(pp) , para el movimiento a
lo largo de la direccién z, depende de la distaatige de simetria y toma
el valor Eg‘g) dentro del QR( Rnt <0, < I%Xt)y el valor ES;) fuera del QR

(pp<Rnt 0 pp> ngt). Los valores E%V) y ES;) corresponden a los

niveles de energia mas bajos en pozos cuanticobawara de potencial
Vo, Y a@nchosd, y d,, respectivamente. La parte radial de la funcién de

onda uni-particular se obtiene solucionando elisige problema de campo
central bi-dimensional:

+V" (pp) fﬁg,r)n) (pp) = E(pna f£ pn)(p p) !
(3.8)

Vi) () = Ezp(p)"'”p(%"' . +me

Las autofunciones y los respectivos autovaloredadparte radial de la
funcién de onda uni-particular (3.8), no se puedetener de forma exacta,
razon por la cual se usara el método numérico dedbatrigonométrico
[80].

El problema bi-particular (3.6) pam(re,r hl = 1) correspondiente al par e-

h, no se puede resolver exactamente, por lo tamtdebe emplear un
método aproximado para determinar su solucion.Uestno caso se usard el
principio variacional, donde la funcion de pruels tipo de Bastard se
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- . , 0
tomara como el producto de funciones de partlcmmmas,w( ) con una
m,

,m’

funcion envolvente desconocid®(r,,), asi:
Wlrornr=1)=9 o(r)=t ¢ )1" ¢ Jo(r o) (3.9)

Esta funcién de onda no tiene en cuenta los efaeiesionados con la
mezcla de estados uni-particulares debidos a lacaén e-h. Esta
deficiencia se podria solucionar reemplazando €9) (&s funciones de
onda uni-particulares por una combinacion de fumesocorrespondientes a
los estados de energia mas bajos. Por razonesdeniencia matematica,
en la funcion de onda (3.9) solo se tomaran entades estados de energia
mas bajos. En cualquier disco estos niveles astaiddos por los nimeros

m,m =0, pero en un QR debido al efecto Aharanov-Bohm ]J108

ndameros cuanticosn y mincrementan cuando la intensidad del campo
crece.

La energia del estado base para del exciton en Dns€ encuentra
minimizando el valor esperado de la energia respéet la funcidn
envolvente:

P e =3 S ot )
6 et 1T ol 3)

E[®] :<

(3.10)

Siguiendo el mismo procedimiento descrito en lacigec (2.2), lo cual
requiere de calcular la derivada funcio(ﬁE[(D]/JCD = O) para determinar

la ecuacion de onda que satisfaér,,) se obtiene:

L dp () 20
mmar =g ) =Eel): | 311
£, =7+ 57 -

Donde las funcione®,(r) y P,(r) estan dadas por

2

Po(r) = Jare | 167 r
Pu(r) = [dref(nalr )+ 9)|F0€ )

frfm’)(r 9‘25(4 o 4-r)d (3.12)

et & e @9
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Cuando el tunelamiento de las particulas en reggdla matriz que rodea al
punto llega a ser muy pequefia, la diferencia elatre‘uncionesPo(r) y
P(r) se pueden despreciar debido a que la condigidn)+7,(r,)=1se
satisface al interior del QR y dentro de la WL. jdBala
condicionpP, (r)=Py(r), la ecuacion de onda (3.11) toma la forma de un

atomo de hidroégeno en un espacio efectivo con padel del Jacobiano
igual aP,(r), es decir:

-P.%(r);_rpo(r)d‘z_r(rhfq»(r) = £,0() (3.14)

El JacobiandP,(r) y la funcién envolventeb(r) estan emparentadas con la

funcién de correlacién espacial del par e-h (SPE(F)T) cuya importancia

fisica radica en el hecho de que esta funcion perdeterminar la densidad
de probabilidad de encontrar al electrén y al huseparados entre si por
una distancia . Su forma analitica se define como:

P(r.7)=(o(re—r|-r)) = o Ot o* |-r)W(r W)W , (3.15)

Como resultado de comparar las ecuaciones (3.13)1%), se puede ver
que el Jacobiano es igual a la SPCF para dos ydadioo interactuantes

eléctricamente (r=0) confinadas en nanoestructuras, asi que
P(r)=P(r,r=0). Para el caso del excitor(r=1) la SPCF,
P(r) = P(r, T =1) se puede expresar como:

)=[f2(r)ar [o(f . |-r)F3 Yol & W = (3.16)
() 2(r)=x*(r)

La funcion x(r)=,P(r)=®(r)\Py(r) cuyo cuadrado coincide

exactamente con la SPCF, se puede interpretar coduncion de onda
uniparticular que sélo depende de la coordenadarglirada que se usa
para determinar la separacion entre particulas.ldP@anto, a partir de esta

interpretacion se puede pensar qﬂé) corresponde a una mediada de la
probabilidad de encontrar al electrén y al hueautrdedel QD y separados
entre si por una distancia, cuando la interaccion oulombiana se ignora.
Nétese que el cuadrado de la funcién de correladifn) es exactamente

igual a la razén entre la SPCF para estados aaplémbn interaccion
eléctrica) y la SPCF para los estados libres (di@raccion eléctrica), asi:
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®?(r)=P(r,r=2)/P(r,r=0). Sustituyendo el valor de
o(r) =)((r)/./Po(r) en la ecuacion (3.14) se obtiene la siguientecdna
de onda parg(r):

—X"(r.7) +Vert (r.7) x(r.7) = (E ~Ec—Ep) x(r.7);
P(r)=x(r.7=1) "

[/Po()

Vgt (1.7) :_%+P—(r) (3.17h)
0

(3.17a)

Una vez las funciones de onda para el electgfp) y para el huecof,(r;)
se hayan encontrado, el potencial efectb(ég(r,r) presente en la ecuacion

(3.17) se puede calcular usando las relacionessdada ecuacion (3.12).
La solucion de la ecuacién de onda uni-dimensigBal7a) permitira

calcular la energia del exciton E y la SPAKr). La existencia del

potencial efectivo no permite encontrar soluciomesctas de (3.17a) y por
esta razon se debe implementar un método humeéueoen nuestro caso se
usara el método de barrido trigonométrico [80].

3.1.2 ENERGIA DE ENLACE DEL ESTADO BASE DE UN
EXCITON ATRAPADO EN DISCOS Y ANILLOS

Con el propésito de determinar la precision delonétutilizado, lo primero
que se hace es comparar los resultados de céaleub ehergia del estado
base de un exciton en discos cuénticos de GaAgi:GAl/As Yy
INg.55Al 0.45AS/Alg 35Gay 65AS (Rm =0, d, :0) con los resultados teoricos

obtenidos previamente mediante un método variac[@aal16,143] (figura

3.3a), asi como los obtenidos mediante un tratdmieompleto para un
sistema 3D [57] (figura 3.3b). Adicionalmente enfigura (3.3c) se hace
una comparacion entre nuestros resultados y algdatws experimentales
[144]. Para que la comparacion sea valida, seddenenisma definicion de
energia de enlace presentada en estas refereneazgl corresponde a la
diferencia entre las energias del par e-h no liggddigado, asi:

E,=E(r=0)-E(r=1)= E+ E- E En la figura 3.3a se muestra la
energia de enlace del exciton confinado en un dGads/AbGa 7AsS
como funcion del radio. La altura del QD ds=7nmy el efecto del

espesor de la WL se ignora a fin de comparar Isslteelos obtenidos en
esta tesis (lineas sélidas) con los obtenidos amexte mediante el uso
funciones de tipo hidrogenoide (triangulos sinemdlr [21]), funciones con
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dos parametros variacionales (circulos sin relldha6]) y método con
separacion se variables (rectangulos sin rellei#8]].

50 ! L
(a)
N GaAs/G | As disco
% 404 3 Al |
3 d,=7 nm
% d,=0nm|
< 30'DDD o Ref.[5]
© ~ Ref.[6]
©
8 204 L
>
oy ]
[
W10 o1
10 20 30
Radio (nm)
55 1 1 1 1 1 1 1 1
50 (b) i
g 1 In0.55A|0.45AS/AIO.3SG%.BSAS d|5k r
g 45 -
~ 1 d=3.22nm |
8 404 o =
& ] d,=0
$ 354 L
3 30 » Ref. [2]
= 397 ' i
o
T 251 -
c 4
W 204 L
151+ T T T T T T T
4 6 8 10 12 14 16 18 20
Radio (nm)
6 1 1 1 1
() =  Ref[15]
Resultados tesis bd:O
————————— Resultados tesis bd:2nm
4 4 . -
< Ino.ssAlo.AsAS/Alo.a‘sGab.esAS disk
g R=8.95nm
o 24 d,=3.22nm B
<
0 L
0 5 10 15 20 25
B(T)

Figura 3.3 Comparacién de los resultados de célcde la energia
obtenidos en esta tesis para el estado base deaitde en un disco de (a)
GaAs/AbsGag/As y (b, ¢) IpssAlp4sAS/Ab 3sGayssAS con los resultados
tedricos obtenidos previamente (a, b) y experiniergate (c). Los
resultados de esta tesis (lineas sélidas) parankxr@ia de enlace del estado
base de un excitbn como funcion del radio del dmeéntico se compara
con (a) los resultados variacionales (diferenteal®los) y (b) tratamiento
3D(circulos abiertos). Los calculos de esta téléieas sélidas y a tramos)
del desplazamiento diamagnético de la energiaxitgt@ como funcién del
campo magnético externo se compara con los resagtakperimentales
(cuadrados) en la figura (c).
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Debido a que los célculos variacionales siemprelaastimacion mas baja
de la energia de enlace, la comparacion de lostades de la figura 3.3a,

demuestran que para discos de radios muy peq(ﬂéﬁﬂsd) :10.4nn) los

resultados obtenidos en esta investigacion supetas obtenidos por otros
métodos variacionales. Pero para el caso de raglimsdes, nuestros
resultados son similares a los obtenidos con furesia@e tipo hidrogenoide
y a los que usan dos parametros variacionales.geésiebe a que la funcién
de prueba que se propone en esta tesis, al npaiganetros variacionales,
resulta ser mas flexible a la hora de tener entaues cambios de simetria
del sistema cuando el radio se hace menor quedimaa Bohr efectivo.

De otro lado, la comparacion con los resultadosa pam tratamiento
completo en sistemas 3D presentado en la figura, 4l8muestra que la
energias de enlace obtenidas mediante el procedompEopuesto en esta
tesis, son ligeramente mas pequefias que las defdeencia [57]. No
obstante, se puede afirmar que en general existgnam coincidencia entre
los dos conjuntos de resultados, pero vale pertaagsun punto a favor del
método implementado en este trabajo, y este tieme wer con la
simplicidad de los calculos matematicos y de loogmmas de
computacién. Adicionalmente, este método tampemite comparar los
resultados de céalculo con los datos experimen{ae$] obtenido para el
desplazamiento diamagnético del excitdft, el cual se define como

AE = E(B)- E( B=0). En la figura 3.3c se ha graficadsE para discos

cuanticos de lkssAlg.45As/Alp3sGa s5As en funcidn del campo magnético,
donde las lineas continuas corresponden a lostadesl de esta tesis y los
cuadrados representan los escasos datos expelieseqte se reportan en
[144]. Se puede ver que existe una muy buena dancia entre nuestros
resultados y los datos experimentales, especiagnpara campos mayores
de 20T. Si se tiene en cuenta la simplicidad destnmenodelo tedrico, se
podria decir que en general existe un muy buenrdawentre los resultados
de esta tesis y los resultados experimentales.

Ya que se ha garantizado la efectividad de nuesttndo, de aca en
adelante se presentaran resultados asociadosscprof@edades del exciton
confinado en nanoestructuras de sl .45AS/Alg 35Gay 65AS. Las

Caracteristicas mas relevantes del exciton en QRIs®@eparacion entre
electron y el hueco y los momentos multipolares idtebal mayor

confinamiento del hueco dentro del QD. Estas tarticas se pueden
expresar en términos de las densidades de pratabibi-dimensional de
encontrar al electrénf (p,z) y al hueco, M,(0,z) en el punto de

coordenadagp,z), lo cual de acuerdo con las ecuaciones (3.7¢)8) &
pueden calcular a partir de las siguientes expnesio
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Ne(p.2)=p f5e(p) f2d 2P) C 20); (3.18a)
N,(p2)=p prh(P) fzzh(z'p) C{ zp);

G(24 :]" ol dopz &l z0) dzj:@(\/p%p%@ gos3 2 f) £ 3.18h

0

En la figura 3.4 se presentan las curvas paradasidades de probabilidad
de encontrar al electron (lineas sélidas) y achuélineas punteadas)) en

puntos localizados sobre el plano de sime(a: d0/2)en funcion de la

distanciap, el cual se mede desde las posiciones de lasydadial eje del
anillo. En el analisis se toman dos anillos corrdifites radios exteriores:

0.658 y 1530 En ambos casos se puede observar que la casgago

tiene mayor predominio en la parte interna del @ientras que la carga
negativa predomina fuera del QR y en las regioee$epicas cercanas a las
junturas. Esto es una consecuencia de un hechmziado al inicio de este
capitulo y que tiene que ver con la menor inerce electron en
comparacion con el hueco, lo cual se traduce enmmgr capacidad del
electron para tunelar hacia las regiones de laserdaa interna y exterior.
Este resultado constituye una confirmacién dehegttvo simple realizado
al inicio del capitulo sobre las diferencias enltesitudes de tunelamiento
de este par de particulas. También se puede @lsgre al incrementar el
radio interior, el tunelamiento del electron hdeiaegion de la barrera mas
interna, se vuelve mas significativo que el tunédsuto en la regidn exterior
de la barrera.

3,0 " 1 " 1 N 1 N 1 N N 1 1 1
dOZO.SZ%*_ (b)

2 25 d=0 | .
2 I
g 20 i R i
S R - d=0.32g"
a e 0
o 1,5 - =0 2
g - — electron
g 10 ! electron FoTT hole I
@ ' ____ hueco !
L 0,57 ) L L
o ! I’ h

0,04—=2 — : , , ,

0,0 0,2 04 0,6 0,8 ),0,0 0,5 1,0 15
plg* plar

Figura 3.4. Densidad de probabilidad de encontar electron (linea
continua) y al hueco (linea punteada) sobre el plda simetria, en funcion
de la distancia desde la posicion de la particuddreje del QR, para dos
casos radios exteriores diferentes: & 7a) y 1.5, (b). En ambos casos el
espesor del QR es de @,5 Las lineas verticales representan las posiciones
de las junturas del QR.
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La diferencia entre las distribuciones de carga ghrelectrén y el hueco,
dentro y fuera del QR, hacen presumir el predomileda carga positiva
dentro del QR y de la carga negativa en las regioeecanas a las junturas.

La correspondiente densidad de distribucion de acaw,o, z) para el
excitdn se pueden calcular como:

Q(p.2)=Ny(p. 9-Ne(p, 3 (3.18¢)

En la figura 3.5 se muestran las curvas de nivael fmdensidad de carga
del excitén asociada a la distribucion radial &atgo de seccion transversal
en el centro de dos discos (a,b) y de dos artlids(las cuales se han
calculado usando las relaciones (3.18) para namnwcéstas sin WL (a,c) y
con WL(b,d).

Las zonas sombreadas de las figuras, indican legspde la seccion

transversal de las estructuras que se hallan asgaabitivamente debido a
la presencia del exciton. Se ve de las figura@pque la densidad de la
distribucion radial de carga dentro del disco y aello es positiva y se

vuelve negativa en las partes de encima, abajo lpshordes del disco y
del anillo. Distribuciones similares de carga hsido encontradas

previamente para excitones en QDs de tipo Il [146}.1

Al comparar las figuras 3.5a y 3.5c, también sedpueer que en el disco la
mayor parte de la carga negativa se localiza apajoiba de la estructura,
mientras que en el anillo esta carga se despldrmada la region central, es
decir hacia el hueco del anillo. Debido a la sifaetixial de la de la
estructura, el momento dipolar para las dos distidnes mostradas en las
figuras 3.5(a, c) es igual acero y la distribuai@carga se caracteriza por el
momento cuadrupolar, el cual es positivo para sb akel disco figura 3.5
(a) y negativo para el QR mostrado en la figura(8)5 Cuando el espesor
del QD disminuye y se hace comparable con el espdsda WL, el
tunelamiento del electrén se favorece y el valosoalio del momento
cuadrupolar se incrementa. Debido a que en lostidos de QD que se
estan analizando, no posibilitan el tunelamientbediectrén en la misma
forma, resulta interesante analizar la relaciémeeat momento cuadrupolar
y con la transformacion morfologica del QD inicigimte tienen la forma de
una lente (aproximadamente 20 nm de diametro y 7 demaltura) y
posteriormente adquieren la forma de un volcan eontamafio lateral
aumentado (entre 60nm y 140 nm en el diametro ierRtey una altura
reducida (alrededor de 2nm), mientras que el ccé&tatral tiene un diametro
muy bien definido de aproximadamente 20 nm.
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Figura 3.5 Curvas de nivel para la densidad raditd la distribucion de

carga en un plano que pasa a través del eje detsangel disco cuantico

(a, b) de radio 5nm y espesor de 5nm y también par@R (c, d) con radio

interior y exterior de 10 y 15nm, respectivamemspesor de 5nm. Las
diferentes nanoestructuras se toman sin WL (ay @n WL (b y d). Las

lineas sdlidas corresponden a la carga positivag/lineas a tramos son los
niveles con densidad de carga negativa.
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Como se ha establecido experimentalmente [50],dealogia del SAQD

de InAs sufren un cambio notorio durante su procksorecimiento, ya que
De acuerdo con los resultados mostrados en laafi@ub, el momento
cuadrupolar tiene que invertir su direccibn a madgle la lente se
transforma en un volcan y su valor absoluto debeniercementar

significativamente debido a la drastica reduccitnaaltura del QD vy al
aumento del radio exterior.

En las figuras 3.5 (b, d) se muestra una distriyudie carga similar en un
disco y en QR, los cuales tienen un espesor de luapada igual &nm,
mientras que la altura del QD por encima de espm s 5nm. La
existencia de la WL permite una reduccion signifieade la altura de la
barrera en la juntura lateral, lo que incrementapltababilidad de
tunelamiento desde el QD hacia la WL.

Notese que existe una diferencia bien marcada éasréistribuciones de
carga correspondientes a los QDs con y sin capad@mPor ejemplo, en
los QDs sin WL (figuras 3.5 a,c) el tunelamientd electron se produce
s6lo hacia las regiones de la barrera, mientrasegues QDs con WL, este
comportamiento se transforma parcialmente en ubodéamiento hacia la
parte externa de la WL, como es el caso del disgord 3.5 b) y hacia la
parte interna de la WL en el caso del QR (figuadB. Por lo tanto, la
existencia de la WL hace que se produzca una fseparacion entre el
electrén y el hueco, no solo en direccion en digecradial sino también en
direccién z, lo que conlleva a que adicional al ranota cuadrupolar en
direccion p, ahora también aparezca un momento bipolar odengalo

largo del eje z..

Se debe anotar que los resultados anteriores aa babre la suposicion de
gue el potencial de confinamiento en las juntusaé dado por una funcion
de paso. Como se ha demostrado previamente paes@&lde SAQDs de
tipo Il, los esfuerzos a los que de manera inhersatencuentran sometidos
los SAQDs durante su fase de crecimiento, puedemnbiea
significativamente la forma del potencial de coafmento [86]. No
obstante, se asume que nuestros resultados pdistribucion de carga en
discos y anillos con excitbn atrapado son cualiaatiente aceptables, a
pesar de que nuestro modelo simple desprecia giacdem esfuerzos al esta
sometido la heteroestructura.

La separacion entre las particulas debido al maymiamiento del electron
en el interior de la WL del QR se puede reforzatebilitar mediante la
aplicacion de un campo magnético en la direcciérdeimiento. De un
lado, el campo magnetico posibilita un confinanvesdicional al desplazar
ambas particulas hacia el eje de simetria, lo coalleva a un mayor
acercamiento de las particulas al interior del@aniDe otro lado, los niveles
de energia suben, lo cual incrementa la posibilaatlnelamiento hacia el
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interior de la WL, aun para campos muy pequeicse Efecto se produce
primero en el electron que es mas liviano y luggara un campo mas
intenso, se produce el desbordamiento del hue&uando el electron
desborda se produce un aumneto en la separciém lestparticulas, pero
esta separacion posteriormente disminuye cuandweoeldesbordamiento
del hueco.

En la figura 3.6 se muestra la energia de enlacexdéon en funcion del
campo magnético cuando el par e-h esta confinad@Dende dos diferentes
morfologias, como discos de espesor 5nm y radion3Q0imea a tramos) y
para QRs con diferentes espesores de la WL (lioenca). En todos los
casos el espesor de los QDs son iguales a 5nm{raseque los radios
interior y exterior, son iguales 20nm y 30nm, respamente.

S’
2 26 : P
£ R=20nm e
c 7/
2 241 d=0 R=30nm| -~ L
L% d=5nm ’
S 22 d.=2nm I
8 4
< 20 = ’ -
5 20 \d%/
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% 18_ /r// i
% dbz(?/,/ — Anillo
C 164---- R Disco
LL " T T T
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Figura 3.6 Energia de enlace del exciton en fumaél campo magnético
en un disco de hrAlo4sAS/Ab 3sGagesAs (linea a tramos) y en varios
anillos de IR sAlp45AS/Ab 3sGay 6sAS con diferentes espesores de capa
himeda (lineas continuas)

A partir de la figura 3.6 resulta evidente la eeisia de una fuerte
correlacion entre la morfologia y la dependencidadenergia del exciton
con el campo magnético. Por ejemplo, en el casalideo la energia de
enlace del excitbn crece monotonamente al increaneel campo

magnético. Esto se debe a que las particulas aladds hacia el eje del
disco, produciéndose un mayor acercamiento erig. eLa morfologia del

anillo se caracteriza por la presencia de un avitentral en la estructura y
por la existencia de dos junturas laterales, umeriex y otra interior. Esta
es la razon por la cual las curvas en la figura Bata QRs son
absolutamente diferentes en comparacion con eb.dise el anillo, cuando
el campo magnético crece, la energia de enlaceeritomienza a caer
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hasta que alcanza un minimo. Esto se debe a que upa campo
relativamente débil, la particula mas masiva pesoardentro del anillo
mientras la mas liviana comienza a penetrar ladredel orificio central, lo
que conlleva a un incremento en la separacion pimmdel par e-h.
Cuando la intensidad del campo magnético tienecremento adicional, el
hueco comienza a penetrar en la region centralemda que la separacion
electrén-hueco vuelva a decrecer. Este hechoexanlh que la energia de
enlace comience a crecer. En la figura 3.6 se puedgue la posicion de
los minimos en las curvas para el QR son depemdiedel espesor de la
WL, de tal manera que cuanto mas grande sea esasge la WL, mas
pequefia sera la intensidad del campo magnéticespmndiente a la
posiciéon del minimo. Esta dependencia de la parsiciel minimo esta
relacionada con la disminucion en la altura de dadva en las junturas
laterales cuando el espesor de la WL crece.

Un aspecto que se debe resaltar en relacién gpkndencia de la energia
con el campo magnético, es que ésta cambia eseeai@ cuando los
espesores del QR crecen y las alturas de la WLinligen. Esto se debe a
la significativa diferencia entre las probabilidadde tunelamiento del
electron y del hueco en la region central del anjlla la elevacién en la
altura de la barrera lateral.

En la figura 3.7 se muestran los resultados dendgsigéa de enlace, como
funcion del campo magnético, para QRs con altur@rde, espesor de la
WL, 1nm, espesor del anillo de 5nm y tres valorégerehtes del radio

exterior, 10, 15 y 25 nm. Las alturas lateraleslaéarrera en estas
estructuras son significativamente mas elevadas equel caso que se
considerd anteriormente, ya que la penetracioragmiticulas en la region
central llega a ser posible Unicamente bajo camm@agméticos muy fuertes.

A partir de esta figura se puede ver que la depenaede la energia de
enlace del excitén en los anillos con radio extedi® 10 y 15 nm es mas
bien similar, pero esta dependencia es absolutanmifgrente en el anillo
con radio exterior de 25 nm. En el primero dedasos mencionados, la
energia de enlace crece mondtonamente a medidel gaenpo magnético
aumenta hasta alcanzar el valor de 25 T, en tamgpgra el caso del QR
con radio exterior de 25nm, la energia primero erntamente hasta
alcanzar un valor madximo para B=10T y a partir dge epunto un
incremento adicional del campo magnético hace guenérgia comience a
caer. Para facilitar la interpretacion de estelltado, se presenta en el
recuadro de la figura 3.7 la dependencia de laraejda promedio entre el
electréon y el hueco con el campo magnético, el saatalcula mediante la
SPCF dada por la ecuacion (3.16). Comparandouasg de la figura
principal y las del recuadro, se puede observar sinzetria de tipo
especular en estas curvas, ya que cuanto mas pe@sefa energia de
enlace mas grande es la separacién electrén-hBeqreciso anotar que las
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separaciones promedio correspondiente a los esligddss del exciton en
materiales de yxsAlo.45As en el bloque, tanto en sistemas 2D como 3D, son
iguales a medio ¥5.2am) y a un &10.4hnm) radio de Bohr efectivo,
respectivamente. Por lo tanto, dadas las sepaexioromedio para el par
e-h en QDs, se podria pensar como si estos sisgghageran inmersos un
espacio isotropico cuya dimension es fraccionataqgual varia entre 2 y 3.
Esto se debe a que el confinamiento en la direcd&rcrecimiento de
cualquier QD de altura finita resulta ser muy feepero incompleto.
También es claro que el incremento del radio délloamace que la
estructura del exciton sea mas lineal, producienda disminucion
adicional en la dimension efectiva del espaciota les la razén por la cual
la separacion e-h en anillos de radio exterior de yl 25nm es
apreciablemente mas pequefia que en anillo con meidOnm. La
curvatura de la estructura en el Ultimo caso esgreésde, haciendo que la
configuracién para el excitén tenga un caracter 2EAgue 1D y de manera
contraria ocurre en el primer caso. La reducciéradaltura de la barrera
lateral efectiva mas interna, en la presencia @ehpo magnético, es

proporcional al valoy/”R2, .

26 . ' 5 /'\
é E 6.5
25- S 3
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— ] S O 55l
> 33
0 5 10 15 20 P5
é 23+ R, =25nm B (T) -
LIJ_Q
22- i
214 Ancho del anillo=5nm|
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Figura 3.7 Energia de enlace del exciton en funadéhcampo magnético
en anillos de IpssAlp 4sAS/Ab3sGanesAS con diferentes radios exteriores,
10, 15y 25 nm. En el recuadro se presenta laacan de la distancia
promedio entre el electron y el hueco en funcidncdenpo magnético. Se
utilizan las mismas convenciones empleadas enfegjuea principal.

Para las estructuras consideradas, esta disminwsémsuficiente para

producir un incremento significativo de la probalat de tunelamiento del
hueco en la region central, pero si es suficieai® acer significativa la
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probabilidad de tunelamiento de los electrones &rd@Qn R =20nm y

campos magnéticos de intensidades mayores de E@Tconsecuencia, se
puede observar en el recuadro de la figura 3.7 equestas condiciones la
separacion promedio del par e-h se incrementa &bmgnte, mientras la
energia de enlace en la figura principal decrecgte Eefecto de un

incremento drastico de la separacion e-h y el spmediente decrecimiento
de la energia de enlace del excitdn, se puederlleveabo mediante la
aplicacion de un campo magnético significativamenés debil en un QR

con radio interior més grande, lo cual abre alguusibilidad adicional para

el manejo del espectro del exciton. Como la disigion de la altura de la
barrera mas interna en presencia del campo magnétiterno depende
también del radio del QR, entonces se podria espaeala separacion e-h y
la energia de enlace del exciton deberian ser ensitdes a la variacion del
tamano lateral del QR. De tal manera que cuant® gnande es el radio
interior del QR y mas ligera es la particula, miéas es la probabilidad de
tunelamiento de la particula en la region centealadbarrera. Por lo tanto,
la variacion del radio del anillo define otra padgilad para incrementar

abruptamente la separacion e-h.

En la figura 3.8 se muestran los resultados deilcatie la energia de enlace
del excitbn en funcibn del radio exterior del QR de
INg.55Al0.45AS/Alg 35G & 65AS, para el cual se ha dado un valor fijo del espes
igual a 5nm y se toman valores diferentes de lensmdades del campo
magnético, 0, 10 y 20T. En el recuadro de estardigse exhibe la
correspondiente variacion de la separacion promealia el e-h.

A partir del recuadro se puede que cuando el rextierior,R,,; incrementa
desde 7.5nm (bajo la condicion de que el espedoario permanezca
fijo), las funciones de onda del electron y del dwenicialmente se
comprimen en los lados opuestos del anillo, hadend la separacion e-h
suba hasta alcanzar un valor maximo cuan#&y, llega a ser
aproximadamente igual a un radio de Bohr efectalcededor de 10nm).
Para un incremento adicional d&, el electron y el hueco saltan sobre el
mismo lado del anillo, haciendo que la separacr@medio se reduzca de
manera rapida. En presencia de campos magnétimrmedios o débiles,
la altura de la barrera interior decrece lentamentndo el radio interior
crece, haciendo posible el tunelamiento del elaced la region de la
barrera central. En consecuencia, la separacibnuea vez mas se
incrementa. Se puede observar a partir del reougu este incremento se

presenta a partir d&, =17nm cuando el campo magnético se hace igual a
20T y paraR, =22nm cuando B=10T. También se puede observar que

existe una total concordancia entre las curvasre®iadro y las que se
muestran en la figura principal, ya que cuanto grasde es la separacion
e-h, mas pequefa es la energia de enlace delmexoiiéeversa
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Figura 3.8 Energia de enlace del exciton en un llanide
INg.55Al0.45AS/Ab 35Gap gsAS  en funcidn del radio exterior para un espesor
fijo del anillo y para diferentes intensidades daimpo magnético. En el
recuadro se presenta la variacion de la distanagianpedio entre el electron

y el hueco en funcion del radio exterior. Se wwdilizlas mismas
convenciones empleadas en el la figura principal.

3.2 EFECTO DE LA MORFOLOG iA SOBRE LA DISTRIBUCION
DE CARGADE UN EXCITON EN SAQDs

En la seccidn anterior se estudio la forma comdiseibuia la carga de un
excitén confinado en un QD en forma de anillo ydikzo. Los resultados
demuestran que el campo magnético y el tamafio @elti€hen gran
incidencia sobre la manera heterogénea como sebdigt la carga
eléctrica. Como es bien conocido, no sélo el tamdé QD afecta el
espectro energético de las diferentes particulainamlas dentro de él sino
también su morfologia. Por lo tanto, resultadigiensar en la forma como
se distribuye la carga del par e-h en SAQDs de dermliferentes y en
particular en QDs que posean morfologias mas mudes que los anillos,
tal como la piramide conica y la lente. En estos chsos se espera que al
estar las particulas mas confinadas, se presemltaligtribucion de carga
diferente a la observada en anillos y discos. sEstzones han motivado un
estudio que permita determinar como la morfologla@D afecta la energia
de enlace y la distribucién de carga del excitonfinado en piramides
conicas, lentes y discos (ver figura 1.5). Lamtuariable del QDd, la
cual depende de la distanciaal eje de simetria, se define a través de una

sencilla y versatil expresion unificada para les sistemas:
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1/

d(p)=d,+d[1-(o/R)'] " 9(R-p) (3.19)

Aca R, representa el radio de la baskg, es el espesor de la WL, es la
méxima altura del QD por encima de la WL${x) es la la funcién escalén

de Heaviside. La morfologia del QD se controla padio del parametro
generatriz de forma, el cual corresponde a un entero que toma logse&lo
1y 2 para QDs en forma de piramides cOnicas \esenespectivamente,
mientras que el disco se genera cuande oo

En el analisis que se va a realizar a continugeéda la energia de enlace y
la distribucién de carga del par e-h confinado ddsQ@le IR s5Alg.45AS/
Alg35Gay 6sAS, se hacen dos suposiciones. Lo primero, es guepones de
conveniencia matematica y en correspondencia cos lhiatos
experimentales, se asumird que el cociente entraltlma maxima del

SAQD y del radio de la base es muy pequf(d +d,)/ R <<1]. Esta

condicion permitira desacoplar el movimiento rapeto direccion z del

movimiento lento en el plano. La segunda conditiéne que ver con la
omision intencional de los efectos asociados csrcdonpos de deformacion
que inherentemente se crean en el QD durante suésrecimiento y los
cuales pueden llegar a tener un impacto signifiogtl47] en la estructura
electrénica de los sistemas de pocas particuldsadas en QDs.

Para solucionar la ecuacién adimensional de Samgédi (3.6),

correspondiente a un exciton en un QD con simaxii, se usara el mismo
método de dimensién fractal con el que se hizondlisis en la seccién

anterior para el exciton en discos y anillos. Goas®do, en este método se
requiere realizar dos pasos fundamentales. Lo poiree determinar las
autofunciones y los respectivos autovalores decle@on de Schrodinger
uni-particular y lo segundo es determinar y soloaiola ecuacion que

satisface la funcion de correlacién(r,,).
En la solucidén la ecuacion uni-particular de schrger (3.7a) para el
estado basém=0), se utiliza la aproximaciéon adiabatica que se ril@éc

en la seccion 1.4, con fin de desacoplar el movitoieapido del lento. La
ecuacion de onda para el movimiento rapido a Igolatel eje z esta dado
por:

0 afp(pp’zp)

97, oz, VoPp2e) ful 0 2=

EZp(pp) fzp(ppzr); p=¢h

(3.20a)
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donde p,, se debe tratar como un parametro. El potenciabdénamiento

Vp(pp,zp) se define a través de la ecuacion (3.5), dondespksor
d(p)del QD esta definido por la ecuacion (3.19). Lagowalores
Ezp(pp)que se encuentran al resolver la ecuacion de oBd20)(

representan los potenciales de confinamiento damsoeimiento lento del
electréon o del hueco en el plano perpendicularlaa 2cuacion de onda uni-
particular en el plano se puede escribir como:

Ai{pm

pdp dp }Em(p) f,.(0)=E,f (0); pP=eF  (3.20b)

Claramente se puede ver que la funcion de ondaarticular completa se
puede escribir como:

fp(rp) =1, p(zp’p p) f p(p p); p=gf (3.21)

Una vez se obtienen las curvas de poterﬁjp(pp), las funciones de onda

para el estado basépp(,op), correspondientes al movimiento plano de la

particula y las energias uni-particulares parasteld® base del electrds,y
del huecoE,, se pueden encontrar resolviendo numéricamergeuacion
(3.20b) con condiciones de frontef§, (0)=0y f,,(~)=0. En nuestro
caso se usa nuevamente el método de barrido trngémico [87-80].

En la figura 3.9 se puede ver que la forma delrmiéd de confinamiento en
el pIanoEZe(,oe), es fuertemente dependiente de la morfologia del Q

siendo casi una imagen especular de los perfile®sl®D. En nuestro
modelo con altura del QD dado por la ecuacién (3.1 curvas de
potencial para el movimiento de las particulas leplano tienen la forma
casi triangular para el caso de la piramide cér(izal), forma casi
parabdlica para la lente(n=2) y rectangular paralisto (h— ). La

expresiones analiticas aproximadas para la depeletipotencial con la
distancia, se pueden escribir como:

(P) +0.41y " 0<p.<R;
v, (pp): Eayer Op(pp/ Re) P o< R p=eh (3.22)
ELP), +0.40Y, ; p,> R

layer
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En esta ecuaciéli,g';’/)er y Eég)er +0.40Y, , representan las energias del estado

base de las particulas en la capa de InAs con @ggese 5 y 2 nm,
respectivamente.

d0:3nm
db:2nm
S 0,8 §
=7 R =40nm
~~
a Piramide
vﬁ Conica Lente
LLl n=1 _
0,6- n=2 L
Disco
n—m
0,4 T T T T T T T T
0 10 20 30 40

p (nm)

Figura 3.9. Curvas de potencial efectivo para eMimiento del electron en
el plano en puntos cuanticos en forma de discaelgmpiramide conica.

La ecuacion de Schrodinger (3.6) para el excit@nes posible resolverla
exactamente y por lo tanto se debe emplear un méteximado a fin de

encontrar la funcion de ondé(r.r,,7=1) y la energiak (r =1) para el

estado base. En nuestro caso se usara el pringipacional y para ello se
propone una funcion de prueba de la forma:

W(relmr=0=WO0f g 1= 0o(rg)=f M )o(r J (3.23)

donde ®(r,,) es una funcion que tiene en cuenta los efecta®delacion

del par e-h.
Mediante el principio variacional de Schrédinger meede encontrar la

mejor aproximacion dé¥(r.r,,7=1) a través dda minimizacién de la
funcional F[®]=(f.f,®|H - E| f.f,®). Tomando la derivada funcional

con respecto atD(r) y después de algunas manipulaciones matematicas se
obtiene la ecuacion de onda (3.14)
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1 dp(r)ddb(r) 2

“mar el g )= Ee ) (3.24)

E, = E(r=0)- E=1)= E+ E,- E

donde E, es la energia de enlace del excitoRy(r)es una funcion dada
por:

Po(r) = J.drej. fo(re)

La ecuacion de onda (3.24) que satisfmé')es similar a un atomo de
hidrégeno en un espacio isotrépico efectivo doraeparte radial del
Jacobiano esta dada pB@;(r). Las propiedades del espacio, generalmente
asociadas con la dependencia del Jacobiano sabgeie de acuerdo con

(3.25), estas propiedades deben definirse por lamgia de la
heterostructura. Si para cualquier heterostruta @spendencia fuera una

ley de potenciasPO(r) =CrP, entonces el parametro de escalamidbto

en esta dependencia se podria considerar comanlendién del espacio
efectivo y la ecuacion (3.14) tendria que coincictin el problema de
autovalores para un atomo de tipo hidrogenoide enespacio D -

dimensional, dond® puede ser un parametro entero o fraccionario [87].

[tk ) ol o b (3.25)

Para pequeias distancias ideg/ partiendo de la ecuacion (3.25), se puede
obtener una expresién aproximada de la dependdatcimcobiano sobre,

solo basta tener en cuenta que en este caso lowegergy r,, son casi
coincidentes, haciendo que

Po(r)=4mcr?;Cc =] f2(r) f2(r) (3.26)
Estas relaciones evidencian el caracter tri-dinoeradi del exciton para
separaciones muy pequefas del electron-hueco indiepéemente de la
geometria de confinamiento.

La ecuacion de onda (3.24) se debe complementadgsorcondiciones de
frontera, una en el punto=0 y la otra parar tendiendo a infinito. La

primera de ellas surge de la condicion de “cuspgt8]ly de la relacion
(3.25):

' (0)/®(0) = lim| ~2R(r)/rPy (r) | = -1 (3.27)
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La segunda condicion de frontera se puede obten®rtdo en cuenta que
para grandes separaciones del par e-h, las furscdmenda\P(re,r hl = 1)

y WO (r,r,,r=0) son similares y por lo tanto, la funciof(r), de

acuerdo a la expresion (3.23) deberia ser castamtes En consecuencia se
tiene:

lim ®'(r)=0 (3.28)

I -oo

Los calculos numéricos que se deben realizar ddiarminar la energia de
enlace del exciton y la funcibn de onda, con lal cs& determine
posteriormente la distribucién de carga del par eshel QD, consiste
fundamentalmente de tres pasos. Lo primero quealete hacer es

determinar las funciones de onda uni-dimensionalggr,) y f, (r,) por

medio de la aproximacion adiabatica, luego el ddlawmeérico de la
integral (3.26) y por ultimo se debe encontrar dacfon de onda y la
correspondiente energia mas baja del problema tlevadores (3.24).
Nosotros hemos calculado la integral (3.25) en did@tos sobre una malla

uniforme y su resultado se usa después para dammiiJacobiamR)(r)

para una separacion arbitraria del elecetron-hueediante la técnica de
Spline cubico. Las ecuaciones de onda (3.24) ooxiciones de frontera
(3.27) y (3.28) se resuelven usando el método dalbarigonométrico.

Una de las caracteristicas més relevantes dellg@ard-hueco en SAQDs,
tiene que ver con la distribucidon heterogénea dgacalentro y alrededor
del QD, debido a las capacidades tan diferentedignen el electrén y el
hueco para tutelar tanto hacia la region de laebrcomo hacia la WL.
Este hecho, tal como se demostré en la secciomi@mtpuede generar
momentos multipolares de diferente orden, los suséepueden expresar en
términos de las densidades de probabilidad de &acoal electrén,

N.(p,z) y al huecon,(p,z) en el punto en el cual las coordenadas

cilindricas son(p,z). La diferencia entre estas densidades de protiadbil

del electron y del hueco, permite determinar lastttad de distribucion de
carga Q(p,z)en SAQDs con exciton atrapado, es decir:

Q(p.2)=Ne(p.2-MNy(p. 2

En la figura 3.10 se muestran las curvas de coofotas cuales
corresponden a las lineas de nivel de las disiobhes de la densidad de
carga a lo largo de secciobn transversal de un QD de
INg 55Al0.45AS/Ga 65Al 0.35AS en forma de disco, lente y piramide conica con
exciton atrapado.
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Figura 3.10. Curvas de contorno de la distribucide carga radial
inducida por excitdn en un plano que pasa a tralgsje de simetria de un
QD de InssAlo.45AS/Ab 35Gag 6sAS cuyas formas corresponden a un disco,
una lente y una piramide cénica. Para las tres fmlogias se toma un
radio de la base igual a 20nm y la altura maximagytos QDs de la
izquierda sin capa humeda es de 3nm y para losdkeitecha la maxima
altura por encima de la con humeda es de 3nm gmdsor de esta capa es
de 2nm. Las partes sombreadas de estas figurasamdéhs regiones que se
cargan positivamente dentro deblaAlo45AS. Las lineas gruesas muestran
los perfiles de los QDs

En la figura se ha hecho una comparacién entreopusin capa humeda
(lado izquierdo) y puntos con capa humeda (ladedtar), lo cual permitira
observar el efecto de la WL en la distribucién dega del par e-h. Las
partes sombreadas de la figura indican las regioleesro del material
IngssAlo4sAS que estdn cargadas positivamente. Se puedeauerla
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densidad de distribucién de carga radial dentrtogl€)Ds y cerca al eje es
positiva, mientras que en las partes superioregiorf vecinas a las junturas
del QD, la carga es negativa. También se puedgquesel tunelamiento del
electrén en el plano de la capa, en las curvasadel izquierdo para QDs
sin WL, es despreciable. En este caso ambas ydagigermanecen
principalmente dentro del QD, pero el hueco pormés masivo se sitla
mas cerca del eje. Para el movimiento de lasqudad en el plano, la
existencia de la WL conduce a una disminucién ddtlaa de la barrera, lo
cual refuerza significativamente su tunelamientolardireccion lateral.
Este hecho conlleva a que las zonas periféricascas a las junturas del
QD estén mucho mas cargadas que en los QDs sin WL.

Comparando en esta figura 3.10 las curvas de para el disco, la lente, y
la piramide cénica, se puede observar tambiénrlacian de la distribucion
de carga, dentro y alrededor de las capas de IlaAgjal es similar a una
distribucion de carga de una superficie metalicando las geometrias del
QD varian desde un punto cuantico plano, como stodia otro mas
puntiagudo como la pirdmide conica. Esta varia@anla distribucion de
carga, es una consecuencia del mayor confinameggrecse produce en las
geometrias puntiagudas, lo cual se manifiesta digusa 3.10 a través de
un desplazamiento, tanto del centro de la cargéiymsdentro del QD como
de la nube de carga negativa, hacia el eje de anebnservando casi
invariable la distribucion de carga en la direccu@ntical a medida que la
geometria del QD se hace méas puntiaguda.

Debido a la simetria axial e independientemente nu&fologia, la
componente del momento dipolar en el es igual a gda distribucion de
carga en estos QDs, inducida por la captura detéexcse caracteriza por
tener un momento dipolar diferente de cero en decdion de crecimiento
del cristal y un momento cuadrupolar en el planpgedicular al eje de
simetria. Para aclarar la naturaleza de la compenantical del momento
dipolar inducido por el confinamiento del excitam& QD y para explicar
el porque este momento dipolar es mas grande micesas con geometrias
puntiagudas, se muestra en la figura 3.11 la distiones de carga en dos
pirdmides conicas de alturas diferentes.

Las flechas en estas figuras muestran la direagbmomento dipolar a lo
largo de las secciones transversales correspoedienfe puede ver que
cuanto mas alta es la estructura mas grande esrlponiente del momento
dipolar en la direccion de crecimiento cristalinBsto se debe al hecho de
qgue el electrén se sitia con mayor probabilidadaeregion periférica del
QD que esta mas cerca de la base, gracias a quenel espesor le ofrece
al electrén condiciones de mayor confinamiento. toiamente, el hueco
se sitba en la vecindad del eje de simetria y sebpgano intermedio que
esta entre la base y la parte mas alta del QD.loP@nto, la existencia de
un momento dipolar diferente de cero en la direcaé crecimiento del
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cristal, se puede atribuir al confinamiento no hgéreo en la direccidon
vertical de los QDs con morfologia en forma de cufa

PIRAMIDE CONICA PIRAMIDE CONICA

1 Z(tun) =0 d=2nm Z(nm) d=0 dg=snm

/ 10 N(mmn)

0.25 0.08 . 0.?03 =009 -0.18 0.11 0.04 -0.001 =006 =0.11
| ] |

L1 T 1 T T T 1 1
0.34 0.17 0.0 =0.05 =0.14 0.14 0.72 0.0 =0.03 = 0.08

Figura 3.11. Lo mismo que en la figura 3.10, splee aqui se tienen dos
piramides conicas con alturas de 2nm y 5nm, resgaoente.

En contraste al momento dipolar paralelo al ejesideetria, el momento
cuadrupolar en el plano se puede atribuir a larehi@a entre el
tunelamiento promedio de las particulas hacia laywélcual, como se ve a
partir de la figura 3.10, aumenta significativaneeatiando el espesor de la
WL crece y se hace comparable con el valor detlsaatel punto que esta
por encima de la WL.. EIl valor del momento cuadtap también es
sensible a la alteracién en la morfologia del QB p8ede ver de la figura
3.10 que la separacion e-h en la direccion laesahas fuerte en QDs con
forma puntiaguda y esta separacion se incremestado la morfologia de
los QDs cambia su forma desde un disco a una krdespués a una
piramide conica. Asi, los momentos, dipolar y cupdtar de los QDs con
excitdn atrapado, constituyen caracteristicas itaptgs relacionadas con
su morfologia y donde los valores de estos momesiifren un cambio
considerable cuando la forma del QD se modifica.

Otra caracteristica importante, la cual junto adparacion e-h puede llegar
a sufrir una variacion considerable debido a laslias en la morfologia

del QD, es la energia de correlacién del
exciton:E, =E¢ = 0 E¢ = 1F E+ E,— E. En lafigura 3.12 se muestra

la dependencia de la energia de correlacion detéexcon el radio de la
base del SAQD, el cual tiene una altura de 3nmeslabYVL y ésta a su vez
tiene un espesor de 2nm. La grafica se realiza B&@Ds con tres
morfologias diferentes: disco, lente y piramideican
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A partir de esta figura se puede ver que la depenaele la energia de
correlacion con el radio de la base del QD es ammgara las tres
morfologias que se analizan, obteniéndose los emlonas altos en la
piramide conica 1t =1), seguido por la lent¢n=2) y el disco(n — »).
En otras palabras, cuanto mas pequefio es el papagesteratriz de forma
n en la ecuacion (3.19), mas grande es la energiardaacion del exciton.
En todos los casos, al incrementar el radio deate Ise hace mas débil el
confinamiento y las energias de correlacion caeseyaproximandose
lentamente al valor limite de 4Ry*, el cual cor@mspe a la energia de
correlacion de un exciton en 2D. Para explicar éstalencia vamos a
establecer la dependencia de la energia de enklcexditon con el
parametro generatriz de forma y para ello se hacade la relacion de
incertidumbre.

81\ "\ Piramide Conica

Figura 3.12. Energia de correlacion del excitbnmmofuncion del radio de
la base para QDs con diferentes perfiles obtenidos (3.14)(lineas
continuas) y usando principio de incertidumbredhs a tramos).

Las energias uni-particulares para el estado bas@ eampo central de 2D
con potencial dado por (3.23), se pueden obtemparta de la relacion de
incertidumbre como:

£, ~ED.+Ry(040g,/ R " (4 ) " (@) @, €3.29)

El primer término de esta ecuacion da la energfang@l de la particula
localizada cerca del eje y el segundo término seporde a la energia
cinética para el movimiento en el plano. Cuandbdse del radio crece, la
energia cinética cae y tiende a cero, pero la eapitk la convergencia a
cero, depende del parametro generatriz de foormaPor ejemplo, en la

piramide conica este término en la ecuacion (d28yece coma: ]/«3/R§ :

en lentes comcx]/Re y en discos com@]/Rez. Para estimar la energia
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del par e-h, se deberia tener en cuenta que lgiar@nética de este sistema
es aproximadamente igual a la energia del solochue&s el término
generado por la atraccion entre particulas. Lagéaete interaccion del par
e-h en QDs con radio mas grande que 10nm es dkedbede -4Ry*, igual
al valor de la energia de correlacion del excitGrdifmensional no
confinado (la separacion promedio entre el elecy6al hueco en dos
dimensiones es de alrededor de 5nm). Por lo tenemergia estimada para

el exciton es: Ep=E£§2,a+ E,-4R/*. Finalmente, de acuerdo a la

definicion dada para la energia de correlaciépusele obtener la siguiente
expresion semi-empirica para la energia de coréeladel excitbn como
funcion del radio de la bask, del QD con diferente parametro generatriz

de forman:
E, :[4+(2+ 2/n)(a ¥/ I@)zn/(mz)}DR?; ne1,2,0 (3.30)

Los resultados correspondientes a las energia®mlelacion del exciton
estimadas usando esta relacion, se muestran éjuta 3.12 con lineas a
tramos. El buen acuerdo con el método variaciopahey gratificante si se
considera la simplicidad de la estimacion.

Para analizar el efecto de la variacién de la altdel QD sobre las
propiedades del exciton, se ha calculado la deperalee la energia de
correlacion con el radio de la base de una pirdmdséca para tres valores
diferentes de la alturd,, sobre la WL, la cual tiene un espesor de 2nm. Los

resultados se muestran en la figura 3.13.

db=2nm
8.0 Piramide Conica -
“X 7.5
LS
wt®
7.0
6.5
15 ' 20
R,(nm)

Figura 3.13 Energia de correlacion del exciton fencion del radio del
QD de forma piramidal para tres diferentes alturas
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En primera instancia uno estaria tentado a pengauga disminucion de la
altura d, del QD deberia siempre producir una reduccionadgeparacion

entre el electron y el hueco y en consecuencienéagia de correlacion del
exciton deberia subir. No obstante, se puede odservla figura 3.13 que
las energias de correlacion del exciton en QDsattomas de 2nm, son mas
bajas que las energias de enlace en QDs con alfera3nm
independientemente del valor del radio del QD. raadén de este
comportamiento inusual de la energia correlacidrexigton, se debe a que
cuando la altura del QD se reduce desde 3nm al2nemergia cinética del
electréon se incrementa y se hace comparable caltula de la barrera del
potencial de confinamiento. Bajo estas circunséanse produce un
desbordamiento de la funcion de onda del electamiahla region de la
barrera, principalmente a lo largo de la direccnEsto hace que la
separacion entre el electron y el hueco se increandliegando a ser tan
grande como la separacion entre particulas débiéneonfinadas en QDs
de 8nm de altura. Como ha sido estimado anterimenesando la relacion
de incertidumbre, el valor umbral para el anchopdzio correspondiente al
desbordamiento de la funcion de onda del electndia eegion de la barrera
es de alrededor de 1nm. Esta es la razén delahuemportamiento de la
energia de enlace del exciton en QDs cuyas alsarasnas bajas de 3nm.

Otra caracteristica interesante de las dependepmasntadas en la figura
3.13 esta relacionada con la interseccion de lagsiwcorrespondientes a
QDs con alturas de 2 y 8nm cuando sus radios saire@edor de 12nm.
Este comportamiento solamente puede explicarse por menor
confinamiento del electron en QDs con altura de gamen QDs con altura
de 8nm. En consecuencia, podemos concluir quedismainucion de la
altura del QD por debajo de un cierto valor critiempre estara
acompanado del desbordamiento de la funcién deaodad electron, no
solo en direccion z sino también en direccion &ter

3.3 DISTRIBUCION DE CARGA EN PUNTOS,CUANTICOS
ACOPLADOS VERTICALMENTE CON EXCITON

En las secciones anteriores se demostré que lotragles y los huecos
confinados en SAQD tienen probabilidades difereptas tunelar hacia la
region de la matriz que rodea al QD. Este heclue lopge al confinar un
exciton en un QD, se formen densidades de cargastgmientre la parte
central del QD, la cual se carga positivamente, pdriferia del QD que se
carga negativamente.

Recientemente se ha establecido la existenciasten®s compuestos por

dos SAQDs que se pueden disponerse vertical oalatente. Estos
sistemas acoplados han generado grandes expestalefsido a sus
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potenciales aplicaciones en opto electronica y ctagidn cuantica [112,
149].

En esta seccidbn vamos a extender el método de diémefractal usado en
el estudio de los excitones en un solo QD, al cisexcitones confinados
en dos puntos cuanticos acoplados verticalmenteara Rograr este
proposito, se consideran dos QDs dgsdAlg45AS/ Alg3sGay sAS en forma

de lente (parametro generatriz de forma2), altura maxima sobre la WL
dy, espesor de la WLdl, y separacion entre puntds La representacion

esquematica en 3D para este sistema de dos pitados verticalmente
se muestra en la figura 3.14.

T

Figura 3.14. Representacion esquematica de urersstde dos punto
cuanticos acoplados verticalmente

La ecuacion adimensional de Schrédinger en la apemidon de masa
efectiva para el exciton en presencia de campo étiagnB = Bz puede
escribirse en coordenadas cilindricas como:

H(re’r hol ) (I’ th) E(T) (rer' hI);
H (re’rh’r) = He(re)+ Hh(r h)_zr/reh

Hp(ro) = -0 3+V (0 2)+7 y* 0734+ 10 y0/09 ; (3.31b)
Mo =H/my; p=eh

Vo(0.2)= %= (35 do)- 3- W( 2 W[ + ()~ | (3310

(3.31a)
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donder, y r, son los vectores de posicion del electron y elcbue
(rp ={pp,¢p,zp}; p=e h) Y T =|re —rh| es la separacion entre particulas.

El pardmetror en el Hamiltoniano (3.31) es igual a cero pareasb uni-
particular y uno para el problema real con intetac€oulombiana entre el
electrén y el hueco.

Para resolver el problema de autovalores 3.31aamediel método de
dimensién fractal, se deben realizar varios pasosrimero que se debe
hacer es resolver el problema uni-particular comitaniano (3.31b), tanto
para el electrén (e) como para el hueco (h). pstonitira determinar

autofuncionesf, (r.) y f, (r,), asi como sus respectivos autovalokey
E,. Este objetivo se puede lograr mediante la apragion adiabatica, la
cual se puede implementar garantizando {de+d,)>> R,. Una vez

conocidas estas autofunciones se propone una fund@ prueba
W(re,rh,r = 1) como el producto de las funciones de onda uniqdates y

una funcion de correlacion, esto &é(r.,r,,7=1=f.( J fof JP(re)-
Mediante el método variacional de Schrddinger sedpuobtener la
ecuacion de onda que satisface la funcién de ewmitel ®(ry,) y las

respectivas condiciones de frontera que se debmplitu La solucién de
esta ecuacion de onda (3.24) se debe hacer podosébaméricos, que en
el caso presente se usa una vez mas el métodorit hEgonométrico.

Los resultados de célculo para las distribucioreesatga y para la energia
del exciton en puntos acoplados verticalmente, seestran en tres

diferentes figuras. Las distribuciones de carga gh exciton, calculadas

sobre un plano que contiene al eje de simetriggregentan a manera de
curvas de nivel en las figuras 3.15(a-d). La diatkide carga se calcula
como la diferencia entre las distribuciones de idewisde probabilidad entre
el electrén y el hueco, lo cual se hace usandéutasiones bi-particulares

dadas por la ecuacion (3.23). Los parametros gemogde las estructuras
y la intensidad del campo magnétigse dan en las figuras.

El perfil de la seccion transversal del QD se dbsca través de las lineas
sélidas mas gruesas. Las partes oscuras de lasdigudican las zonas
dentro del material de dBsAlo45AS que se hallan cargadas positivamente,
mientras las partes mas claras corresponden adames periféricas que se
encuentran cargadas negativamente. Debido a Izddi@ de masas entre el
electron y el hueco, se puede ver como el tunetgmigel electron se hace
significativo cuando la maxima altura de la lergeaeentre 3-5nm, mientras
que el hueco permanece mas fuertemente restrigldgparte central del
QD. Esta es la razén por la cual el interior ddacpunto, con excitdén
confinado, se carga positivamente, mientras querdgsnes periféricas
alrededor de las junturas de cada punto se caegativamente.
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Fig. 3.15 lineas de nivel para densidad de disitibn de carga a lo largo
de una plano (x-z) para un sistema formado por wdes acopladas
verticalmente y dentro de las cuales se confinaxaitén bajo la presencia
de un campo magneticp=0 (figuars de la izquierda a,c) y=3(figures de

la derecha b,d)

La parte izquierda de la figura corresponde al dascero campo magnético
para grandes (a) y pequefas (c) separaciones@bse Se puede ver un
cambio significativo en las distribuciones de cacg@ando los puntos se
aproximan uno al otro. Cuando la separacion entirgos es grande, la
carga negativa de manera preferencial escapa eccidin lateral, mientras
que para el caso de pequefias separaciones, lanegya@va escapa en todas
las direcciones alrededor de las junturas. Tamtbgpuede ver que bajo la
influencia del campo magnético externo, figurasb3l,d) se produce una
disminucién significativa del tunelamiento del ¢tén en direccién lateral,
lo cual se debe al fuerte confinamiento de la itistion electrénica en
direccién radial por accion del campo magnético.om@arando las
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distribuciones de carga del lado izquierdo y desedd la figura 3.15, se
puede ver un considerable confinamiento de lailigtion electronica en
direccion radial por la accion del campo magnétibebido a la simetria de
la geometria que se analiza, el momento dipolara perdas las
distribuciones es casi cero, pero la distribuciéncdrga se caracteriza por
un momento cuadrupolar, el cual incrementa a medidala separacion
entre puntos disminuye y la intensidad del campoer

En las figura 3.16 se muestra la dependencia dedegia de enlace para el
estado base de un exciton en dos QDs en formante ¢pie se hallan
acoplados verticalmente. El estudio se hace pesadiferentes alturas, pero
en cada caso separacion entre puntos es la migjnale 20nm.

20 0
R, (m)

Fig. 3.16 Energia del estado base de un excitonleates cuanticas de
Ing 55Al0.45AS/Ga 65Alp 35AS acopladas verticalmente, como funcién del radio
de la base

Se puede ver que la que las energias de correladiSminuye
mondtonamente a mediada que el radio de la base, grgpaulatinamente,
en todos los casos, la energia se acerca al \glubdaco de 4Ry*, el cual
corresponde a la energia correlacion del exciton s&stemas bi-
dimensionales, es decir en puntos para los cualeumple que la razén
d,/R - 0. La dependencia de las energias de correlacidrelccadio de

la base para los diferentes espesores de la WL hka tente, en general
tienen un comportamiento similar, donde los valonés altos de energia se
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obtienen para las lentes de menor altura, debidwemento adicional del
confinamiento en la direccion de crecimiento.

Re=16nm
5,6
D
2
<54
w dy=3nm
db=2nm
5,2 d=12nm
o 5 10 15 20 25

B (T)

Fig. 3.17 Energia del estado base de un excitonleates cuanticas de
INg.s5Al0.45AS/Ga s5Alp 35AS  acopladas verticalmente, como funcion del

campo magnético.

Finalmente, en la figura 3.17 se muestra a depemel® la energia de
correlacion del excitdbn con le campo en heteroestras con diferente
radio de la base. Se puede observar como la angegcorrelacion crece
monotonamente al aumentar la intensidad del camgamético, lo cual se
debe a que el campo empuja a las particulas haagan&ro del anillo,

produciéndose asi un mayor acercamiento entreeetréh y el hueco, lo
que finalmente se traduce en aumento de la iniéra€oulombiana y por

consiguiente de la energia.
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CONCLUSIONES

Se ha estudiado el espectro energético de losnsistede pocas
particulas, tanto del tipo méviles, formadas s&o lps portadores de

carga como un par electrén-electrén (e-e), exditér), triones X" y
X7), como del tipo inmoviles, correspondientes adsimdos ligados de

uno o dos electrones a un centro de carga pofijivgD®y D). Se han
considerado varios modelos de sistemas de poctsytas exactamente
solubles con el fin de establecer caracteristieamemgles de los puntos
cuanticos auto ensamblados en los limites unidiyignsionales.

El analisis de las soluciones exactas permitidbéstar la existencia de
una transformacion del estado base, similar a éasguobserva en una
transicion de fase de un sistema de muchas pasicddsde un estado
gaseoso hacia una fase ordenada del tipo cristaVigaer cuando se
disminuye la concentracion de las particulas. taasformacion de
este tipo se observa en un anillo con pocos eleetra medida que el
radio se incrementa desde valor muy pequeiio, cuglndovimiento de
los electrones esta débilmente correlacionadoahastvalor muy grande
cuando los electrones se encuentran fuertememaaconados.

Se estudié el efecto del campo magnético sobrensist de pocas
particulas en anillos cuanticos acoplados vertieaten y se pudo
establecer la existencia del efecto Aharanov-Basimilar al que tiene
lugar para un solo anillo. Ademés se estableci® guperiodo de
oscilacion del estado base en el efecto AharondwBdepende del
radio del anillo, pero no de la distancia de sepéneentre ellos.

Para extender los resultados anteriores a modelnslas secciones
transversales y barreras de potencial finitas $iedafa aproximacion
adiabatica (AA). Se encontré que la disminucionlaaltura de los
anillos hasta 2nm conlleva a un aumento de la pbtdad de

tunelamiento electrénico fuera de los anillos y caayor probabilidad
hacia la region central. El tunelamiento se hasgynificante cuando la
altura del anillo se duplica y los resultados seehasimilares a los
obtenidos para anillos 1D con barrera infinita.

La AA se utiliz6 también para analizar la influemcie la morfologia y
el tamafio de los SAQDs, ya que esta técnica persafmrar el
movimiento rapido de las particulas, en la direcgé@rpendicular a la
base, del movimiento lento en la direccién later&e demostré que el
potencial efectivo que gobierna el movimiento led&las particulas,
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experimenta un descenso con relacion al potenciginal producido
por la discontinuidad en las bandas de conducaolosl materiales que
constituyen la heteroestructura. Este descensia @stdre el 40% vy el
70% cuando la altura del QD disminuye desde 4nmna. 2Se encontré
ademas que este potencial depende fuertemente wherfalogia del
SAQD, siendo su forma similar a una reflexion esfacdel perfil del
punto en la seccién axial respecto de la base.

El estudio de los sistemas de pocas particulash€DS realizado en el
marco del método de dimension fractal muestra gueaérgia del estado
base es muy sensible también a los cambios del dadia base, espesor
de la capa humeda, altura por encima de la cap&daim posicion de
las impurezas donadoras en el interior del QD.

Se analiz6 el efecto de campo magnético sobre fdémale donadores
cargadas negativamentd)- en SAQD. Se establecio que bajo
influencia de campo magnético aplicado a lo largo eje axial se
aumenta esencialmente la probabilidad de formad#dD~ cerca de eje
de simetria a través de transferencia de un efededde una donadora
neutra D° localizada en la regién periférica hacia otra aeecal eje.
De esta manera, la aplicacion de campo magnétimeta la poblacién
de las donadoras ionizadas lejos de eje de simgtréaimenta la
poblacion deD™ cerca de eje. El efecto se debe al confinamitereite
de los electrones y al aumento de probabilidadnderdrarlos cerca de
eje bajo de influencia de campo magnético. Commdstraron los
resultados de célculo esto resulta en un aumentdfisativo de la
energia de enlace de las impurezas centradas yna&ndigminucion
notable de esta energia para donadoras periféricas.

Se estudio el efecto de morfologia sobre las easrgé enlace de las
impurezasD® y D™, asi como del exciton en SAQDs. Se demostré que
en condiciones de confinamiento moderddR =20nm y ¢ = 4 nm),

la mayor energia de enlace se obtiene en QDs emafde piramide
conica, seguida por la piramide truncada y la lemientras que el valor
mas pequefio siempre corresponde al QD en formasde. d Esto se
debe a que la distancia entre donador y elect@mtre electrén y hueco
en los QDs con morfologias puntiagudas es menoeques puntos con
morfologias aplanadas u oblatas a consecuencia rdalor
confinamiento que se logra en los QDs de tipo potam El efecto
contrario se presenta bajo condiciones de fuerte

confinamientd R, <10nm y ¢ = 4 nm), ya que el desbordamiento de la

funcién de onda hacia la regién de la barrera ewall que la distancia
electron-donador aumente, haciendo que el ordefagrenergias de
correlacion para las diferentes morfologias descaiteriormente se
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invierta totalmente y en este caso la maxima eaeaigicorrelacion se
presenta en discos mientras que la minima se tapdramide conica.

Mediante el célculo de la razém entre las energias de correlacion de

las impurezas D"y D° respectivamente, se ha podido comprobar que
en general los SAQDs no pueden considerarse COB®RTES
estrictamente bidimensionales, ya que al variaagib de la base de los
SAQDs, se puede evidenciar una evolucion en la mboealidad de
estas heteroestructuras. Cuando el radio de &adssla entre 40 y 60
nm, el valor deo se aproxima a 0.2 el cual es caracteristico densés

1D, pero para radios entre 10 y 30 non,toma un valor cercano a 0.3
gue es propio de los sistemas 0D, mientras queakdr vde 0.13
caracteristico de los sistemas 2D, s6lo se logra plios de la base
mayores de 60 nm.

Se comprobd que para los excitones atrapados erbDSA&Qdiferencia
entre las masas efectivas del electrén y del hugene una gran
incidencia sobre el espectro de energia del patréfehueco y la forma
como se distribuye la carga en heteroestructur@a.mayor longitud de
tunelamiento del electron, cuya masa efectiva @soemente menor de
la del hueco, hace que exista un predominio deacaggativa en la
region periférica cercana a las junturas, miergteesel interior del punto
se carga positivamente a consecuencia de la magiaia del hueco. La
separacion espacial de cargas del electron y detohda lugar a la
formacion de momentos cuadrupolares en las difesent
heteroestructuras . En anillos cuanticos este mtonéiene una
orientacion contraria a la de los otros tipos des@e se analizaron
debido a que el electrén tiene mayor probabilidadiuhelar hacia la
zona central del anillo, mientras que en los ot@sos tunela hacia el
exterior de los QDs.

Se demostro que la presencia de capa humeda (fwddtyer”) en los
SAQDs conduce a formacion de un momento dipolarlarbo del eje z
el cual es mayor cuanto mas grande sea el espesd@@ y mas
puntiagudo sea su perfil
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