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EFECTO DEL CAMPO ELECTRICO SOBRE EL ESTADO BASE DE UNA D’ EN
POZOS CUANTICOS Y SUPERREDES DE GaAs-Ga, xAlxAs’

Autor: Miguel Angel Duran Roa™

Palabras clave:

1. Campo eléctrico. 2. Potenciales suaves. 3. QW. 4. DQW. Donadora neutra.

Se estudia el efecto del campo eléctrico aplicado en la direccion de crecimiento del cristal
sobre la energia de enlace del estado fundamental de una impureza donadora neutra en
heteroestructuras de pozo cuantico (QW) y doble pozo cudntico (DQW) de GaAs/Ga; Al As,
considerando diferentes formas del potencial de confinamiento. La funcion de onda para este
estado se presenta en una forma de producto de la funcioén de onda del electron desacoplado
con una funcién de correlaciéon que corresponde a la interaccion electron — donadora. Para
calcular la energia de enlace utilizamos el Método de Dimension Fractal (MDF) con el cual
partiendo del principio variacional de Schrédinger encontramos la funcidon de correlacion que
minimiza el funcional. El analisis se realiza dentro del marco de la aproximacion masa
efectiva, suponiendo que los parametros del material como la masa efectiva y la constante
dieléctrica son uniformes en las capas de GaAs y Ga; AlyAs. Ademdas proponemos una
extension del Método de Dimension Fractal, que permite obtener mejores resultados para el
calculo de la energia de enlace E, al incluir en la funciéon de prueba la posibilidad de un
confinamiento de la distribucion electronica en el plano perpendicular a la direccion de
crecimiento de cristal. Presentamos los resultados del calculo de la energia de enlace de una
donadora en heteroestructuras de pozo cuantico y doble pozo cuantico en funcioén del ancho
del pozo, la altura del potencial de confinamiento y la posicion de la impureza dentro de la

heteroestructura.
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EFFECT OF AN ELECTRIC FIELD ON THE GROUND STATE OF A D° IN GaAs-Ga,.
xAlxAs QUANTUM WELLS AND SUPERLATTICES’

Miguel Angel Duran Roa™
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1. Electric field. 2. Soft potentials. 3. QW. 4. DQW. 5. Neutral donor.

The ground state binding energy of a neutral donor impurity in quantum well QW and double
quantum well DQW heterostructures in presence of an external electric field applied parallel
to the growth direction, and considering diferent confinement potencials is studied. Wave
functions are expressed as the product of the disaccoupling electron wave function with a
correlation function that correspond to the electron — donor interaction. Calculating the
binding energy the Fractal Dimension Method FDM is used, which starting from the
Schroedinger’s variational principle we find the Euler-Lagrange equation in order to get the
correlation function which minimize the functional. We work within the framework of the
effective mass approximation considering material’s parametters as effective mass and
dielectric constant uniform throughout the layers of GaAs y Ga; Al;As. Moreover, an
extension of the Fractal Dimension Method FDM is included. This extension let us to get
better results to the binding energy E, because we include into the try function the possibility
of a confinement of the electronic distribution on the transversal plane to the crystal grouth
direction. We show the results to the binding energy Ej; in a QW and DQW heterostructures
varying the well width, barrier height of the confinement potential and the donor position

inside the heterostructure, the variation of the interwell barrier width has been included.
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INTRODUCCION

Los recientes avances tecnoldgicos en telecomunicaciones y microelectronica se han
fundamentado en los estudios teoéricos y experimentales de la Fisica del estado solido,
especificamente, en el area relacionada con los sistemas de baja dimensionalidad. Se
considera que un sistema es de baja dimensionalidad (BD) si se disminuye el nimero de
grados de libertad de las particulas (electrones, fonones o fotones), como sucede en el caso de
pozos (OW), hilos (OWW) y puntos cudnticos (QD), en los cuales se reduce el movimiento de
las particulas a dos, uno y cero dimensiones respectivamente'.

Las aplicaciones de estas nanoestructuras en modernas tecnologias esta relacionada
con la fabricacion de nuevos dispositivos semiconductores que tienen mayor eficiencia y
velocidad de respuesta, menor tamafio y consumo de energia debido a la mayor sensibilidad
del espectro electronico de los sistemas BD a las perturbaciones externas. Los sistemas BD
han sido estudiados con gran interés durante los ultimos 20 afios por que las propiedades
fisicas mencionadas de estos materiales pueden ser utilizadas en la construccion de nuevos
dispositivos semiconductores como: Pilas Solares, Microcircuitos integrados, Diodos Laser,
Dispositivos Optoelectronicos, etc.

Bastard” realizé el primer estudio tedrico del espectro energético de impurezas
donadoras hidrogenoides neutras (D”) poco profundas en estructuras de pozo cuantico (OW)
de Gads - GaAlAs en la aproximacion de masa efectiva, considerando un modelo de potencial
de confinamiento con una altura de barrera infinita y utilizando una funcién de prueba
sencilla que incluia un orbital de Slater multiplicado por una funcién que tiene en cuenta la
simetria del sistema. Bastard analiz6 la dependencia de la energia de enlace con el ancho del
pozo y la posicion de la impureza en la heteroestrutura. Posteriormente Montes y
coinvestigadores extendieron el método para calcular la energia de enlace del estado
fundamental y la densidad de estados de una D” en una caja y un hilo cuantico (QWW)
respectivamente®™. Se ha encontrado que el campo eléctrico afecta la energia de enlace de la
donadora’ y ademas rompe la simetria axial del estado fundamental para la D’ centrada®.
Dugque et al” extendieron el modelo de Bastard para calcular la energia de enlace de las
impurezas en QWWs cilindricos, bajo la accion de un campo eléctrico aplicado axialmente.
Betancur and Mikhailov® utilizaron una funcién de prueba triparamétrica para estudiar el
estado fundamental /s y el primer estado excitado 2p de una D’ descentrada en un QW, para

campos magnéticos diferentes. Posteriormente el método ha sido extendido para calcular la



energia del estado fundamental de impurezas D’ en estructuras de dos’ y tres pozos'’
cuanticos acoplados, y el efecto de los campos eléctricos y magnéticos sobre este estado'".
Empleando una aproximacion variacional - perturbativa Han y Hsieh'? calcularon la
energia de enlace de una D’ en un QW como funcion del campo eléctrico aplicado y la altura
de la barrera de potencial. En el marco de este mismo método Nicolescu'” encontrd que
cuando se aplica a una heterojuntura un campo magnético en direccion axial y un campo
eléctrico en direccion variable los estados de electrones y huecos dependen sensiblemente de
las dimensiones de la heteroestructura y de la direccion relativa del campo eléctrico al campo

magnético. Mailhiot, Chang and McGill **

estudiaron el espectro de energia de las impurezas
D" en OWs de (Ga,Al)As considerando la impureza descentrada y diferentes dimensiones del
OW. Ranganathan et al”® encontraron evidencia experimental sobre la importancia de la
mezcla de subbandas en el calculo de la energia de enlace de las D en sistemas de (DQWs) y
SL, para incluir este efecto se han considerado funciones de prueba con orbitales tipo
Gaussiano y funciones de onda de paridad par e impar con parametros de expansion
determinados variacionalmente a fin de tener en cuenta la mezcla de las subbandas /s y 2p

161181920 Oljveira y coinvestigadores®

sobre la energia de las D’ en las heteroestructuras
utilizaron un procedimiento Variacional para estudiar impurezas relacionadas con el espectro
de absorcion Optica para pozos cuanticos de Gads - Ga;.,Al.As bajo la accidon de campos
eléctricos aplicados axialmente. Yip and Kok?, utilizando una aproximacién Variacional -
Perturbativa calcularon la energia de enlace para algunos estados de donadoras en un pozo
cuantico. Mikhailov et al* redujeron el problema de las D’ y D centradas y descentradas en

heteroestructuras semiconductoras a un problema Variacional utilizando el Método de

Dimensioén Fractal.

En este trabajo se utiliza el Método de Dimension Fractal MDF para calcular la
energia de enlace del estado fundamental /s de una impureza D’ centrada y descentra en
estructuras de OQW'y doble pozo cuéantico acoplado (CDOW “coupled double quantum well”)
formadas por capas consecutivas de Gads/Ga;.Al.As, considerando potenciales de
confinamiento rectangulares y suaves. En estos ultimos se considera una variacién gradual
de la concentracion de aluminio 4/. Realmente el modelo en el que se considera potencial
rectangular con variacion abrupta de la concentracion de 4/ (que se utiliza en la mayoria de
los trabajos mencionados anteriormente) en las interfaces es una aproximacioén en la que no

se tiene en cuenta la region amorfa que existe por la variacion paulatina de la concentracion



de aluminio. El método numérico que se utiliza en este trabajo permite resolver de la misma
manera el problema tanto para confinamiento con potencial rectangular como para
potenciales que varian gradualmente, y, analizar la dependencia de la energia de enlace en
funcion de la intensidad del campo eléctrico aplicado en la direccion axial, las dimensiones

de la heteroestructura y la posicion de la D’ tanto en el interior del pozo como en la barrera.



1. HETEROESTRUCTURAS SEMICONDUCTORAS

La tecnologia de fabricacion de los sistemas cudnticos bidimensionales (QW, DOW,
SL) es relativamente facil y por eso estas estructuras sirven como base para construir la
mayoria de los sistemas de baja dimensionalidad. Estas heteroestructuras tienen capas de dos
o varios tipos de materiales semiconductores con diferentes brechas entre las bandas de
valencia y de conducciéon que se superponen una sobre otra. Debido a la diferencia de las
brechas de energia, los portadores de carga en estas estructuras quedan confinados en la
direccion perpendicular a las capas y sus movimientos peden considerarse como casi-
bidimensionales y por eso las propiedades electronicas de estos sistemas son muy diferentes
de los semiconductores en bloque.

En todos los sistemas semiconductores en bloque los portadores de carga se mueven
en presencia de tres campos: el potencial peridodico producido por los atomos en el cristal, los
campos externos aplicados y el potencial de interaccion electron — electron'. Para los
electrones que estan ubicados cerca del piso de la banda de conduccion, o cerca del techo de
la banda de valencia se puede utilizar la aproximacion de masa efectiva, la cual permite
reducir el problema original de un electron sumergido en el campo eléctrico del potencial

atomico, al problema de un electron libre con una masa ‘renormalizada’ (que se llama masa
efectiva, y para Gads es igual a m = 0.067m, donde m, es la masa del electron libre).

Un material semiconductor se puede dopar con atomos de impureza de tal manera
que la corriente de conduccion se deba predominantemente a electrones o huecos, como
sucede en el caso de las impurezas donadoras D’ o aceptadoras 4” respectivamente. Las
impurezas D’ son 4tomos que tienen valencia quimica mas alta que el atomo sustituido, por lo
tanto, uno de los electrones de la D’ excesivo que no participa en la formacién del enlace

quimico queda casi libre, ligado con la impureza mediante una fuerza electrostatica muy débil

producida por el potencial coulombiano e/er  del i6n impureza, siendo
(6‘ =12.8 para 300°K ) la constante dieléctrica del medio. El factor 1/¢ tiene en

cuenta la reduccion de la fuerza coulombiana entre las cargas debido al apantallamiento. Esta
consideraciéon es valida sdélo para Orbitas grandes en comparacion con la distancia

interatdbmica. En nuestro caso para el Gads-Ga;,AlLAs la constante de la red

o
(a=5.654 a T =298°K) es casi la misma en ambos materiales y es mucho mads



pequefia en comparacion con el radio de Bohr efectivo (a; =1004). Las energias de

ionizacion de las D’ y 4 (~5 - 10 meV) son menores que kT a temperatura ambiente
(0.026eV ) y por eso se puede esperar que la ionizacion térmica de los &tomos de impurezas

D’y A” juegue un papel importante en la conductividad eléctrica del Gads-Ga,. Al As a
temperatura ambiente. Cuando se dopa la muestra de Gads-Ga,_.Al.As con una impureza D°,
se sustituye un atomo de Ga por un atomo del grupo IV (Si, Ge), de esta forma se crean

estados permitidos cerca del piso de la banda de conduccion. Estas donadoras se llaman poco

profundas porque la energia de ionizacion del electron (E g = 5.83m EV) es mucho menor

que la brecha de energia del Ga4s (E ¢ =1521lm .V para T =294°K )

1.1. POZO CUANTICO DE Gads/(Ga,Al)As

Una heteroestructura de pozo cuéntico consiste en una capa de un material
semiconductor Gads entre dos capas de otro material semiconductor, por ejemplo, Ga;..Al.As
con una brecha entre las bandas de valencia y de conduccién mayor. Por esta razon el
movimiento de los portadores estara restringido en la direccion perpendicular a las capas del
material. Una capa de Ga;.,Al.As consiste en un arreglo periédico de atomos de arsénico
junto con una fraccién x de concentracion de A/ 'y I-x de Ga. Los casos especiales de x = 0y
x = I corresponden a semiconductores cristalinos Gads y Al4s. En la Figura 1 se muestra el

diagrama energético de la heteroestructura de Gads - Ga,..Al.As.

Fig. 1. Diagrama energético de un pozo cuantico de GaAs/Ga,,AlAs
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En la figura anterior £g, y Eg, representan las brechas de energia para la barrera (Ga,..Al.As)
y para el pozo (GaAs) respectivamente, el eje 'z’ corresponde a la direccidon de crecimiento de

la heteroestructura, Ec, y Ec, son las energias que corresponden a los pisos de la banda de



conduccion de cada material, a su vez, Ev, y Ev, representan los techos de las bandas de
valencia respectivas. Se ve de la figura que debido a la discontinuidad de la banda de
conduccion denotada como AEc, se origina un pozo cuantico con barrera de potencial ¥ que
depende de la concentracion de 4/. El valor utilizado en los trabajos experimentales para la
altura de la barrera V) = 0.60AEg y V, = 0.40AEg para la banda de valencia®, donde AEg es
la diferencia entre las brechas de energia de los dos semiconductores AEg = Eg, - Eg, y
depende de la concentracion x de A4/. Para su medicion se utiliza la siguiente relacion
empirica:

AEg=1.155x + 0.37x [eV].
1.2.  DOBLE POZO CUANTICO DE Gads/(Ga,Al)As

Las superredes semiconductoras son sistemas compuestos por varias capas alternadas
de dos materiales semiconductores diferentes. En estas estructuras la variacion en la
composicion de los materiales produce a lo largo de la direccion de crecimiento del cristal
unas discontinuidades periodicas en el piso de la banda de conduccion. Las superredes que se
han estudiado mas extensivamente son las que consisten de capas alternadas de Gads y Ga;.
AlAs, donde las capas de Gads forman pozos cuanticos y las capas de Ga; Al As forman
barreras de potencial®. En la figura 2a se muestra la composiciéon de la superred por capas
ultradelgadas de dos materiales semiconductores y en la figura 2b se grafica el perfil del
potencial periddico que resulta por la diferencia entre las brechas de energia de Gads y Ga;,.

AlLAs.

Fig. 2. (a)Estructura de capas de una superred. (b) Potencial de una superred
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1.3. MODELACION DEL POTENCIAL

El potencial de confinamiento de las heteroestructuras que se estudian en este trabajo
se puede modelar considerando un confinamiento con altura de barrera finita en la direccion
axial, ademas de considerar que la region de transicion entre el Gads y el Ga;.Al.As es suave
(debido a que la concentracion de Al no varia bruscamente) utilizando la funcion de

Heaviside modificada que tiene la forma que se muestra a continuacion:

0 si z<zyg—-W (11)

2
0(z—zy, W)= (((zfzo)/W)zfl) si zg—W<z<z,

si z>12,

Esta expresion difiere de la funcién paso de Heaviside en que se ha introducido el
parametro adicional W, el cual controla la forma de la funcién paso y determina el ancho de
la region de transicion, donde, la concentracidon de aluminio x’ cambia suavemente. De esta
manera, si W es cercano a cero (=~ (.0001) la funcién € tendra la conocida forma rectangular.
Si se aumenta el valor de W la funcion (1.1) tendra una transicion suave desde su valor
minimo hasta su valor maximo. Esta transicion suave se utiliza para representar la variacion
gradual de la concentracion de aluminio desde cero en el centro del pozo hasta un valor x’en
la barrera.

La formula que describe el potencial de confinamiento para QW' 'y DOW se puede
escribir como:

n-1
V@)=V —z W)+ V[0 25 W) =00z 250 )] (12)

i=1
+V,0(z —z,, W)

donde 'n’ es el nimero de pozos en la heterojuntura. En la figura 3 se grafica el perfil del

potencial que se describe en la ecuacion (1.2).

Fig. 3. Perfil del potencial de confinamiento de una superred
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Hay que tener en cuenta que la funcion escalon a la izquierda se da por la funcion

H(Z1 -z W ) Ademas es evidente que la funcion V; [H(Z -z ,W )—H(Z —Z5i W )]



describe una barrera de altura V; con saltos de potencial en los puntos z,; y zy+;; por esa
razon una heteroestructura como la representada en la figura anterior se describe a través de

la formula (1.2).

2. METODO DE DIMENSION FRACTAL PARA D’ EN QW Y DQW

2.1 HAMILTONIANO ADIMENSIONAL DE UNA D’ EN QW Y DQOW EN
PRESENCIA DE CAMPO ELECTRICO

El problema de una D’ en QW o DOW con campo eléctrico aplicado en la direccion

axial se describe por el siguiente Hamiltoniano:

2
g, -—< 2.1a
et (2.1a)
PZ
H0=2 4V (z)+eFz; (2.1b)
Hofo(z):Eofo(Z) (2.1¢)

En (2.1a) el término H, representa el Hamiltoniano del electron desacoplado, y el

segundo término representa la interaccion coulombiana entre el electron y la donadora. En
(2.1b) V(z) es el potencial de confinamiento, & (g =12.8 para 300°K ) es la constante
dieléctrica del material, F el campo eléctrico externo, ‘e’ es la carga eléctrica del electron y
Z el vector posicion del idn, (2.1¢) representa el problema de autovalores para el estado

fundamental.

El problema de autovalores para la D’ corresponde a
HY(F)=E¥(F) 2.2)
con el Hamiltoniano en (2.1), correspondiente al estado fundamental, se propone una funcién

de prueba de la forma
W(r)=/o(z Jor - &) (2.3)
donde, la funcién envolvente (o funcidon de correlacion) cDQf -Z ‘) describe la modificacion de

la distribucidén de probabilidad electrénica producida por la atracciéon de Coulomb, y, ésta

depende solamente de la distancia electrén - ion QF_E‘) Los vectores 7 y Z representan la

posicion del electrén y la donadora respectivamente, con la D’ ubicada sobre el eje z”. El



primer factor en (2.3) es la funcién que se obtiene como solucién para el problema del
electron desacoplado (2.1c¢).
Es conveniente, en adelante, utilizar las unidades adimensionales para disminuir el

nimero de parametros en el Hamiltoniano (2.1/a), el cual en forma explicita se escribe como:

hZ 2

H=—""V24V()+eFz- 5
Py + (z)+ez g‘f—f‘

(2.4)

Con este fin utilizaremos como unidad de longitud el radio de Béhr efectivo ag, y, de

energia el Rydberg efectivo R, definidos como:

2 2
a=1E ~200a, ~100A; R’ =

me 2¢a,

~ 5.83meV (2.5)

En estas unidades el Hamiltoniano (2.4) tiene la siguiente forma adimensional:

H:—VMV(z)mz—i, (2.6)
red
dénde
Fay *107°
q=C o eI ;1.71*10—4F["”"} 2.7)
R 5.83*10 eV V

y
Teniendo en cuenta que el campo eléctrico F estd dado en unidades de [V /cm], a

representa el coeficiente adimensional para medir la intensidad del campo eléctrico en la

expresion (2.7).

2.2 METODO DE BARRIDO TRIGONOMETRICO PARA EL ELECTRON
DESACOPLADO

El Hamiltoniano (2.15) que describe el electron no ligado, confinado en un potencial
V(z) con campo eléctrico aplicado axialmente en forma adimensional tiene la forma:

Hy=—————p—————4V(z)+az (2.8)

La ecuacion de Schrodinger con el Hamiltoniano (2.8) para el estado fundamental del

electron desacoplado es separable y se reduce a una ecuacion de onda unidimensional.

{_;;w (z)mz%(z):zzofo(z) (29)



donde f(z) es la funcion de onda del electron desacoplado en el QW con campo eléctrico

aplicado.

La ecuaciéon (2.9) no puede resolverse en forma exacta para potenciales de
confinamiento no convencionales (potenciales suaves), y por eso utilizaremos un método
numérico. En nuestros célculos consideramos que el campo eléctrico esta aplicado solo
dentro de la region de la heterojuntura (los contactos de los electrodos estan ubicados en las
barreras y por eso el campo eléctrico no penetra en las barreras externas). Por lo anterior, el
potencial en la regiéon externa del pozo es constante V(z)=V, y en esta region la ecuacion

(2.9) tiene solucion analitica:

fo(z)=Clexp(—zm]; = (2.10a)
fo(z):clexp[zmj; ze-t (2.10b)

Dentro de la heteroestructura, la ecuacion (2.9) se resuelve numéricamente aplicando
el método de barrido trigonométrico, el cual, por medio de la siguiente sustitucion:
fO(Z)ZA(Zx'OSQ(Z); fo'(z)=4(z )Senb(z)- (2.11)
permite reducir el problema de contorno para la ecuacion (2.9) de segundo orden al siguiente

problema de Cauchy de primen orden

0'(z)=—|sen6(z )+ alz Jos 20(z )); 7§<z<§; 9(—%)=Tan‘1{,/V0—a%—Eo} (2.12)
donde afs)- (5, —az 7 ()
La condicion inicial en la ecuacion (2.12) se obtiene al cocer las soluciones en la

frontera izquierda del QW. Al cocer la solucion de (2.12) en la frontera derecha del pozo se

obtiene la siguiente ecuacion trascendente para el estado fundamental:

6L4)=an™ { [V, +aL/2-E, | (2.13)

Un procedimiento estandar permite también encontrar la funcion A(z):
4
A (z ): A (O)exp{j {(1 - a(x ))S‘en H(x X’os (x )}dx } (2.14)
0
El problema de Cauchy (2.12), se resuelve numéricamente utilizando el algoritmo de
Runge -Kutta, y se encuentra el valor de la funcion en el punto z = L/2 para cada valor de
energia. Posteriormente, entre todas las soluciones se escoge solo una cuya energia satisface

la ecuacion trascendente (2.13).
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2.3 METODO DE DIMENSION FRACTAL PARA UNA D’ CONFINADA

Para solucionar el problema de autovalores (2.2), se propone la funcioén de onda para
el estado fundamental de la D’ de la forma (2.3).
Si ubicamos el origen de coordenadas sobre la posicion de la impureza la funcioén de prueba
(2.3) queda de la siguiente manera:
¥(r)=f,(z+&)o(r) 2.15)
Partiendo del principio variacional se deduce una ecuacién diferencial para la funcion

de correlacion cbqf ), segun el principio variacional de Schrodinger el estado base de

cualquier sistema cudntico debe corresponder al minimo del siguiente funcional:

Flo]=(W|A - E¥) = (f,®-A+V(2h fe-2/r - E /@) — min (2.16)

la ecuacion (2.19) se puede escribir explicitamente como:

Flo]= TJ(r) {(ch)2 —[2 +E —oncl)z} dr — min; &;Q[fﬂ =0 (2.17)
0 r

J(r)=2m 15 (2 +&)dz (2.18)

donde 9 denota la derivada funcional en (2.17) y J(r) como se ve de la expresion (2.18),

esta relacionado con la distribucion de probabilidad radial de carga (es la probabilidad de
encontrar un electrén no ligado dentro de un cascardn esférico de radio 7y r + dr.

Calculando la derivada funcional se puede obtener la ecuacion de Euler — Lagrange
para la funcion envolvente ®@(r) que minimiza el funcional (2.17).

Lod g d(r) 2 : “E 2.19
J(r)er(r i rCD(r)— E®(r), E =E,—-E (2.19)

La solucién de la ecuacion (2.19) define un valor aproximado de la energia de enlace
de la donadora E,, ademads, la funcién de onda no es exacta, pero es buena aproximacion.

La ecuacion (2.19) se puede escribir de la siguiente manera

—®'(r)-W ()@ () + a(r )D(r) = 0; W(r)z’]'(r)' a(r):—[Eb—zj; 0<r<w (2.20)

J(r)’ r

11



El comportamiento del Jacobiano cuando » — 0y » — o es proporcional a 7 y r
respectivamente, segun esto se obtienen las siguientes condiciones de contorno para el
problema de segundo orden (2.20):
®'(0)/@(0)=-1 y ®(x)=0

El problema de contorno (2.20) se reduce a un problema de Cauchy de primer orden

0'(r)= —[Senzﬁ(r)+ a(r)CosO(r)+ W (r)Sen H(V)Cosﬁ(r)]; 0(0)=— (2.21)

7

4

utilizando la sustitucién:

(D(r)zA(rx‘osﬂ(r) d)'(r)zA(r)S‘en H(r) (2.22)
La solucion de esta ecuacion depende de la energia como parametro, por tanto el

problema de Cauchy sera solucionado para cada valor de energia E; utilizando la segunda

condicion de frontera se obtiene la ecuacion trascendente para la energia.

O(Rmax ,E )= ~Tan 71\/5 (2.23)
Con un procedimiento estandar se puede obtener la funcién A(r) para solucionar la

ecuacion diferencial para la funcidon de correlacion @(r).

A(r)=4 (O)exp{j {(l —a(x ))Sen (x YCos (x )W (x )Sen *0(x )}dx } .

0

El problema de Cauchy (2.21) se resuelve numéricamente utilizando el método de
Runge -Kutta, y se encuentra el valor de la funciéon en el R, para cada valor de energia.
Posteriormente entre todas las soluciones se escoge solo una cuya energia satisface la
ecuacion trascendente (2.23).

Vale la pena anotar que para solucionar el problema de la D’ confinada en un QW 'y
DQOW bajo la accion del campo eléctrico dentro del formalismo del MDF, no se presentan
cambios substanciales, mientras que la solucion para el electron desacoplado cambia

sensiblemente cuando consideramos el campo eléctrico aplicado al sistema.

2.4 EXTENSION DEL METODO DE DIMENSION FRACTAL

. . ., . .20 - .
Siguiendo el modelo de funcién de onda considerada por Bajaj*, incluimos un factor
adicional en la funciéon de prueba considerada en nuestro modelo como se muestra a

continuacion:

¥(F)= fo(2)e ™ o7 -7]) (2.24)

12



En la formula (2.24) se introdujo un parametro variacional adicional « que describe
el confinamiento transversal, utilizando el sistema de referencia con el origen ubicado en la

posicion de la impureza la funcion de onda (2.24) puede también ser escrita como:

W(F)= fo(z+2, ) o) (2.25)

En adelante extenderemos nuestro MDF considerando la funcién de prueba tipo
(2.25) para una donadora localizada dentro de un QW y DQW en presencia de campo
eléctrico orientado en direccion axial considerando ¢ como un parametro variacional que
describe el confinamiento transversal en la heterojuntura. Partiendo del principio variacional
deduciremos una ecuacion diferencial para la funcidon de correlacion la cual para cada valor

dado del pardmetro variacional « describe el estado con la energia minima E(z) y después

analizando la dependencia de esta energia con el parametro variacional se calculara la energia
del estado base.

Con la funcion de prueba (2.25) que estamos considerando, la solucion de la ecuacion
de Schrodinger para el electron desacoplado es de la misma forma que la mostrada en la
seccion (2.2), mientras que para solucionar el problema electron - donadora presenta algunos
cambios en la forma del Jacobiano y el potencial efectivo en la ecuacion de Euler -Lagrange
como se muestra a continuacion:

Utilizando el principio variacional de Schrodinger, y la funcion de prueba (2.26), el

estado base de nuestro sistema corresponde al minimo del siguiente funcional:
Flo]= <f0e‘“p2<D—A 7 —2—E%e'a”2d)> (2.26)
r

La ecuacion (2.26) se puede escribir explicitamente como:

Flo]= T {J(r{(f)z +( 2o Ey+ 405}1)21 + U(r)@z}dr (2.27)

r

donde

e
r (2.28)

U0)=rECY £6)=2 (a2 s e

e
La ecuacion de Euler—Lagrange para la funciéon de correlacion que minimiza el

funcional (2.27) tiene la forma:

13



L))y (Kolr)= (8 - £yl ¥,y )=~ 2 4 E0) (229)

La ecuacion (2.31) se puede escribir de la siguiente forma:
() +w(r )V () +odr)dr) =0, w(r)=2r+P(r)P(r); dr)=E-E,~4a+2r—Er)P(r) (2.30)
Como P'(r)/P(r)—>0 para r >0y ®()— 0 cuando r — oo se obtienen las dos

siguientes condiciones de frontera:

=—1; ®(0)=0 (2.31)

El problema de contorno (2.30) -(2.31) se reduce al siguiente problema de Cauchy de
primer orden utilizando la sustitucion (2.22):
0" +sen’0+a cos® 0 +wsenb cos 0 =0; H(O): atan(—l)z —z/4.

La solucion de esta ecuacion depende de la energia como parametro 6 =6(r,E). La

ecuacion trascendente para la energia E se obtiene de la segunda condicion de contorno en
(2.31):
Q(Rmax ’E): _”/2

Un procedimiento estdndar permite también encontrar la funcion A(r)

A(r)=4(0) expﬁ {[l - a(x)]sen 6(x)cos O(x)—w(x)sen* H(x)}dx}

Para el procedimiento numérico es importante un calculo preciso de la derivada de

funcién P(r). La expresion explicita de esta derivada es:

P’ (r)/ P(r) = 7%7 4ar+ 27[[f02 (ZO -:;)(:)foz (ZO — r)J (2.32)
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3. RESULTADOS DE CALCULO Y DISCUSION
31 EFECTO STARK PARA D’ EN QW

En la Fig. 4 se presentan los resultados del calculo de la energia de enlace como
funcion del ancho del pozo para el estado base de una donadora neutra localizada en los
bordes izquierdo (a) y derecho (b) del pozo cuantico de forma rectangular con las alturas de

la barrera de 30, 40y 80 Ry*, en presencia de campo eléctrico F =50(KV /cm). Claramente

se ve, que para pequefios anchos de QW (L < IaE)k ) cuando el efecto del campo eléctrico es

débil, la energia de enlace es mas grande a medida que aumenta la altura de la barrera. En la
figura se observa que cuando el QW se hace mas estrecho, la energia de enlace aumenta hasta
alcanzar un valor maximo y posteriormente empieza a caer bruscamente, esto se debe al
desbordamiento de la funcién de onda del electron en el volumen del material semiconductor
y el correspondiente aumento de la separacion electron-ion. Para interpretar el orden de las
tres curvas en esta parte, hay que tener en cuenta que al confinar la donadora en el QW, el
desbordamiento sucede con mayor rapidez para la altura de barrera mas pequefia, por eso,
como se ve en la grafica los picos mas altos corresponden a los OQWs con mayor altura de

barrera.

Fig 4. Energia de enlace como funcion del ancho del pozo para la D’ en el borde del pozo, a la
izquierda, y la derecha en las figuras (a) y (b) respectivamente, considerando tres alturas de la barrera
de potencial con un campo eléctrico aplicado de F' = 50(Kv /cm) .

T T . . . . . 25 T T T T T T T
221 B\ 1:vext=30(R’) Wbar=0.000f ] 1:Vext=30(R,) Wext=0.0001
20 H[ [\ 2Vext=40(R)) F=50(Kviem \(a)*A 20 (b) 2:Vext=40(R) F=50(Kvicm)|
|7\ 3Vexi=80(R,) z=-L/2 : 3:Vext=80(R) z=L/2
1.8 H __15F y ! i
>
1.6 H 2
Yoot
14+
05
12+
0.0 0f5 1?0 1t5 2f0 2f5 3t0 3t5 4.0 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0 3.5 4.0
L(a,) L(a,)
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1.2

Comparando las curvas en las Figuras 4a 'y 4b en la region de grandes anchos del
pozo (L >1ay*), se ve que el efecto del campo eléctrico es notable para la impureza ubicada
en el borde izquierdo Fig. 4a, y que casi no se observa para la impureza localizada en el pozo
de la derecha Fig. 4b. En el primer caso, el efecto de campo eléctrico es mas perceptible a
medida que la altura de la barrera de potencial es menor, por eso para L > 1a,* se observa la

inversion de los niveles energéticos, y, la energia de enlace es mayor cuando Vexr = 30Ry*

. * r
mientras que cuando L <la, para esta altura de barrera la energia es menor. Esto sucede

por que la fuerza repulsiva de la barrera de potencial es proporcional a la altura de la misma,

y, por esta razon para la D’ sobre el borde izquierdo del pozo z, =—L /2 la energia de enlace
disminuird en mayor medida para Vext = 80R y* por que la fuerza repulsiva es mayor y esta

dirigida en direccion contraria a la fuerza eléctrica.
En la Figura 5 se presentan los resultados del calculo de la energia de enlace de
impurezas donadoras localizadas en tres diferentes posiciones, en el centro del pozo (a), en el

borde derecho (b), y en el borde izquierdo (¢) en funcion de la intensidad de campo eléctrico.

Fig. 5. Energia de enlace de una impureza hidrogenoide en QW con tres diferentes formas de
potencial de confinamiento como funcién del campo eléctrico aplicado para la donadora centrada z; =
0y sobre el borde z, =+L/2.

F WbamosWexr — ——— | oo} Leoa”

(@) L=2(a,) 1 (b) )

— Vext=40(R. 085F Vext=40(R,)
Wbar=0.3Wext ———— v

F TTz=0—— {080 z=L2

‘o 075F Whbar=0.5Wex{

Wbar=0.3Wext ——

ar=0.0001 w o70k \,,,;,,

0.65

20 40 60 80 100 20 40 60 80 100
F(Kv/cm) F(Kv/cm)
1.5 T T T T
1l (C) L=2(a,) ) ]
Vext=40(R, )

13+ Zi:_L/2

bar=0.0001
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Las curvas presentadas corresponden al ancho del pozo L=2a,* , altura de la barrera
Veu=40Ry* 'y a tres diferentes formas del potencial de confinamiento, rectangular
(Wp,=0.0001), suave (W,,=0.3), y con el piso del pozo casi-parabdlico (W,,=0.5). Se ve
que bajo la influencia del campo eléctrico la energia de enlace de la donadora centrada
Figura 5a y en el borde derecho Figura 5b disminuye, mientras que para la impureza en el
extremo izquierdo del pozo Figura 5c la energia de enlace aumenta. Esto se debe a que en el
caso de la impureza centrada, se rompe la simetria del sistema disminuyendo la energia de
enlace, pero, si la impureza esta en el borde izquierdo, el campo eléctrico hace que el electron
se acerque a la impureza y para la impureza localizada en el borde derecho al contrario.
Adicionalmente se puede notar que el efecto del campo eléctrico sobre la energia de enlace es
menor a medida que se suaviza el potencial de confinamiento, por que el confinamiento del
electron es mayor para potenciales suaves, y por tanto, el electron se encontrard mas
localizado cerca de la impureza imposibilitando de esta forma la movilidad del electron bajo

influencia de campo eléctrico.

Fig. 6. Energia de enlace como funcién del campo eléctrico aplicado para diferentes anchos del pozo y
posiciones de la impureza con potencial de confinamiento rectangular (Whar =0.0001) y con

Ve =40R .

25 T T T T T T T
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04t . . . . >
0 2 40 60 80 100
F(Kv/cm)



En la Figura 6(a,b,c) se presentan curvas similares a las de la Figura 5, pero en este

caso, para diferentes anchos del QW con potencial rectangular (#,,=0.0001). Se puede ver
que para pozos cuanticos estrechos L < la; , el efecto del campo eléctrico sobre la energia de

enlace de la impureza es muy pequefio, debido al fuerte confinamiento de la funcién de onda
que no permite al electron ser afectado por el campo eléctrico. Al contrario, cuando ancho
del pozo es grande L >1lay* la energia de enlace se hace sensible al campo eléctrico
disminuyendo con el crecimiento de la intensidad del campo para la D” centrada y en el borde

z, =L /2 y al revés, aumentando para la impureza al borde z; =—L/2. En este tltimo caso

la fuerza del campo eléctrico tiende a empujar el electron hacia la posicion de la D’
aumentando de esta manera la energia de enlace. Hay que anotar que las curvas, para esta
posicion de la impureza, no tienden a un valor de saturacion como sucede en el caso del
potencial de confinamiento con altura de barrera infinita'>. Esta diferencia en el
comportamiento de las curvas en los dos casos se debe al hecho de que la barrera de una
altura finita ejerce una fuerza repulsiva insuficiente para balancear la fuerza eléctrica y por
tanto el efecto de penetracion del electrén en la barrera en este caso juega un papel
importante cuando la D’ esta localizada en la posicion z;=-L/2.

En la Figura 7 se presenta el calculo de la energia de enlace en funcion de la posicion
de la impureza para diferentes intensidades de campo eléctrico y dos diferentes formas de
potencial de confinamiento, parabolico (W,=0.5) en la Figura 7a y con el piso del pozo

rectangular (W,,=0.0001) en la Figura 7b.

Fig. 7. Energia de enlace como funcion de la posicion de la D’ a lo largo de la direcciéon de
confinamiento para tres campos eléctricos diferentes y considerando un potencial de confinamiento
parabodlico fig. (a) y rectangular fig. (b).

T T T T T T T T T T
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Como se ve de la figura, todas las curvas tienen un maximo cuya posicion coincide
con el punto dentro del QW donde la densidad de carga es mayor. En ausencia del campo
eléctrico, el maximo de la densidad estd en el centro del pozo, y a esta posicion de la
impureza corresponde la mayor energia de enlace. Este maximo se desplaza hacia la
izquierda cuando se aplica el campo eléctrico en la direccion axial y esto produce la
modificacion de las curvas presentadas en la Figura 7. Este efecto es mas notable para

potencial rectangular que para un potencial suave.

3.2 EFECTO STARK PARA D’ EN DQW

Un analisis similar se ha realizado para la energia de enlace de una D’ localizada
dentro de un doble pozo de Gads / Ga, .Al.As cuyos parametros geométricos estan dados por
el ancho de los pozos L, y el ancho L, de la barrera que separa estos dos pozos. En la Figura
8 se muestra la energia de enlace en funcién del ancho de la barrera interna L,, para diferentes

anchos del pozo L,,, y dos posiciones de la impureza.

Fig. 8 Energia de enlace de una D° en funcién del ancho de la barrera Ly, para diferentes anchos del
pozo L,, y diferentes posiciones de la impureza.

2.5

2.0

Estas dos posiciones corresponden, una, al centro de la barrera interna z; = 0 y otra al
borde de esta barrera z; = 0.5L,. Como se ve de la Figura 8, para la D’ en el centro de la
barrera la energia de enlace decrece monotonamente. Esto se debe a que a medida que
aumenta el ancho de la barrera también aumenta la distancia promedio electron-ion,

. . . <y . ’ 0
disminuyendo la interaccion coulombiana y la energia de enlace. Cuando la D" se encuentra
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sobre el borde de la barrera, la energia de enlace muestra un minimo. Esto se atribuye a que
cuando el ancho de la barrera aumenta desde cero inicialmente, el tunelamiento hacia la
region izquierda es grande, y, la distancia electron-idon aumenta, por eso, £, disminuye.
Posteriormente para mayores anchos de la barrera E,, el tunelamiento hacia la izquierda
disminuye, y por tanto el electron se localiza en la vecindad de la D’, y la energia de enlace
empieza a crecer.

En la Figura 9 se muestra la energia de enlace como funcion del ancho del pozo y el
ancho de la barrera igual a la mitad del ancho del QW, considerando la altura del potencial de
confinamiento como parametro, en este caso la donadora se encuentra en el centro del pozo

de la derecha.

Fig. 9. Energia de enlace como funcién del ancho del pozo (L, = 0.5L,) con la altura de la barrera
como parametro.
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2.0 | \\ . ]
- Vext=65(R,) 1
T /Vext=40(RY) ’
v 1.8 \\‘//—/—f7—~~?/\Vext=2O(RY) §
P17k o
1.6 |-
1.5
1.4
1.3 n 1 n 1 n 1
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En la Figura 9 se observa que la energia de enlace aumenta cuando el ancho del pozo
disminuye, esto sucede porque para esos anchos el tunelamiento de la funciéon de onda a
través de la barrera es pequefio, y entonces el electron se localiza cerca de la donadora.
Teniendo en cuenta que el ancho de la barrera es la mitad del ancho del pozo, podemos
atribuir al tunelamiento de la funciéon de onda hacia el pozo de la izquierda el posterior
decrecimiento en la energia de enlace E,. Para pozos mas estrechos el confinamiento
aumenta, y por tanto la energia de enlace crece nuevamente. El tltimo maximo que se
observa en la energia de enlace corresponde al desbordamiento de la funcion de onda, que se

espera dentro de nuestro modelo de confinamiento con altura de barrera finita.
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En la figura se ve que a mayor altura de la barrera, la energia de enlace aumenta, esto
sucede porque la repulsion del electron por las paredes del potencial de confinamiento
aumenta, debido a esto el electron se localiza en la vecindad de la D’ aumentando de esta
manera energia de enlace.

Lo expuesto en el parrafo anterior justifica el desplazamiento hacia la izquierda de
los puntos criticos en la curva de energia de enlace en la medida que aumenta la altura de la
barrera.

En la Figura 10 se muestra la energia de enlace £, como funcion del ancho del pozo
L,,, cuando el ancho del pozo y de la barrera son iguales para una altura de barrera de /7R,y

con la impureza en el centro y en el borde de la barrera.

Fig. 10. Energia de enlace como funcion del ancho del pozo cuando los anchos del pozo y de la
barrera son iguales para dos posiciones de la D centrada y descentrada en la barrera
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La energia de enlace E, se comporta de la misma forma para la D’ en el centro y en el
borde de la barrera, en ambos casos decrece monotonamente, esto se atribuye a que para
anchos de pozo grande la funcién de onda se extiende més en el interior del pozo,
disminuyendo de esta manera la interaccion electron-ion y por tanto la energia de enlace Ej.

En la Figura 10 se aprecia que la energia de enlace para la D’ en el centro de la
barrera disminuye mas rapido que para la D’ sobre el borde de la barrera, esto sucede porque
en el primer caso la probabilidad de encontrar el electrén cerca de la donadora es menor
debido a la repulsion de la barrera central. Para anchos del QW mas pequeiios la energia de
enlace de la D” en el centro y en el borde de la barrera coinciden, esto corresponde a que la

funcion de onda en este caso esta distribuida en toda la heteroestructura del DQW 'y por tanto
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la probabilidad de encontrar el electron en la vecindad de la donadora no depende de la
posicion de la donadora en la heteroestructura.

En la Figura 11 se muestran los resultados para la energia de enlace en funcién de la
intensidad del campo eléctrico considerando la donadora centrada en la barrera, y, altura de
barrera de 40Ry*, con el ancho del pozo igual al ancho de la barrera (0.5 ap*) y tres perfiles

del potencial de confinamiento.

Fig. 11. Energia de enlace como funcion de la intensidad del campo eléctrico para la donadora
centrada y el ancho del pozo igual al ancho de la barrera considerando el suavizado del potencial como
parametro.
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Se ve de la Figura 11 que la energia de enlace decrece monotonamente debido al
desplazamiento de la distribucién de probabilidad por efecto del campo eléctrico (como se
muestra en la Figura 14). Para los potenciales de confinamiento rectangular y suave la
energia de enlace E,, se comporta de la misma manera, sin embargo la energia para el
potencial de confinamiento suave es ligeramente menor que en el caso rectangular, esto
sucede por que la separacion electron - D’ en el caso de confinamiento suave es mayor
(porque la funcion de onda estd mas localizada, Figuras 14a'y 14b)y por tanto la energia de
enlace E, disminuye. Cuando el potencial de confinamiento es parabolico, la energia de
enlace decrece mondtonamente como en el caso de los otros dos potenciales pero la energia
es inicialmente mayor por que el tunelamiento de la funcidon de onda es mas fuerte (Figura
13cy 14c), y por tanto la probabilidad de encontrar el electron en la region central del DOW
sera mas alta. En este caso, la energia de enlace E, decrece con mas rapidez debido a lo

mencionado anteriormente.
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En la Figura 12 se muestran calculos similares al anterior, pero en este caso, la
donadora estd localizada en el centro del pozo de la derecha y de la izquierda como se

muestra en las Figuras 12(a) y 12(b) respectivamente.

Fig. 12. Energia de enlace como funcion del campo eléctrico con diferentes perfiles del potencial de
confinamiento para la donadora centrada en el pozo de la derecha y de la izquierda.
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Cuando la donadora se encuentra en el centro del pozo de la derecha Figura 12a, la
energia de enlace se comporta de la misma forma para los tres potenciales de confinamiento,
el decrecimiento monotono de la energia se atribuye al desplazamiento de la probabilidad
electronica hacia el pozo de la izquierda por efecto del campo eléctrico Figura 14. Se puede
ver que sin campo eléctrico la menor energia de enlace corresponde al perfil de
confinamiento parabodlico, esto se atribuye a que en este caso el tunelamiento de la funcion de
onda en la region de la barrera es mayor que en los otros dos casos (Figura 13cy 14c). En la
Figura 12b se muestra la energia de enlace para la donadora en el centro del pozo de la
izquierda, en este caso la energia aumenta hasta tomar un valor constante, el aumento en la
energia se da porque la funcidén de onda electronica tiende a localizarce en la vecindad de la
donadora por efecto del campo eléctrico. El valor de saturacion que toma la energia de
enlace se da porque el campo eléctrico provoca el desbordamiento de la funcidén de onda
(Figura 14(a,b y ¢)) en el volumen del material semiconductor, produciendo de este modo el
mismo valor de la energia de enlace para campos eléctricos desde aproximadamente 40kv/cm.

En las Figuras 13 y 14 se muestra el comportamiento de la funcion de onda del
electron desacoplado con y sin campo eléctrico aplicado a la heteroestructura como se ve en
las Figuras 14 y 13 respectivamente para tres perfiles del potencial de confinamiento:

rectangular /3a'y 14a, suave 13by 14b,y parabdlico 13cy 14c.
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Fig. 13. Funcién de onda para el electron desacoplado para potenciales de confinamiento rectangular,
suave y parabdlico sin campo eléctrico aplicado.

(@)

Fig. 14. Funcion de onda para el electron desacoplado para potencial de confinamiento rectangular,
suave y parabdlico con un campo eléctrico de 100(Kv/cm).
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3.3 APLICACION DEL MDF EXTENDIDO PARA QW Y DQW

A continuacion se muestran los resultados obtenidos para el calculo de la energia de
enlace de una D’ en un QW 'y DOW aplicando el Método de Dimensién Fractal Extendido
MDFE en el que se considera una funcién de prueba que tiene en cuenta el posible
confinamiento de la funcion de onda electronica en la seccion perpendicular a la direccion de
crecimiento de la heterojuntura.

En la Figura 15 se muestran la energia de enlace E, de una D’ en un QW como funcion
del ancho del pozo para una concentracion de A/ del 30% (GaAs-Gay.;Aly3A4s), es decir una
altura de barrera de 40R,*, con la donadora centrada en el QW y considerando la situacion
con y sin campo eléctrico aplicado, es decir (F = 50Kv/cm) y (F = 0.01Kv/cm) para potencial
de confinamiento rectangular. Las curvas en las que se sefiala la inclusion del parametro

variacional a son las correspondientes a los resultados con el MDFE.
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Fig. 15. Energia de enlace en funcion del ancho del pozo con el campo eléctrico como parametro e
incluyendo el parametro variacional a en la funcién de prueba.
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En la Figura 15 se ve que los célculos realizados con el MDFE arrojan mejores

resultados para la energia de enlace £,. Hay tener en cuenta que la energia tiende al mismo

valor para anchos pequenos del QW, porque en este caso no hay efecto del campo eléctrico

sobre la funcion de onda del electron debido al fuerte confinamiento, tal y como se ha

mostrado en los resultados anteriores.

La Figura 16 muestra calculos similares al anterior, pero en este caso para DOW en

el que se fija el ancho de la barrera como L, = 0.5a,", y, sin campo eléctrico aplicado a la

heterojuntura, y con la altura de la barrera interna y externa iguales a 40Ry* para la D’

centrada y sobre el borde de la barrera en las Figuras 16a'y 16b respectivamente.

Fig. 16. Energia de enlace como funcién del ancho del pozo para un ancho de barrera fijo y una altura
de barrera de 40Ry* , € incluyendo el parametro variacional a.
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En la figura anterior se ve que la energia de enlace aumenta cuando se incluye en la
funcion de prueba el parametro variacional a. Los resultados que obtenemos con nuestro
método son inferiores a los de Bajaj para la D’ centrada y descentrada por que en el calculo
para doble pozo cuantico realizado por Bajaj se considera la diferencia de las masas efectivas
en las capas de Gads y GazAlspAs, ademds, de tener en cuenta el efecto de la mezcla de
subbandas entre el estado fundamental y el primer estado excitado debido a la similitud entre
estos dos estados por la reduccion del tunelamiento de la funcion de onda en la barrera
interior del DOW.

El efecto de la combinacion de las subbandas es mas importante a medida que se aumenta el
ancho de la barrera y se toman posiciones de la D’ alejadas de centro de la heteroestructura,
por esta razon, nuestros resultados para la donadora sobre el borde de la barrera muestran
energias de enlace aiin mas pequefias comparadas con los resultados obtenidos por Bajaj en la

Figura 16b.
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CONCLUSIONES

1. La energia de enlace Ej, de una D’ en un pozo OW 'y DOW aumenta en la medida que
se aumenta la altura de la barrera del potencial de confinamiento debido a que la repulsion del

electron por las barreras es proporcional a la altura de las mismas.

2. La energia de enlace de la D’ depende de la posicion de la donadora en la
heteroestructura, sin embargo, cuando el confinamiento es muy fuerte la energia es
aproximadamente la misma para cualquier posicion de la donadora dentro de la

heteroestructura.

3. El efecto del campo eléctrico sobre la energia de enlace de la D’ es despreciable
cuando el confinamiento es fuerte, es decir, L,, < /a," en este caso, no es posible desplazar la
distribucion de probabilidad electronica dentro del pozo debido al confinamiento; se ha
encontrado también que el efecto del campo eléctrico sobre la energia también disminuye en

la medida que se suaviza el perfil del potencial de confinamiento.

4. En la heterojuntura de doble pozo cuantico (DQW) se encuentra que el tunelamiento
de la funciéon de onda a través de la barrera central con perfil de confinamiento parabdlico es
mayor que para los confinamientos rectangular y suave, donde la funcién de onda estd mas
extendida y localizada respectivamente en los pozos del DOW, por esta razon, encontramos
que el campo eléctrico sobre el potencial de confinamiento parabdlico hace que la energia de

enlace de la D° cambie mas rapido para la donadora centrada en la barrera.

5. El célculo de la energia de enlace con el MDFE arroja mejores resultados para el
calculo de la energia de enlace de la donadora en heterojunturas de QW y DQOW, sin
embargo, se debe tener en cuenta que en el DOW aparece el efecto de mezcla de las
subbandas 1s y 2p que es relevante en el calculo de la energia, y por esta razén, nuestros

resultados para la energia Ey, estan por debajo de los mostrados en la referencias'®2’.
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