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RESUMEN

TITULO: ESTADOS LIGADOS DE PORTADORES DE CARGA EN HETEROESTRUCTURAS
SEMICONDUCTORAS *

AUTOR: WILLIAN GUTIERREZ NINO**

PALABRAS CLAVES: Heteroestructuras semiconductoras, Hilos cuanticos, Anillos cuénticos,
Sistemas de pocas particulas, Impurezas donadoras, Excitones, Espectro energético,
Aproximacion adiabética.

Se analizan algunas propiedades eléctricas y Opticas de sistemas de pocas particulas
confinados en heteroestructuras semiconductoras. Especificamente se estudian los estados
acoplados de algunos complejos mdviles e inmdviles de portadores de carga, tales como:
impurezas donadoras neutras, impurezas cargadas negativamente, donadoras acopladas y
excitones neutros, en heteroestructuras en forma de anillo y de hilo. Las caracteristicas
geomeétricas de tales estructuras permiten hacer una separacion de variables artificial en la
ecuacion de Schrédinger mediante la aproximacion adiabatica. Este procedimiento nos lleva a
derivar una ecuacion de onda unidimensional que describe los niveles més bajos de los
diferentes sistemas de pocas particulas confinados, los cuales corresponden al movimiento
lento de los portadores de carga a lo largo del hilo o en direcciéon acimutal para el caso del
anillo. A diferencia de un gran nimero de estudios similares realizados anteriormente, donde
solo se calcula el estado fundamental, los sistemas en consideracién nos permiten analizar el
espectro energético completo en el marco de métodos analiticos o numéricos, y calcular una
mas amplia variedad de parametros fisicos relacionados con las propiedades eléctricas y
Opticas de sistemas de pocas particulas en heteroestructuras, como es el caso de los
espectros de absorcion y fotoluminiscencia, entre otros. Por otro lado, se ha propuesto una
metodologia novedosa que permite analizar la presencia de campos magnéticos y eléctricos
externos, y de desorden en tales sistemas. Dicho desorden puede estar representado por
medio de impurezas o por variaciones en la composicion o morfologia de la estructura. Con
este fin se han elaborado nuevos algoritmos y programas computacionales sobre la base de
modelos exactos, diagonalizacion matricial y la aproximacion adiabatica.

* Proyecto de Investigacion de Doctorado en Ciencias Naturales (Fisica).

** Facultad de Ciencias, Escuela de Fisica; PhD. Ilia D. Mikhailov.
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ABSTRACT

TITLE: BOUND STATES OF CHARGE CARRIERS IN SEMICONDUCTOR
HETEROSTRUCTURES*.

AUTHOR: WILLIAN GUTIERREZ NINO**

KEYWORDS: Semiconductor heterostructures, quantum wires, quantum rings, few-
particulate systems, donor impurities, excitons, energy spectrum, adiabatic approximation.

It was analyzed some electrical and optical properties of few-particle systems confined in
semiconductor heterostructures. Specifically we study the coupled states of some mobile and
immobile charge carriers complexes, such as neutral donor impurities, negatively charged
impurities, coupled donors and neutral excitons in heteroestructures in a a ring-shaped and
wire-shaped. The geometric features of these structures allow an artificial separation of
variables in the Schrddinger equation using the adiabatic approximation. This procedure leads
us to derive a one-dimensional wave equation which describes the low-lying levels of the
different few-particles systems confined, which correspond to the slow motion of charge carriers
along the wire or azimuthal motion in the case of a ring. Unlike many previous similar studies,
where only the ground state is calculated, the systems in question allow us to analyze the entire
energy spectrum in the context of analytical or numerical methods and calculate a wider range
of physical parameters related to electrical and optical properties of few particle systems in
heterostructures, as is the case of absorption and photoluminescence spectra, among others.
On the other hand, it has been proposed a novel methodology to analyze the presence of
external electric and magnetic fields, and disorder in such systems. This disorder can be
represented by impurities or variations in the composition or morphology of the structure. To this
end, we have developed new algorithms and computer programs based on exactly solved
models, matrix diagonalization and the adiabatic approximation.

* Proyecto de Investigacion de Doctorado en Ciencias (Fisica).

** Facultad de Ciencias, Escuela de Fisica; PhD. Ilia D. Mikhailov
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INTRODUCCION

Es en los confines atomicos del mundo donde se hallan los caracteres con los
cuales ha sido escrito el discurso que la naturaleza nos manifiesta en su multiplicidad de
fendmenos. Esta es la escala donde los componentes basicos de la materia estan
establecidos, donde las propiedades fundamentales estan definidas y por lo tanto, donde
pueden ser ajustadas. La comprension de los complejos mecanismos que gobiernan en
esta escala estuvo vedada hasta la aparicion de la mecéanica cuantica; la cual, desde sus
albores, ha sido la piedra roseta que ha permitido descifrar el enigmatico lenguaje que
impera en el laberinto de los atomos y las moléculas. EI cimulo de conocimientos
adquiridos desde entonces, sumado a la reciente capacidad para manipular directamente
los componentes basicos de la materia, estd dando la posibilidad de crear un universo
con caracteres completamente nuevos, lo cual ha llevado a las Ultimas cuatro décadas a
ser testigos del florecimiento de una eminente revolucion cientifica conocida como
nanociencia [1]. En este sentido, el horizonte de la fisica de semiconductores se ha
ampliado a proporciones realmente sorprendentes. La sofisticacion de las técnicas de
fabricacion de heterojunturas ha llegado a tal punto, que ahora es posible fabricar
materiales semiconductores estructurados a escala nanométrica tanto en su
composicion, como en su forma. Dichos sistemas nanométricos se conocen como
nanoestructuras semiconductoras [2] y actualmente constituyen el paradigma de los

sistemas de baja dimensionalidad (SBD) [3].

Estas pequefias estructuras, por presentar un tamario intermedio entre los &tomos
y los objetos macroscopicos, pertenecen a los llamados sistemas mesoscopicos, los
cuales se caracterizan por presentar propiedades espectrales y de transporte altamente
sensibles a variaciones en su tamafo, su forma y la presencia de desorden. Esta
sensibilidad es precisamente lo que ha hecho que las nanoestructuras sean actualmente

uno de los focos de maés intensa investigacion en fisica de nuevos materiales, pues
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ofrecen todo un cromatismo de posibilidades para la exploracion y el estudio de nuevos
fendmenos fisicos, ya que permiten el disefio de condiciones Unicas que no se
encuentran en los sistemas naturales. Algunas muestras de esto son: el modelado de
espectros energéticos con estructuras singulares, el régimen de alta correlacion
electrénica presente entre los portadores de carga [4], la exhibicion de cristalizaciones
de Wigner [5], la aparicién de corrientes persistentes [6], la constatacion experimental

del denominado efecto Aharonov-Bohm [7], entre otras.

Si bien, actualmente las nanoestructuras semiconductoras constituyen uno de los
escenarios de mayor popularidad en fisica de semiconductores, tenemos que los
diferentes complejos de sistemas de pocas particulas son los actores principales dentro
de dichos escenarios. Algunos de estos sistemas fermionicos son las impurezas
donadoras o aceptoras, ya sean neutras o cargadas negativamente, los excitones, los
triones, los biexcitones, entre otros. EIl papel protagdnico que han alcanzado estos
sistemas fermionicos se debe esencialmente a que el confinamiento, brindado por la
nanoestructura, favorece la posibilidad de que posean estados ligados mas estables con
respecto al sistema en bloque, y ademas, lineas espectrales de absorcion mucho mas
estructuradas y definidas. Dicho confinamiento estructural permite por lo tanto que
tales sistemas puedan observarse en los espectros de absorcién y emisién, no solo a
bajas temperaturas, sino incluso a temperatura ambiente. De aqui que el estudio tedrico
de sus propiedades cuanticas, tales como: el incremento de la energia de enlace, los
espectros de absorcién y de emision, la fuerza de oscilador, etc., constituyen
actualmente temas de intensa investigacién en sistemas de baja dimensionalidad. Desde
este punto de vista las nanoestructuras podrian considerarse como mini-laboratorios, en
los cuales se pueden estudiar nuevos fendmenos fisicos asociados con sistemas de pocas

particulas confinados en espacios de dimensionalidad reducida.

Ademas de la gran importancia que tiene el estudio de sistemas de pocas
particulas confinados en nanoestructuras para la construccién de nuevo conocimiento
cientifico, se tiene por otro lado que el considerable cambio en las propiedades fisicas,
ocasionado por la posibilidad de tener estados ligados mas estables, resulta de gran
importancia desde el punto de vista de las aplicaciones, en especial para el disefio de los
dispositivos opto-electronicos fabricados con base en nanoestructuras. En este sentido

se puede apreciar como, la variacion cuidadosa en la composicion, el tamafio y la forma
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de estas estructuras, asi como el control del nimero y tipo de portadores de carga
confinados dentro de ellas, dan la posibilidad de fabricar dispositivos con propiedades
opto-electronicas novedosas, y a su vez, con niveles de miniaturizacion de orden
nanométrico. Entre las multiples aplicaciones que pueden tener estos sistemas, hay que
mencionar los interruptores Opticos de alta velocidad, transistores de un sélo electrén,
foto-detectores, laseres semiconductores, diodos emisores de luz de cualquier color y

posibles sistemas de computacion cuéantica [8,9].

No resulta dificil imaginar que deben existir notables diferencias entre los
sistemas de pocas particulas naturales, como los atomos y las moléculas, y sus analogos
artificiales confinados en nanoestructuras. Por ejemplo, para el caso de un par de
electrones empaquetados en un punto cuantico (QD), tendremos que el potencial de
confinamiento serd mas débil que en los &tomos naturales, lo que lleva a tener distancias
inter-electronicas muy grandes, haciendo que los efectos de correlacién sean
predominantes. Ademas, en estos sistemas artificiales, los efectos asociados con la
anisotropia del medio llegan a ser un factor importante. Estas marcadas diferencias
hacen que los modelos y métodos desarrollados en la fisica atbmica para estudiar el
espectro energético de &tomos y moléculas, no sean del todo aplicables al estudio de los
sistemas de pocas particulas en SBD. Si a lo anterior se le suma el hecho de que el
espectro energético y las distribuciones de densidad de los electrones y huecos son muy
sensibles a la variacion de morfologia y tamafio de la nanoestructura, asi como a la
presencia de defectos y campos externos, entonces se hace absolutamente indispensable
desarrollar nuevos modelos y métodos tedricos que sean confiables y versatiles, a fin de
tener en cuenta los rasgos especificos mas importantes. Esta es justamente una de las
razones que motivaron el desarrollo de este trabajo de investigacion, ya que aun existen
cuestiones importantes por estudiar acerca del comportamiento de los sistemas de pocas
particulas bajo condiciones de fuerte confinamiento en SBD con diferentes simetrias.

La principal intencion de esta investigacion fue plantear modelos matematicos
versatiles, con los cuales se pudiera cubrir el estudio teorico de ciertos sistemas de
portadores de carga confinados en algunas de las nanoestructuras que actualmente
gozan de mayor interés, como son las superredes en nanohilos (NWSLs) y los anillos
cuanticos (QRs). Este planteamiento llevd a que se apostara por conferirles a dichos

modelos ciertas caracteristicas de simetria que permitieran una mayor analiticidad, sin
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perder de vista las caracteristicas dominantes de cada sistema considerado, esto con el
fin de minimizar la complejidad de los métodos numéricos empleados en la resolucion
de las ecuaciones y ademas exigir unos recursos de computacion moderados en su
ejecucion. Esta metodologia permitio estudiar el efecto que tiene la inclusion de
variaciones en el confinamiento estructural, el confinamiento eléctrico y/o magnético, y
la presencia de impurezas sobre la energia de enlace, el espectro energético y otras
propiedades de algunos sistemas de pocas particulas confinados en NWSLs y en QRs.
Aunque ya se ha reportado un amplio numero de trabajos sobre sistemas de pocas
particulas en QRs, en esta Tesis se presentan algunos aportes nuevos al cumulo de
conocimientos existentes. En lo que respecta al estudio de NWSLs, hasta donde
tenemos conocimiento, la mayoria de trabajos reportados hasta el momento han sido
para el caso de un electrén, dejandonos la oportunidad de ser quizas los primeros en
analizar sistemas méas complejos como impurezas donadoras y excitones en dichas

estructuras.

La presente memoria de Tesis Doctoral se estructura de la siguiente manera:

En el capitulo 1 se plantean de forma sucinta los conceptos basicos en que se asienta
este trabajo de investigacion, el panorama general del estado del arte y las principales
aproximaciones que se utilizaron para lograr establecer un modelo relativamente

sencillo de los sistemas estudiados.

En el capitulo 2 se propone una clasificaciébn de los estados electrénicos en
nanoestructuras axialmente simétricas basados en la conservacién de la proyeccion del

momento angular sobre el eje de simetria.

En el capitulo 3 se ha abordado el estudio de algunos complejos de portadores de carga
en nanohilos con periodicidad estructural. Se realiza inicialmente el estudio de un
electron en una NWSL. En segunda instancia se considera una impureza D°en una
NWSL bajo condiciones de confinamiento radial infinito y finito, y ademéas una D%en
un QWW con seccion transversal periédicamente variable. Por Gltimo se deja el estudio

de un excitdn neutro en una NWSL.
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El capitulo 4 esta dedicado al estudio de los estados ligados de algunos sistemas de
pocas particulas en anillos cuanticos delgados bajo la influencia de un campo
magnético. Se plantea un formalismo general para la obtencidn del espectro energético
y el espectro de absorcidn infrarrojo lejano de un electron y cualquier complejo inmovil
que posea un Unico electron, analizandose como casos particulares una impureza D° y
un complejo D; confinados en QRs delgados. Se realiza también el estudio de una
impureza cargada negativamente D~ centrada en un QR. Por ultimo se extiende esta
metodologia al analisis de un exciton neutro X en un QR de forma irregular, el cual
puede presentar variaciones en el espesor de su seccién transversal y variaciones en su

forma que lo alejan de ser un anillo circular.

Los frutos mas fecundos y maduros que ha dado esta investigacion de Tesis
Doctoral, pueden verse representados por los articulos publicados, o préximos a serlo,
en revistas cientificas internacionales y nacionales, asi como por las ponencias que
fueron presentadas en diversos congresos internacionales y nacionales. A continuacion

se ofrece un listado de estos logros:
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1. FUNDAI\/IENTOS TEORICOS GENERALES

En las secciones que conforman el presente Capitulo se pretende dar una vision general del
contexto en el cual estd enmarcado este trabajo de investigacion. Por una parte, se quiere hacer una
pequefia introduccidn a las nanoestructuras semiconductoras, haciendo especial énfasis en los puntos
cuénticos autoensamblados en forma de anillo y las superredes en nanohilos, por ser los sistemas de
mayor interés en esta investigacion. Por otra parte, también queremos presentar, en términos
generales, el marco tedrico que emplearemos en el estudio de estos sistemas. En esta segunda parte
incluiremos la descripcion algunos sistemas de pocas particulas que pueden confinarse en
nanoestructuras semiconductoras, las diferentes aproximaciones empleadas en el desarrollo de los
modelos tedricos y formalizaremos la notacion que sera empleada a lo largo de todo el trabajo.

1.1. NANOESTRUCTURAS SEMICONDUCTORAS

Es ampliamente conocido que las propiedades fisicas de los materiales semiconductores
estan determinadas basicamente por algunos pardmetros macroscopicos, tales como: el tipo y
contenido de compuestos, la constante de red, la constante dieléctrica, la brecha entre la banda
de conduccién y de valencia, entre otros. Cuando estos parametros permanecen invariables
dentro de todo el material tenemos un semiconductor en bloque. Por otro lado, si estos
parametros o alguno de ellos permanecen constantes solo dentro de regiones de tamarfio
nanomeétrico, entonces estamos hablando de nanoestructuras semiconductoras. Estas pequefias
regiones, donde se tiene homogeneidad en los pardmetros macroscopicos, pueden presentar las
mas diversas morfologias dependiendo de la técnica y las condiciones de crecimiento que se
empleen, en este sentido, las nanoestructuras ofrecen una posibilidad Gnica de controlar las
propiedades fisicas, no solo desde el punto de vista composicional, sino ademas por variacion
de su tamafio y su forma. En relacion con esto, es interesante resaltar el hecho de que las
dimensiones de estas estructuras son comparables con la longitud de onda de De Broglie
asociada a los portadores de carga, por lo tanto estos Ultimos exhiben un comportamiento
cuéntico completamente diferente al que presentan en el bloque [10]. Quiza, uno de los rasgos
mas sobresalientes de este comportamiento cuantico es la cuantizacion de la energia de los
portadores de carga en la direccion que se halle el confinamiento estructural.
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Fig. 1. Relacion entre la brecha de energia prohibida y la constante de red para algunos materiales
semiconductores

Como se mencion6 en la introduccion, las nanoestructuras semiconductoras
actualmente constituyen el paradigma de los sistemas de baja dimensionalidad (SBD). Dichos
sistemas se caracterizan por restringir el movimiento de los portadores de carga en una, dos o
incluso las tres dimensiones espaciales. El interés cientifico en los SBD surgi6 en el afio 1964,
cuando W. A. Little [11] y V. L. Ginzbug [12] formularon la posibilidad de realizar
superconductividad de alta temperatura sobre la base mecanismos excitonicos casi-
unidimensionales y casi-bidimensionales, respectivamente. En su modelo, Little consider6 una
cadena lineal de un polimero con grupos de moléculas laterales de alta polarizabilidad, mientras
el modelo de Ginzburg consistia en una pelicula metalica muy delgada sumergida entre dos
peliculas dieléctricas o semiconductoras, las cuales deberian ser fuertemente polarizables para
garantizar la formacion de los excitones de transferencia de carga. La gran cantidad de intentos
que se realizaron con el &nimo de implementar experimentalmente estos modelos no llevaron a
la fabricacién de superconductores de alta temperatura. Sin embargo, estos trabajos no fueron
vanos, pues dieron origen a diferentes técnicas de fabricacion de peliculas delgadas de espesor
nanomeétrico, con las cuales hoy en dia se fabrican heterojunturas semiconductoras a escala
nanomeétrica con interfaces casi perfectas en las junturas. Dentro de las principales técnicas que
hoy se utilizan con este fin, podemos mencionar: la epitaxia de haces moleculares, la
deposicion de vapor metal-organico, la litografia basada en rayos moleculares y la epitaxia en
fase-liquida [13]. En general, para fabricar estas nanoestructuras se utilizan materiales
semiconductores compuestos, binarios o ternarios, lo que permite formar las heterojunturas por
un cambio brusco de la concentracion de uno de los componentes del compuesto. Los
materiales mas ampliamente usados para este proposito son: GaAs-AslIn, GalnAs-GaAlAs, In-
GalnAs, InP-GaAs, GaSb-GaAs, InAs-Si, InSb-CdTe, etc. Dichos materiales se eligen
esencialmente por presentar dos aspectos de gran importancia para el disefio de nanoestructuras:
diferentes anchos de banda prohibida y parametros de red muy parecidos. El primer aspecto
esta relacionado con la localizacion de los portadores de carga al interior de la nanoestructura
gracias al potencial de confinamiento que se crea debido a la diferencia que existe entre los
anchos de las brechas prohibidas de los dos materiales. El segundo aspecto tiene como fin
reducir al minimo la tensién en las junturas y por lo tanto las deformaciones en las interfaces.
En la figura 1 puede apreciarse la relacion entre el ancho de banda prohibida y el parametro de
red para algunos materiales semiconductores simples y compuestos.
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La primera nanoestructura que se fabricd fue una estructura de tipo composicional o
heteroestructura, conocida como superred (SL-Super Lattice), la cual estaba constituida por una
serie de capas de dos semiconductores alternados con periodicidad nanométrica. Este nuevo
material fue previsto en el afio 1970 por los investigadores de la IBM, Leo Esaki y Ray Tsu
[14], y unos afios después fue obtenido en su laboratorio. Paralelamente a las superredes fue
desarrolldndose la fabricacion y el estudio de otras estructuras conocidas como pozos cuanticos
(QW-Quantum Well) [2,15], en las cuales la region que presenta homogeneidad de parametros
es una capa de espesor nanométrico. En este caso se logra confinar el movimiento de los
portadores de carga en una region plana muy estrecha, de modo que su movimiento se restringe
béasicamente a dos dimensiones. A partir de los 80s han sido desarrolladas nuevas técnicas para
fabricar sistemas con uno y dos grados de confinamiento adicional: los hilos cuanticos (QWW-
Quantum Well Wire), sistemas cuasi-unidimensionales [2,16] y la situacion extrema, estructuras
cuasi cero dimensionales, denominadas puntos cuénticos (QD-Quantum Dot) [2,17].

Sistema Energia Densidad de Estados
. p(E) plr2
i . 2 py 2 2
- E(jD)=p—'\——J—p—‘ p(E)LE sistema 3D
2m* 2m* 2m* E
p(E)
y . R
E{2D)=Egﬁz— Dy __-T; n=12.3 . p(E):J:EG | _ ! .\'1.\'t:engD
) 2m*  2m* ’ i
E, 4E, 9Eg
p(E)

sistema 1D _-1/2
-11E

/ E(ID)=ED(F?3—J’!IE _}—ﬁ; nm=123, . p(E)= o

p(E) sistema 0D

Fig. 2. Densidad de estados para un electron confinado en diferentes sistemas de dimensionalidad reducida

Con el &nimo de mostrar la importancia que tiene la reduccion de la dimensionalidad de
una nanoestructura sobre sus propiedades fisicas, a continuacion se expondra someramente el
notable cambio que sufre la densidad de estados al reducirse la dimensionalidad del sistema
para diferentes SBD idealizados. Para el caso de electrones se tiene que una relacién entre la

densidad de estados g(E) y la dimensionalidad del sistema D, puede resumirse en la
expresi()n:p(E)~ ED/21. Debe tenerse en cuenta gue esta expresion no incluye los sistemas

cero-dimensionales, ya que para este caso el espectro que aparece es completamente discreto y
la densidad de estados serd una superposicion de funciones delta de Dirac. Lo anterior es
mostrado en la Figura 2, donde se presenta la densidad de estados de un sistema tridimensional

0 semiconductor en bloque (p5p (E) ~ EJ/Z), un sistema bidimensional o pozo cuéntico
(p2p (E)~ E?), un sistema unidimensional o hilo cuéntico ( pyp (E)~ E™?) y un sistema cero-

dimensional o punto cuantico (pyp (E)~ Y 6(E—E;)). En esta figura se observa claramente

como al irse reduciendo la dimensionalidad del espacio, la curva de la densidad de estados
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exhibe una marcada evolucion. Puede apreciarse como al reducir una de las dimensiones del
sistema, las curvas de densidad de estados que surgen para este nuevo sistema se van haciendo
sucesivamente mas y mas estructuradas, y van manteniendo solo en forma de envolvente el
comportamiento de la curva del sistema anterior. Lo anterior lleva a entender cualitativamente
como la reduccion de la dimensionalidad del sistema producird cambios importantes en las
diferentes propiedades épticas, como es el caso de las ratas de absorcion o emision, y también
en la distribucién de los portadores de carga dentro de la nanoestructura. Es interesante resaltar
para el caso de un sistema cero dimensional, que el hecho de que exhiba una densidad de
estados en forma de picos discretos es sin6nimo de que todos los niveles energéticos se
encuentran cuantizados por efecto del confinamiento en las tres direcciones. Sin embargo, debe
tenerse en cuenta que para puntos cuénticos reales las lineas de la densidad de estados deben
presentar algin ancho debido al principio de incertidumbre y a la interaccidn de los portadores
de carga confinados con las vibraciones de la red cristalina.

1.1.1. Puntosy Anillos Cuénticos Autoensamblados

Entre los diversos tipos de nanoestructuras, se tiene que los QDs son los que han
generado mayores expectativas en torno a su versatilidad para modelar sus propiedades opto-
electronicas y a la aparicién de una gran variedad de fendmenos cuanticos. Estos sistemas se
pueden considerar basicamente como pequefias islas semiconductoras que confinan en su
interior sistemas fermidnicos de pocas particulas que interactian mutuamente a solo algunos
nandémetros de distancia, por lo que su estructura electrénica resulta ser similar a la de un
atomo. Esta caracteristica, de suma importancia para su estudio, les ha significado ser
catalogados como “atomos artificiales”. Por supuesto, en paralelo al estudio de las propiedades
fisicas que emergen de estos sistemas cuasi-cerodimensionales se vislumbra un amplio
horizonte para aplicaciones potenciales. Un ejemplo es el de servir como dispositivos emisores
de luz de cualquier color, ya que el color de la luz emitida depende del tamafio del punto,
tendremos por tanto que un incremento en sus dimensiones llevara a emitir mas hacia el rojo y
una reduccion de estas llevara a que la luz sea mas azul. Otras posibles aplicaciones podrian
ser: el disefio de materiales para hacer compuertas l6gicas ultra rapidas e interruptores Opticos,
diodos laser, transistores de un solo electréon y en un futuro cercano lograr implementar la
criptografia cuantica y la computacion cuéntica [8, 9].

De la amplia variedad de QDs que actualmente hay bajo investigacién, los denominados
puntos cuanticos autoensamblados (SAQD-Self-Assembled Quantum Dots), son tal vez los que
gozan de mayor atencién. Estas pequefias estructuras que en principio podrian considerarse
como defectos presentes en una capa de material semiconductor, son crecidas curiosamente
mediante la técnica epitaxial, la cual se desarroll6 en sus inicios con el objeto de obtener
cristales semiconductores sin defectos en sus interfaces, como fue el caso de la obtencion de
pozos cuanticos con propiedades Opticas de excepcional calidad. La técnica epitaxial puede
ofrecer algunas variantes que se conocen como modos de crecimiento y cada modo de
crecimiento viene determinado, principalmente, por las condiciones en las que dicho
crecimiento se realiza (temperatura del sustrato, velocidad de deposicién de los materiales, etc.),
y las propiedades de los materiales (constantes de red, constantes elasticas, etc.) Tal vez el
factor mas importante que condiciona el crecimiento de puntos cuanticos es el desajuste de las
constantes de red entre el material depositado y el sustrato. Cuando éste es pequefio, alrededor
de un 1%, el material depositado se acomoda a la periodicidad de la red del sustrato, de forma
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que la nueva capa no presenta deformaciones. Si por el contrario, el desajuste entre las
constantes de red es notable, como es el caso de InAs depositado sobre un sustrato de GaAs,
donde la diferencia entre los parametros de red llega a ser del 7% (ver figura 1), tenemos que
Unicamente las primeras capas llegan a cristalizar en forma epitaxial, pero al llegar a un espesor
critico las dltimas monocapas experimentan una tension que comprime los dtomos que las
conforman, llevando asi a un incremento de la energia eléstica de deformacion. De esta manera,
puede Ilegar un momento en que este proceso de crecimiento resulte inestable y se produzca una
relajacion del sistema a través de una deformacion plastica, credndose entonces dislocaciones.
En la medida en que la compresion lateral aumenta tiene lugar una reorganizacion del material
depositado, lo cual lleva a la formacién de unas islas de dimensiones nanométricas. Estas
pequefias islas han sido denominadas como puntos cuénticos autoensamblados debido al
caracter espontaneo que presenta su crecimiento, y su modo particular de crecimiento recibe el
nombre de Stranski-Krastanov [18].

Fig. 3. Imagenes de AFM de 250 nm x 250 nm de QDs autoensamblados de In As/GaAs. (a) QDs crecidos
a 540 °C, (b) QDs después de recubrirlos con una capa de 2 nm de GaAs a 540 °C, (c) QDs después de recubrirlos
con una capa de 2 nm de GaAs a 500 °C, y (d) QDs después de recubrirlos con una capa de 2 nm de GaAs a 500 °C y
a una presion diferente al caso (c). D. Granados et al. [22]

Uno de los principales atractivos de este tipo de QDs radica en la diversidad de
morfologias que pueden presentar, ya que el tamafio y la forma de los SAQDs pueden
modificarse ampliamente por medio de varios factores, tales como: el desajuste en las
constantes de red, la temperatura y velocidad de crecimiento, etc. Usando diferentes técnicas de
medicion como: Microscopia de fuerza atbmica (AFM - atomic force microscopy), barrido y
tunelamiento, microscopia electronica de transmisiéon, entre otras, se ha logrado establecer que
los SAQDs pueden presentar formas que se aproximan a figuras geométricas como: lentes [19],
piramides [20], pirdmides truncadas [21], entre otras; donde todas presentan una caracteristica
particular: las alturas (2-8nm) son generalmente mucho menores que los radios de sus bases
(20-70nm). Trabajos recientes han mostrado que si durante el proceso de crecimiento de
SAQDs de InAs sobre GaAs, estos se recubren con una capa delgada (2nm) de GaAs, entonces
tiene lugar una redistribucion anisotropica del material del punto, lo cual alterard
dramaticamente su morfologia dependiendo de la temperatura, la presion del haz y la velocidad
de deposicion a la cual se haga dicho recubrimiento. En la figura 3 se muestran algunas
imagenes de AFM, obtenidas por D. Granados y J. M. Garcia [22], de QDs autoensamblados de
In As/GaAs los cuales presentan morfologias completamente diferentes al variar sus
condiciones de recubrimiento. Puede apreciarse como los QDs de forma conica (imagen 3a),
después de recubrirlos con una capa de 2 nm de GaAs a 540 °C, se transforman en unas
estructuras alargadas (imagen 3b), mientras que en la imagen 3c se observan unas estructuras en
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forma de jorobas de camello después de realizar el recubrimiento con las mismas condiciones
anteriores pero bajando la temperatura a 500 °C. En la imagen 3d puede apreciarse
sorprendentemente como, al variar la presion de deposicion respecto al caso anterior, se obtiene
como resultado que el QD (20 nm de diametro, 8 nm de altura) se transforme en una estructura
en forma de anillo (QR- Quantum Ring) con un tamafio lateral mayor (didmetro externo entre
60 y 140 nm), una altura reducida (2-4 nm) y un hueco central bien definido (20 a 30 nm de
diametro).
8 nm

Fig. 4. Imagen de AFM 3D de QRs autoensamblados de InAs. A Aierken et al [27]

La formacion de nanoestructuras en forma de anillo fue reportada por primera vez para
islas de GaAs recubiertas con InAs mediante la técnica de crecimiento por epitaxia de haces
moleculares en el modo de Stranski-Krastanov [23-27]. En la figura 4 se muestra una imagen
de AFM 3D de algunos QRs de InAs crecidos mediante epitaxia en fase vapor metalorganico
[27]. Otro tipo de anillos cuanticos se han obtenido al recubrir arreglos de QDs de InAs con
capas muy delgadas de InP [28]. Otro importante logro ha sido la fabricacion de QRs de GaSh
cubiertos de GaAs [29-31], los cuales se caracterizan por tener una forma toroidal, con una
abertura central bien definida y ademas por presentar un alineamiento tipo Il entre las bandas de
conduccion y de valencia. Este Gltimo rasgo hace que para un sistema electron-hueco, el hueco
se localice fuera del anillo, mientras el electrén se movera dentro de la estructura anular y su
movimiento estara gobernado por una combinacion de la atraccién Coulombiana y el potencial
de confinamiento. Finalmente vale la pena mencionar que ha sido reportado el crecimiento de
QRs de SiGe mediado por nanoparticulas de oro [32], lo cual constituiria el primer ejemplo de
anillos autoensamblados que no estan hechos de semiconductores I1lI-V. En la figura 5 se
muestra una imagen de AFM tridimensional de un arreglo de QRs de SiGe crecidos sobre un
sustrato de Si al hacer un recubrimiento con peliculas muy delgadas de oro.

60.000 nm

pum

Fig. 5. Imagen de AFM de QRs autoensamblados de SiGe. J. H. He et al [32]
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Los QRs poseen una topologia muy diferente respecto a las demas nanoestructuras, pues
son los Unicos que no presentan una geometria simplemente conexa. Esta singular caracteristica
favorece la aparicion de corrientes persistentes en presencia de campo magnético, ademas
ofrecen la excitante oportunidad de observar las fases en las funciones de onda electrénicas en
experimentos magneto-opticos, ya que la variacion de la intensidad del campo magnético
externo en estas estructuras cuasi-unidimensionales con condiciones de frontera periddicas
producird cambios en las fases de las funciones de onda electronicas. Esto lleva a oscilaciones
en las propiedades energéticas electrdnicas, conocidas como oscilaciones Aharonov-Bohm y a
oscilaciones en cualquier otra propiedad fisica del anillo, tal como la magnetizacién. Otras
importantes caracteristicas que ofrecen estos sistemas son: ofrecen mayor posibilidad de ajustar
sus estados electronicos; permiten realizar variaciones topolégicas que van desde un sistema
bidimensional, como es el caso del disco cuantico, el cual se obtiene cuando el radio interno
tiende a cero, hasta la situacion casi unidimensional correspondiente al caso limite en el cual el
espesor del anillo es muy pequefio. De acuerdo con la situacién fisica real, los QRs
autoensamblado presentan radios mayores que el ancho de sus secciones transversales, por lo
tanto se pueden considerar como anillos delgados, lo cual facilita la realizaciéon de estudios
teoricos.

1.1.2. Superredes en Nanohilos

Hemos visto como, la posibilidad de fabricar materiales semiconductores
nanoestructurados, ha puesto al descubierto un horizonte de posibilidades que parece no tener
fronteras. Desde la aparicién de las primeras superredes, hasta la creacion de los puntos y
anillos cuénticos, es notable el progreso que han adquirido las técnicas de crecimiento en cuanto
al control sobre la forma y la composicion de las heteroestructuras semiconductoras. Este
desarrollo ha llegado a tal punto, que hoy es un hecho la posibilidad de introducir variaciones
bien definidas en la composicion, no solo en el semiconductor en blogue, sino incluso dentro de
la misma nanoestructura. En este sentido, recientemente han sido fabricados unos nuevos
sistemas unidimensionales nanoestructurados los cuales han sido denominados: superredes en
nanohilos (NWSL -Nanowires Superlattice). Dichos sistemas se pueden considerar basicamente
como una variedad exotica de hilos cuanticos, ya que no tienen la acostumbrada composicion
homogénea, sino que presentan una composicion alternante entre dos materiales diferentes, Ay
B, intercalados periddicamente en la direccion de crecimiento, por lo que se les puede
considerar como un cristal unidimensional. Estas novedosas nanoestructuras han sido disefiadas
con el prop6sito de aprovechar las extraordinarias propiedades que ofrecen los sistemas cuasi-
cerodimensionales, y a la vez tener algin medio de escala nanométrica que permita el transporte
de portadores de carga.

Estos hilos se sintetizan a través del proceso de vapores quimicos (chemical vapor
process) y la periodicidad estructural presente a lo largo del eje de crecimiento del hilo se debe a
la composicion modulada del material [33] 0 a variaciones en la geometria [34]. Gudiksen y
colaboradores fueron los primeros en reportar la fabricacién de superredes de nanohilos
composicionalmente moduladas, las cuales consistian de 2-21 capas alternantes de GaAs y GaP
[35]. Mas tarde fueron sintetizadas NWSL con otras composiciones Si/SiGe [36,37], InAs/InP
[38], ZnSe/CdSe [39]. Recientemente, ha sido reportado el crecimiento de NWSL de GaN/AIN
por medio de epitaxia de haces moleculares [40]. Una imagen de este Gltimo tipo de NWSL
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tomada por microscopia electronica de transmision de alta resolucion se muestra en la figura 6,
donde el detalle (6b) y el perfil del pardmetro de red a lo largo de la direccion de crecimiento
(6¢) muestran que no ocurre interdifusion significativa en las junturas de las capas de GaN y
AIN, lo cual es una caracteristica importante a la hora de modelar los perfiles del potencial de
confinamiento.

@ C) © -

Fig. 6. (a) Imagen tomada por microscopia electronica de transmision de alta resolucion de una superred de GaN/AIN
en un nanohilo, (b) Este detalle muestra que no ocurre interdifusion significativa entre el GaN y el AIN, (c) Perfil del
parametro de red a lo largo de la direccion de crecimiento. O. Landré et al. [40]

Las dimensiones tipicas de estas estructuras son: los radios 20-40nm y los anchos de las
capas en superredes desde 1,5nm hasta 100nm [41]. Esta estructura de superred de QDs puede
presentar caracteristicas de QD, QWW y SL. Cuando la diferencia entre los anchos de las
bandas de los diferentes materiales es tal que los portadores quedan confinados en uno de los
QDs, los estados electronicos tendran las caracteristicas cero-dimensionales de un QD. Sin
embargo por tunelamiento entre QDs adyacentes, los portadores pueden viajar a lo largo del eje
del hilo, entonces una estructura electrénica de minibandas correspondiente a una SL tendra
lugar. Por otra parte, debido al fuerte confinamiento lateral, el movimiento de los portadores en
el plano perpendicular al eje del hilo puede confinarse tanto, que el sistema adquiere las
caracteristicas de una estructura unidimensional. EIl anlisis de los resultados de medicién de la
fotoluminiscencia, del transporte eléctrico y de la electroluminiscencia muestran unas
propiedades fotonicas y electronicas particulares de las NWSLs que abren un amplio campo
para sus aplicaciones desde los codigos de barras nanométricos, hasta los nanodiodos de
emision de luz [37,39].

1.2. SISTEMAS FERMIONICOS DE POCAS PARTICULAS CONFINADOS EN
NANOESTRUCTURAS SEMICONDUCTORAS

El estudio de los sistemas de pocas particulas en semiconductores en bloque se inici6 a
partir de 1958, cuando M. A. Lampert [42] establecio las bases tetricas para la formacion de
complejos con portadores de carga de diferente tipo, los cuales él clasificé en dos grupos:
moviles e inmdviles. En el caso de los complejos mdviles tenemos sistemas compuestos por
electrones y huecos, los cuales estan ligados entre si por la interaccion Coulombiana y se
propagan a través del cristal como si fuesen un solo ente. El sistema méas simple de este tipo es
un ente neutro de vida muy corta, conocido como Exciton (X ). En forma breve podriamos
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decir que un exciton es un cuanto de excitacion electrénica en el cristal que se genera con la
absorcion de un foton. Cuando un cristal semiconductor absorbe un fotén, promueve a uno de
los electrones desde una banda de valencia llena hasta una banda de conduccién vacia, esto deja
un estado vacio en la banda de valencia al cual se denomina hueco. Un hueco puede
considerarse como una region de carga positiva neta que puede propagarse a través de la red
cristalina como si se tratara de una particula real. Una vez que se han creado en sus respectivas
bandas, tanto el electrén como el hueco evolucionan rapidamente hasta alcanzar su estado de
minima energia. EIl electron excitado cae hasta el fondo de la banda de conduccion, en tanto
que el hueco asciende hasta la parte superior de la banda de valencia. El ascenso del hueco
obedece a que los electrones restantes de la banda de valencia lo van desplazando a medida que
van cayendo hacia los estados disponibles de menor energia. Finalmente en aproximadamente
un nanosegundo, el electrén y el hueco pueden reducir mas su energia total enlazdndose para
formar un excitén. En cierto modo, los excitones se asemejan a un &tomo de hidrogeno con una
carga positiva que tiene una masa mil veces menor que la masa del protdn y con una energia de
enlace que suele ser de cien a mil veces menor. La debilidad de dicho enlace supone que la
distancia media entre el electrdn y el hueco debe ser uno o dos 6rdenes de magnitud mayores
que el diametro del atomo de hidrogeno. A temperaturas ordinarias, las vibraciones térmicas de
la red resultan ser lo suficientemente violentas como para romper el débil enlace exciténico. En
general, para producir una cantidad significativa de excitones en un semiconductor en bloque es
necesario enfriar el semiconductor hasta temperaturas de solo algunas decenas de grados por
encima del cero absoluto. Se tiene conocimiento de que un exciton puede ligar un electrén o un

hueco adicional para formar triones negativos ( X ~) o positivos ( X *). También puede darse la
combinacion de dos excitones para formar un complejo conocido como biexcitén ( XX ).

El segundo grupo esta formado por centros localizados en la vecindad de algun tipo de
defecto, en particular, impurezas donadoras o aceptadoras. Si en una red cristalina, por ejemplo
de GaAs, se introduce un atomo del grupo IV de tal manera que reemplace a un atomo de Ga,
uno de los electrones de este atomo introducido no participa en el enlace quimico y queda casi
libre en la banda de conduccion. Este electron se encuentra débilmente ligado en una “orbita” de
radio muy grande en torno al ibn monovalente y por lo tanto puede ser facilmente removido por
excitaciones térmicas o eléctricas. Tales sistemas son conocidos como donadoras neutras (D°).
El espectro energético de una impureza donadora en un bloque de GaAs tiene una estructura
tipo hidrogenoide, sin embargo la energia de ionizacion de una donadora en el GaAs es mucho
menor que la del &tomo de hidrogeno; esto se debe a que la atraccion de Coulomb del i6n se
encuentra, en gran parte, apantallada por la naturaleza dieléctrica del cristal. Como resultado
de la interaccién Coulombiana, estos centros pueden atrapar electrones, huecos o excitones.
Algunos ejemplos de estos sistemas son la D™, sistema formado por una donadora neutra D°

que ha atrapado un electrén, el D2, que se forma a partir de dos donadoras neutras, este Gltimo

al ser excitado puede perder un electron para formar un D, , entre otros. La existencia

experimental de algunos de estos complejos en silicio dopado con elementos del grupo Iy V
fue demostrada afios mas tarde por Haynes [43]. Sus estudios también mostraron que en la
mayoria de los casos, la observacion de estos complejos en el bloque era muy complicada,
debido a que dichos sistemas se forman bajo condiciones metaestables para temperaturas por
encima de los 5°K, es decir que estan tan débilmente ligados que la energia térmica KgT supera
la energia de ionizacion del sistema, lo que lleva a que tengan tiempos de vida muy cortos
(r~107%s). Esta dificultad se pudo superar con la creacién de las heteroestructuras
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semiconductoras, como fue demostrado por primera vez en 1990, en un trabajo realizado por
Huant y colaboradores [44], donde se observé excitones en QWs de GaAs-GaAlAs.
Posteriormente un sinndmero trabajos [45] ayudarian a reafirmar lo anterior. Este aumento en
la estabilidad se debié al hecho de que el confinamiento conlleva al incremento de la energia de
enlace del exciton en un orden de magnitud y por lo tanto a una mayor estabilidad del estado
base de los complejos [46]. Adicionalmente, se pudo establecer que el espectro energético de
estos sistemas es extremadamente sensible frente a cambios en la geometria, la posicidn de los
complejos en el caso de centros localizados y a la presencia de campos externos [47]. La
existencia de excitones en QDs fue confirmada experimentalmente en 1997 por Petroff y sus
coinvestigadores [48], donde se demuestra que los excitones en QDs son mucho mas estables
que en otras heterojunturas debido al mayor confinamiento, haciendo posible su observacion
incluso a temperatura ambiente.

Basados en lo anterior, no es de extrafiar que actualmente exista un gran interés en el
estudio de sistemas de pocas particulas confinadas en heteroestructuras semiconductoras. No
obstante, si bien es cierto que las condiciones impuestas por el potencial de confinamiento
enriguecen notablemente las propiedades optoelectrénicas, también debe tenerse en cuenta que
la descripcion tedrica de estos sistemas fermionicos confinados artificialmente resulta ser una
tarea realmente dificil, esto debido a que la ecuacion de autovalores debe resolverse en un
espacio no homogéneo, anisotropico y multidimensional. Para analizar las propiedades de
sistemas de pocas particulas en un semiconductor en bloque, Kohn y Luttinger [49,50]
desarrollaron una teoria rigurosa que permite eliminar en la ecuacién de Schrddinger, para
perturbaciones suaves, la parte del potencial cristalino periddico, utilizando la aproximacion de
masa efectiva (AME). El pionero en la aplicacion de este método, en el estudio de espectros de
impurezas donadoras y excitones confinados en pozos cuanticos, fue Bastard [51,52] quien
asumio que la AME se podia utilizar en heterojunturas semiconductoras, a pesar de que el
potencial de confinamiento varia en forma abrupta en la interfaz de la nanoestructura. Los
primeros trabajos de Bastard originaron una gran cantidad de publicaciones donde el estudio de

los efectos de confinamiento sobre el estado base de donadoras D° y excitones X en QWSs se
realizaron con detalle. Posteriormente, se extendieron los estudios a estados excitados, no solo
para estos dos complejos, sino también a sistemas como: aceptadoras, donadoras cargadas,
excitones cargados, biexcitones, dos y tres electrones, entre otros.

Para calcular las energias de enlace en estos sistemas se han utilizado diferentes
métodos aproximados, siendo quizas los mas sencillos el variacional [53,55] y el de
diagonalizacién matricial [56,57]. Ambos métodos requieren de un considerable volumen de
coémputo, el cual crece exponencialmente con el aumento del nimero de particulas, y ademas
presentan importantes limitaciones en cuanto al alcance de su aplicacion. EI método variacional
solo permite hacer un estimativo de la energia del estado base, mientras que el método de
diagonalizacién es poco aplicable para potenciales diferentes del parabolico. Otros métodos
también usados para analizar el espectro de sistemas de pocas particulas en heteroestructuras
son el de expansidn por series [58], dimensidn fraccionaria [59], teoria de perturbaciones [60] y
diferentes técnicas numéricas tales como: Elementos y diferencias finitas [61,62], barrido
trigonométrico (ver apéndice A) [63], y otras soluciones numéricas de ecuaciones diferenciales
[64]. Todas estas técnicas resultan ser bastante complicadas para el analisis del espectro
energético cuando el numero de particulas crece. Una de las maneras de obviar esta dificultad
es sacando provecho de las caracteristicas morfoldgicas de las heteroestucturas, como es el caso
de los SAQDs, para los cuales se sabe que la altura es mucho menor que las dimensiones de su
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base, lo que permite hacer uso de la aproximacion adiabatica (AA) [65-69]. Esta aproximacion
permite reducir problemas tridimensionales a problemas similares en espacios de una o dos
dimensiones con Hamiltonianos renormalizados [65].

Como se ha mencionado antes, los QRs son los sistemas que han resultado ser mas
interesantes de estudiar debido a la estructura topoldgica tan singular que presentan, pues al no
ser simplemente conexa permite la aparicion de efectos completamente nuevos, como es el caso
de las corrientes persistentes y las oscilaciones Aharonov-Bohm (AB) en presencia de un campo
magnético. Por otro lado, por tener el menor volumen de todas las nanoestructuras, los QRS han
resultado ser los mejores candidatos para observar y manipular sistemas de pocas particulas, que
pueden ir desde un Unico electrén hasta complejos excitonicos. Lo anterior ha producido una
gran demanda de trabajos tedricos que intentan ampliar la comprensién del rol que juegan los
efectos del confinamiento estructural, la presencia de defectos, la correlacion entre particulas y
la presencia de campos externos, sobre el comportamiento de algunos sistemas fermidnicos al
ser confinados en QRs. Buttiker, Imry y Landauer en 1983 [70] fueron los primeros en realizar
un andlisis tedrico de un electron en un anillo mesoscépico unidimensional traspasado por un
campo magnético. Ellos predijeron que debido a la modificacion en las condiciones de frontera
por efecto del flujo, la funcién de onda electrénica y por lo tanto cualquier propiedad fisica del
sistema seria una funcion periodica del flujo magnético, con periodo fundamental ¢, =h/e, este

resultado es conocido actualmente como oscilaciones Aharonov-Bohm (AB). Posterior a este
trabajo pionero, y luego de la fabricacion de los primeros QRs, ha sido inusitado el volumen de
trabajos que se han realizado sobre sistemas de pocas particulas en QRs; los cuales consideran
desde modelos unidimensionales hasta modelos tridimensionales que incluyen defectos es su
forma. Para el caso de un electrén en QR, existe un gran nimero de trabajos, en los cuales se
estudian diversos aspectos como por ejemplo: efectos de polarizacion inducida por
excentricidad y campos eléctricos externos sobre las propiedades opto-electronicas [71], la
degeneracion del espectro energético con un campo magnético y en presencia de interacciones
espin-orbita [72], los efectos que puedan inducir defectos estructurales, como la forma y el
ancho del anillo, sobre el espectro electronico de QRs, cuando se tiene la presencia de un
campo magnético uniforme [73,74]. Parte de los Gltimos esfuerzos que se han realizado en el
estudio de una particula en un QR, se ha dirigido hacia la solucién de modelos que se asemejen
cada vez mas a la forma que presentan los QRs reales, esto con el animo de poder dar una
interpretacion satisfactoria a los resultados obtenidos experimentalmente. Una muestra de esto
son los trabajos de Filikhin [75] y Fomin [76], quienes implementaron modelos de QRs
tridimensionales con pardmetros geométricos tomados de medidas experimentales, y
determinaron el espectro energético incluyendo el efecto de campo magnético. También han
sido halladas algunas soluciones analiticas exactas al problema de un electrén confinado en un
QR tridimensional [77] y para un QR bidimensional [78]. Por otro lado, para analizar los
efectos de correlacion electron-electrdn, se han realizado algunos estudios sobre dos electrones
confinados en un QR [67,79,80], y confinados en un sistema de dos anillos verticalmente
acoplados, con un electron atrapado en cada uno [81,82]. La evidencia experimental del
crecimiento de QRs concéntricos ha motivado el estudio de un electrén [83] y varios electrones
[84] confinados en dos anillos conceéntricos, bajo la influencia de campo magnético.

Uno de los complejos moviles que resulta mas interesante de estudiar en estas
estructuras de forma anular, bajo la influencia de un campo magnético, es el exciton. Al ser un
ente neutro, no se esperaba que presentara sensibilidad alguna al flujo magnético, ya que como
es bien sabido el origen fisico de la sensibilidad al flujo magnético que experimenta un electron
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en un QR se debe a su carga, la cual se acopla al potencial vectorial. Por lo tanto, un exciton,
siendo un estado ligado de un electrén y un hueco, no deberia ser sensible al flujo, ya que el
acoplamiento con el flujo resulta de signo opuesto para el electrén y para el hueco. Sin
embargo, el exciton es una particula compuesta, por lo tanto polarizable, y en este caso el area
barrida por las trayectorias del electrén y el hueco sera diferente y determinard la fase
acumulada por el exciton [85,86]. En este sentido, se ha mostrado tedricamente que la posible
aparicion del efecto AB para excitones puede ser estimulada cuando el exciton es radialmente
polarizado mediante un campo eléctrico [87,88] o debido a la presencia de una impureza [89].
A pesar de esto, la existencia de las oscilaciones AB de excitones neutros en QRs tipo I, cuando
ambas particulas estan confinadas en el anillo, sigue siendo motivo de controversia en los
altimos afios, ya que algunos trabajos predicen que las oscilaciones AB pueden ser muy débiles
0 incluso pueden no aparecer para un anillo de ancho finito [90,91]. Por otro lado, algunos
calculos tedricos [92-94] determinan que para el caso de QRs tipo Il, es mas factible la
observacion de las oscilaciones AB debido a la asimetria presente en el confinamiento efectivo
para el electron y el hueco. Esto lleva a que el electrén y el hueco recorran trayectorias con
diferentes radios efectivos y por lo tanto, después de dar una vuelta, acumulen fases diferentes
debido a que el flujo magnético que atraviesa sus trayectorias es diferente. Desde el punto de
vista experimental, se tiene que recientemente ha sido demostrada la existencia de una débil
interferencia tipo AB para excitones en QRs semiconductores tipo | [95] y tipo 11 [96]. Dejando
de lado los complejos mdviles, y dirigiendo nuestra atencion hacia los complejos inmaoviles,
podemos decir que se ha llevado a cabo un nimero considerable de investigaciones para el caso

de impurezas D° [97-99] y de impurezas D~ [99-101] confinadas en QRs, pues son sistemas
fundamentales en el estudio de las propiedades opto-electrénicas de nanoestructuras
semiconductoras.

De especial interés para nosotros en este trabajo de investigacion son los sistemas de
pocas particulas confinadas en NWSLs. Hasta donde conocemos, la mayor parte de trabajos
gue se han realizado sobre el espectro electronico de donadoras, uno o dos electrones, excitones,
y triones en nanohilos, consideran un modelo de confinamiento con potencial homogéneo
dentro del hilo. En lo que respecta a las NWSLs, tenemos que aunque la posibilidad de
fabricarlas se dio en el afio 2002, ya en 1990, Ulloa y colaboradores [102] habian publicado un
trabajo visionario en el cual determinaron la conductancia en una superred unidimensional.
Inspirados en el trabajo pionero de Ulloa, Wu y colaboradores [103] en 1991, utilizando el
método de matriz de transferencia, caracterizaron las propiedades de conductividad y
coeficientes de transmision de un QWW con estructura serial periddica. A parte de la
realizacion de estos dos trabajos pioneros, puede decirse que el interés de los investigadores
tedricos se ha retomado luego de la fabricacién de las primeras NWSLs. Muestra de ello son
los trabajos que se han llevado a cabo para el caso de un electrén confinado en una NWSL [104]
y un trabajo mas reciente donde se ha analizado el efecto de la posicién de una impureza neutra
y cargada negativamente localizada dentro de una NWSL sobre la energia del estado base
usando el método de dimension fractal [105]. Otra de las pocas investigaciones tedricas sobre
sistemas de pocas particulas en NWSLs fue la realizada en 2005 por Zhang y colaboradores
[106] quienes analizaron el espectro de absorcion para un exciton en una superred de puntos
cuanticos en nanohilos cilindricos en presencia de campo eléctrico. Como se ha podido
constatar, el volumen de trabajos tedricos acerca del analisis de sistemas de pocas particulas en
NWSLs resulta poco hasta ahora, esta fue una de las razones més relevantes que motivaron al
desarrollo de esta investigacion.
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Finalmente puede decirse que el gran volumen de trabajos tedricos y experimentales
realizados durante los ultimos afios sobre nanoestructuras semiconductoras, demuestran el gran
interés de los investigadores por establecer los factores que mas significativamente influyen en
el espectro energético de los sistemas de pocas particulas en LDSs bajo condiciones de fuerte
confinamiento, ya sea estructural o por medio de campos eléctricos y magnéticos, debido a que
éstos son los gque en ultima instancia van a determinar su aplicabilidad tecnoldgica.

1.3. APROXIMACION DE LA MASA EFECTIVA EN HETEROESTRUCTURAS
SEMICONDUCTORAS

Un bloque de material semiconductor es en esencia un conjunto de un inmenso nimero
de nulcleos atémicos con sus respectivos electrones. Para poder determinar los estados
estacionarios y el espectro energético de tal sistema de particulas se debe resolver la ecuacion de
Schrddinger para el cristal, lo cual resulta practicamente imposible debido a que el nimero de
variables independientes que describen el sistema estd determinado por el nimero total de
particulas del cristal. Por lo tanto frente a estas limitaciones, se hace necesario hacer una serie
de aproximaciones sucesivas para poder obtener resultados razonables.

Como primera aproximacion se divide todo el sistema de particulas en livianas
(electrones) y pesadas (nucleos atémicos). Puesto que la masa del nicleo es mucho mayor que
la masa del electrén, se tiene entonces que las velocidades de los electrones superan
notoriamente a las velocidades de los nucleos (aproximadamente dos érdenes). Esto permite
considerar, en primera aproximacién, el movimiento de los electrones en un campo de potencial
de nacleos fijos. Tal consideracion es conocida como aproximacion adiabatica o de Born-
Oppenheimer. Para reducir ain mas el nimero de variables que se tienen, se entra a considerar
gue los nucleos y sus electrones internos estan tan fuertemente ligados que se pueden considerar
como una Unica particula, de tal forma que cada uno de estos puntos de la red cristalina se
considera como una coraza iénica cuya carga neta es la del nicleo menos la de sus electrones
internos que lo apantallan. Por lo tanto, para los Unicos electrones que se va a considerar
variables de movimiento seré para los electrones de valencia. A esta aproximacion se le conoce
como aproximacion de valencia. A pesar de las simplificaciones ya hechas, todavia resta un
hamiltoniano que incluye las orbitas de todos los electrones de valencia, lo cual es un nimero
todavia extraordinariamente grande (10 electrones por cm®). El siguiente gran paso, es
suponer que cada electrén de valencia percibe aproximadamente un mismo potencial promedio
efectuado por todos los otros electrones, el cual, debido a las simetrias de la red cristalina, se
puede suponer periddico. Esta consideracién, llamada aproximacién de campo promedio,
reduce el problema al andlisis del movimiento de un electrén con funcién de onda ®(r)

sometido a la siguiente ecuacion de Schrodinger:

2

|:Ileq)(r) = ( an

+V(F)]CD(F) =E, D(r), (1.1)

e

donde el potencial periodico V (r) subsuma la interaccion del electron con el campo electronico
promedio y la red i6nica. Segun el teorema de Bloch, las soluciones de (1.1) pueden escribirse
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ik-r

como una funcion de Bloch @ (r)=e""u (r) donde u (r) es periddica bajo cualquier

traslacion a lo largo de un vector de la red cristalina R, esto es, las funciones de Bloch son
funciones propias de un operador de traslacion: TARCIDK(F)zeik"RCIDk.(F). Para probar que en
verdad existe un tal conjunto de funciones de Bloch que resuelva la ecuacion (1.1) basta notar
que, debido a la periodicidad de la red, el hamiltoniano I—Alle conmuta con el operador 'I:R. y por lo
tanto ambos pueden ser diagonalizados simultdneamente. Debido a que existe cierta
arbitrariedad en la eleccién de k en cuanto que cualquier vector IZ+G” (con Gn un vector de la
red reciproca) es también una posible funcion de Bloch, estas funciones se clasifican méas
frecuentemente con los dos indices CI)n'k.(F) donde k debe encontrarse dentro de la primera zona

de Brillouin (Esquema en zona reducida). La dependencia del valor propio E,, (n, k) es la bien

conocida estructura de bandas electrénica donde el nimero n expresa justamente el indice de
la banda.

Todo lo dicho hasta ahora, vale para el espectro electrénico de un semiconductor
volumétrico sin considerar el efecto de ninguna perturbacion externa (como campos eléctricos
y/o magnéticos) o la presencia de iones distintos (sea una impureza o toda una heteroestructura).
Debido a que en este trabajo se deben considerar justamente estas alteraciones respecto al
hamiltoniano Hle, es preciso explicar como se incluyen. La primera aproximacion que se puede
considerar es el potencial coulombiano U (r) debido a la presencia de la donadora:

R 2 e2

H '1e = Hle +U(f)=2p—+V(f)——

o T (1.2)

La forma de este potencial, donde el efecto electromagnético de la red cristalina se
resume en el apantallamiento hecho por la constante dieléctrica ¢, se justifica si el movimiento
electrdnico se desarrolla en una region de un tamafio significativamente mayor al de una celda
unitaria. El siguiente paso para resolver (1.2) es el uso de un procedimiento conocido como
aproximacion de masa efectiva, al cual puede llegarse definiendo primero unas funciones

llamadas funciones de Wannier a, (F;R) las cuales estan relacionadas con las funciones de
Bloch de la siguiente manera:

a,(FR)=N"Ye™ o ()

o -1/2 \ ik-R =By (1.3)

® (1)=N"*Y " a (rR)
R

siendo N el nimero de celdas unitarias del cristal. Los vectores R, son vectores de traslacion

del cristal. EI hecho de que el cristal sea finito obliga a que se deban imponer unas condiciones

de frontera periddica (Condiciones de Born-von Karmén) sobre los posibles valores de k a tal
punto que estos se reducen a un numero finito y todos ellos dentro de la primera zona de

Brillouin. Por esta razon, para cada valor de n, el conjunto de funciones de Wannier a_(F;R,)

forma un conjunto completo de funciones para una solucion del hamiltoniano en (1.2) de tal
forma que si se tiene un valor propio E el vector propio se puede escribir como
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®'(r)=> w(R)a,(r;R). A la funcién y(R) se le conoce como funcion envolvente. Si el
R

potencial U (r) varia muy lentamente a lo largo de la red se puede suponer de cierta manera que

R varfa en forma continua. Dadas estas suposiciones y aplicando la forma de ®'(R), la

ortonormalidad de las funciones de Wannier y de Bloch, y la ecuacion (1.3) en la (1.2) se
obtiene que

[EMK)+UR) [y (R) =Ey(R); (14)

en este caso se debe interpretar E:—iVR. debido a que en el limite continuo 7k y R forman
pares de variables canonicas conjugadas andlogosa p y r .

El electrén sobrante de la donadora es un electron que esta relativamente libre en
comparacion con los otros electrones de la red; por consiguiente, se puede hacer uso del modelo
de electrones casi libres y suponer que la energia de este electrén se encuentra algo por encima
del piso de la banda de conduccidn. Si se supone que sobre esa banda hay un punto minimo en
el centro de la primera zona, isotrépico y no degenerado®; y que la energia no se separa

demasiado de la del piso de la banda de conduccion, el operador E(n,—iV.) se puede
aproximar a

. #?
E(c.k) ~E(c,0)+| V*.E(n,0) |k* = E, —sz . (1.5)

"
2[V*.E(c,0)]

de los electrones de conduccidn del material. La ecuacion (1.4) queda entonces:

>

con E. la energia del piso de la banda de conduccion y m’ la masa efectiva

W0 = = , 5
{_Zm*WjLU(R)}W(R):(E —Ev(R). (1.6)

Una vez considerado el efecto de la donadora, la presencia de una heteroestructura puede
hacerse mediante lo que se conoce como la aproximacion de la funcién envolvente la cual
interpreta las heterojunturas como barreras de potencial cuya altura es la diferencia entre los
pisos de las bandas de conduccién’. En el modelo mateméatico empleado aqui, esto es
equivalente a introducir el potencial adicional V (p,z). En este mismo sentido se puede incluir

el efecto de un campo eléctrico constante F, aplicado en la direccion de crecimiento de la
heteroestructura, adicionando el término eFz en el Hamiltoniano del sistema.

Resta, finalmente, la inclusién del campo magnético. Si la funcién envolvente w(R)
fuera realmente un orbital electrénico, la presencia del campo magnético podria incluirse

cambiando el operador —iha—% =p por (E—EAJ. Es posible interpretar la funcion envolvente
c

! Los compuestos considerados en este trabajo cumplen en buen grado estas condiciones.
2 También habria una diferencia entre las masas efectivas y las constantes dieléctricas pero estas se
despreciaran en este trabajo.
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como un auténtico orbital en el caso de que el movimiento electrénico sea bastante confinado.
Debido a que los campos magnéticos aqui considerados son lo suficientemente grandes
(~8.5 T) y la nanoestructura ofrece una gran barrera de potencial, ese gran confinamiento esta
asegurado y por tanto dicha interpretacion es valida. Se ha llegado entonces a la ecuacion de
Schrédinger para un electron confinado en una nanoestructura en presencia de un idn-impureza,
de un campo eléctrico en direccion del crecimiento y de un campo magnético:

h? \? 2
- *(ﬁ—EAj V(p,z)+eFz——
c ol -]

¥(F) = E¥(F), (1.7)

donde se ha cambiado R por F para enfatizar que ¥ se interpreta como un orbital electrénico.
De acuerdo con lo que se ha dicho en esta seccidn, debe recordarse siempre que tanto E como
E, deben interpretarse como la energia del electron medida a partir del piso de la banda de

conduccion del cristal que conforma el interior de la heteroestructura.

1.4. APROXIMACION ADIABATICA

La mayoria de los problemas relacionados con sistemas de pocas particulas confinadas
en heteroestructuras no pueden ser resueltos en forma exacta. Soluciones exactas de la ecuacion
de Schrodinger existen solamente para unos pocos sistemas idealizados. Por esta razon, para
resolver problemas generales se debe recurrir a métodos aproximados y numéricos. En general
la ecuacién de Schrodinger (1.7), la cual describe un electrén confinado en una heteroestructura,
en presencia de un ién-impureza y de campos externos, no es separable. Lo anterior hace que
resulte imposible obtener una solucion analitica. Ademas, una solucion numérica directa de esta
ecuacioén de onda en tres dimensiones exige una cantidad enorme de trabajo computacional, por
lo tanto demanda una importante disposicién de recursos de computo, con los cuales nuestro
grupo de investigacion no cuenta en la actualidad. Por tales razones, se debe recurrir a una
técnica aproximada que permita separar las variables y reducir notablemente el exigente trabajo
computacional; tal técnica es conocida como aproximacion adiabatica (A.A). Dicha
aproximacién es la misma que se utiliza en el analisis de un cristal al despreciar el movimiento
de los nlcleos atémicos, por ser mucho mas pesados que los electrones. Sin embargo, surge una
diferencia de apreciacion, pues en el caso de una nanoestructura se toma ventaja, no de la
diferencia de masas entre particulas, sino de la diferencia significativa que se tiene entre las
diferentes dimensiones caracteristicas de dicha estructura. La justificacion de dicho
planteamiento viene dada por las caracteristicas topoldgicas mismas que exhiben algunas
nanoestructuras, en especial los SAQDs y las NWSLs.

Como se menciono en la seccion 1.1.1, estudios estructurales sobre puntos cuanticos
auto-ensamblados con topologia de anillo, han demostrado que el radio exterior de estos QR
oscila entre 30 y 70nm, el radio del hueco central esta entre los 20 y 30 nm, mientras que su
altura varia entre 2 y 4nm. Esta evidencia experimental deja claro que, los QRs
autoensamblados presentan radios mayores que el ancho de sus secciones transversales, lo cual
hace que se puedan tratar como anillos delgados. Ademés sus alturas son tan pequefias que
pueden considerarse casi planos. Estas caracteristicas Ilevan a que el confinamiento en la

40



seccion transversal sea mucho mas fuerte que el confinamiento en la direccion angular, y por lo
tanto, todos los portadores de carga confinados presentaran un movimiento transversal rapido y
un movimiento angular o rotacional relativamente lento. Esto permite que se pueda aplicar con
confianza la aproximacion adiabatica para desacoplar el movimiento transversal rapido, del
movimiento angular lento, lo cual facilita en gran medida la realizacion de estudios tedricos sin
dejar de lado la incidencia de la morfologia y el tamafio del anillo. Paralelamente tenemos que
para las NWSLs, la diferencia que existe entre sus dimensiones longitudinales y trasversales
resulta ain mas notable que para el caso de los QRs, por lo cual, la aplicacion de la AA estara
igualmente justificada. Dicha AA ha sido amplia y exitosamente usada en el analisis de algunos
problemas de mecanica cuantica [107] y en problemas de pocas particulas en nanoestructuras
[108].

Para ilustrar cuantitativamente la validez de esta aproximacién en el estudio de sistemas
de pocas particulas en nanoestructuras semiconductoras, consideremos, sin pérdida de
generalidad, un breve andlisis de la ecuacion Schrddinger para el caso de una donadora neutra
confinada dentro de un QR delgado bidimensional, con radio medio R, y ancho W . El

Hamiltoniano adimensional en la aproximacion de masa efectiva para esta donadora neutra se
puede escribir como:

2
o 1o o0 134

p——_—
pop  op p°og’

2

s 18
p- g (9

V(p)

Donde, los vectores F,z(gp,g(p) yp =(p,(p) describen las posiciones en el plano XY,

del ion y del electron respectivamente. El potencial de confinamiento V(p), que surge de la

discontinuidad en la banda de conduccién de los dos materiales que forman la heterojuntura del
QR, es definido como:

V(p)= {0, para R, -W/2<p<R,+W/2 (Dentro del QR) 19)

Vo, para 0< p<Ry—W/2y p>R,+W/2 (Fuera del QR)

Por lo tanto, como puede verse, la ecuacion de Schrddinger para el Hamiltoniano (1.8)
no es separable. No obstante, para encontrar los autovalores de la energia se puede sacar
provecho de la notable diferencia que existe entre las dos dimensiones caracteristicas de la

estructura (R,>>W). Para iniciar, se realizara la siguiente consideracion para el término
rotacional del electron en el Hamiltoniano (1.8), 1/ p*(8%/6¢® ) =1/R)* (6°/0¢°), dado que

R,>>W puede suponerse que el electron se rotara aproximadamente por el radio medio del

anillo.  Ahora, si aplicamos un rescalamiento respecto al ancho del QR (p=R,p), al

Hamiltoniano (1.8), tenemos que bajo esta transformacion el movimiento electrénico radial se
limitard a la regién normalizada 0<p<1. Segln esta normalizacion, la ecuacion de

Schrédinger para el Hamiltoniano (1.8) adquiere la siguiente forma:
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{Wi -__A Ve (5, )}fo(ﬁ,(ﬁ):Efo(/}’w)’

2
-8

o o (1.10)
A5 = pap ap A«):W’ Veﬁ(ﬁ,(p)zv([;)_

Esta ecuacion de Schrodinger puede interpretarse como si describiera dos “particulas”
con movimientos unidimensionales en p Yy ¢, las cuales interactian a través del potencial

Vst (,5,(p). Es interesante anotar que dada la diferencia entre las dos dimensiones (RO,W),

estas “particulas” se comportaran como si una fuese “liviana”, con masa W2y la otra fuese
“pesada” con masa RO2 . Por lo tanto, se tiene que la energia cinética de la “particula liviana”
que vibra en p, resulta mucho mayor que la energia de la “particula pesada” que rota en ¢.

Por lo tanto tenemos que nuestro electron se moverd rapidamente en la direccion radial,
mientras que su movimiento rotacional sera notablemente mas lento. En el caso de un QR
tipico, la relacion entre las supuestas masas (las dimensiones caracteristicas del QR) esta dentro

del rango R§ /W2 ~25a 400, con lo cual queda justificado que pueda procederse a usar la
AA.

La aplicaciéon de esta diferencia sustancial en las energias cinéticas para diferentes
direcciones consiste en congelar momentaneamente el movimiento de la “particula masiva” para
analizar el movimiento de la “particula ligera”, manteniendo en este caso, a la variable ¢ como

un parametro del cual dependera la energia. La ecuacion de Schrddinger para esta particula
ligera puede escribirse como:

|:_——~—p—~ Ve (B, go)} f(p.0)=E,(o)f,(5.0) (1.11)

Una vez se obtenga el autovalor de la energia Ep (go) se reemplaza en la ecuacion de

Schrodinger (1.10), la cual describe el movimiento completo del electron, es decir, se
descongela su movimiento radial para determinar cuél es su aporte a la energia total del sistema.
La ecuacion que se obtiene de esto es:

{_Riozdd_;+ Ep((p)}s(go) —E¢(p), (1.12)

donde es claro que E es la energia total del electrén, y la funcién de onda completa esta dada
como fo(p)=f,(5.¢)4(p). Esta aproximacion serd usada en la presente tesis, cuando se

realice el analisis de diferentes tipos de sistemas de pocas particulas fuertemente confinadas en
algunos modelos de NWSLs y QRs.
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2. CONSIDERACIONES DE SIMETRIA EN
NANOESTRUCTURAS

2.1.  CLASIFICACION DE LOS ESTADOS ELECTRONICOS DE DONADORAS EN
NANOESTRUCTURAS AXIALMENTE SIMETRICAS

Uno de los principios que se usan cominmente para identificar los estados electrénicos
de sistemas atdmicos o de donadoras en el bloque es la clasificacion de acuerdo con los valores
del momento angular orbital total L. No obstante, este principio no resulta valido para
donadoras confinadas en heteroestructuras, ya que no existe en general una ley de conservacion
del momento angular total de los electrones, debido a que el potencial resultante no presenta
simetria central. Sin embargo, si la heteroestructura tiene simetria axial y ademas la impureza
se encuentra localizada sobre su eje de simetria, entonces la proyeccion del momento angular
orbital sobre dicho eje de simetria se conserva, y se puede realizar una clasificacion de los
estados electronicos de donadoras confinadas en tales estructuras de acuerdo con los valores de
esta proyeccion. El valor absoluto de la proyeccién del momento angular orbital a lo largo del
eje de simetria puede denotarse con la letra A, de forma similar a las moléculas axialmente
simétricas, donde A puede tomar los valores 0,1,2,... Los estados electronicos con diferentes
valores de A podrian denotarse con las letras griegas mayusculas correspondientes a los
respectivos simbolos latinos de los términos atdmicos con diferentes valores de L, como se
realiza para estados moleculares. Asi, para A=0,1,2 se habla de términos X, 11, A,
respectivamente. Todos los estados electronicos con valores de A diferentes de cero, seran
doblemente degenerados, esto debido a que para cada valor de la energia corresponden dos
estados, los cuales difieren en la direccion de la proyeccion del momento angular orbital sobre
el eje de simetria. Los estados X son también doblemente degenerados, ya que se tiene un
estado inalterado **, y otro estado denotado como =™, cuya funcion de onda cambia de signo
al ser reflejada respecto a un plano de simetria que pasa a través del eje.
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2.2.  SIMETRIAS EN NANOESTRUCTURAS SEGUN INTERACCIONES DE
CORTO Y LARGO ALCANCE

Como ya hemos sefialado antes, existe un gran nimero de trabajos publicados sobre
sistemas de pocas particulas en nanoestructuras semiconductoras. Sin embargo, en contraste
con la estructura ordenada del espectro atémico, lo cual es una consecuencia del potencial
esféricamente simétrico que liga los electrones, el espectro de energia presentado por los
sistemas de pocas particulas confinados en heteroestructuras semiconductoras carece de
cualquier simetria especial. En este sentido se tiene que la elaboracion de un enfoque unificado
para analizar los estados localizados de portadores de carga, que sea comUn para todos los tipos
de heteroestructuras, presenta un considerable grado de dificultad. Dentro de los aspectos méas
relevantes que dificultan el estudio de estos sistemas pueden mencionarse basicamente dos. Por
un lado se tiene la singularidad presente en el término de la interaccion Coulombiana, y por
otro, el rompimiento de la simetria central del potencial Coulombiano debido a la presencia del
confinamiento estructural. A pesar de estas dificultades, quedan afortunadamente algunos tipos
de simetria que siguen cumpliéndose para las interacciones de corto alcance (potencial
Coulombiano) o de largo alcance (potencial de confinamiento estructural). Uno podria utilizar
estas simetrias parciales tanto para facilitar los calculos numéricos del espectro energético de
sistemas de pocas particulas en heterojunturas semiconductoras, como para interpretar los
resultados de dichos célculos y facilitar la clasificacion de los correspondientes niveles.
Basados en esto, tenemos entonces que las heteroestructuras semiconductoras mas investigadas
se pueden separar convencionalmente en dos grandes grupos, cada uno de los cuales presenta
una simetria especifica. Un grupo estaria conformado por estructuras que presentan un grado de
confinamiento estructural no tan alto. Dentro de este grupo podriamos tener sistemas como
QWs, MQWSs, QWWs, SLs y NWSLs. El otro grupo estaria constituido por sistemas con un
alto grado de confinamiento, como es el caso de los SAQDs, mas especialmente los QRs, por
ser objetos importantes del estudio abordado en este trabajo de investigacion. Las simetrias
presentes en estos dos grupos son notablemente diferentes y por lo tanto los métodos de célculo
seran también diferentes. Esta clasificacion ha sido también el criterio sobre el cual se ha
planteado la organizacion de la presente tesis.

Para heteroestructuras que ofrecen un confinamiento estructural relativamente débil, es
decir, con dimensiones caracteristicas mayores a 1a,, tenemos que el analisis de un sistema de

particulas confinado en su interior debera sacar provecho de la simetria de corto alcance
relacionada con la interaccion Coulombiana entre particulas. Para mostrar como estas simetrias
parciales permiten clasificar los estados ligados de sistemas de pocas particulas consideremos
como ejemplo el caso mas simple, correspondiente a una D° centrada en una heteroestructura
con simetria axial. En este caso, cuando la separacion entre el electron y el ion tiende a cero, la
singularidad en el potencial Coulombiano debe compensarse con una correspondiente
divergencia positiva en la energia cinética, lo cual impone una condicién adicional sobre el
comportamiento de las funciones de onda, tal condicion es conocida en la literatura como:
“cusp”. Esta condicidn, para el caso de una impureza hidrogenoéide, se puede expresar como:

=gl d|w() | 1
lim o) ELr—d'}_—m’ 1=0,12,... 2.1)
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Esta expresion nos indica que para distancias infinitesimales entre el electrén y el ion, el
momento angular orbital, | puede considerarse como un “buen” nimero cuantico a pesar de la
presencia de un confinamiento no isotrépico en la estructura. En este sentido, los diferentes
subniveles correspondientes al mismo nimero cuéntico A pueden ser referidos como estados

tipo s (s-like states), por ejemplo =", = etc., estados tipo p (p-like states), por ejemplo,

> @ T1¢ etc, de acuerdo con sus simetrias a cortas distancias de la impureza. Aqui las letras
griegas en mayuscula son verdaderos nimeros cuanticos que dan la proyeccién sobre el eje de

simetria, mientras que los superindices muestran la similitud de los correspondientes subniveles
con los orbitales hidrogenoides a corta distancia de la impureza.

Para sistemas con mas de una particula, la condicioén de “cusp” debe cumplirse, no solo
en relacion con los centros cargados inmoviles, sino también para separaciones entre cada par
de particulas moviles. Por ejemplo, para un par electron-hueco cuyos vectores de posicién son
r.,r, en presencia de una carga inmovil positiva con vector de posicion r;, la funcion de onda

yxzy/(re,rh) correspondiente al estado base, debe satisfacer no una, sino tres condiciones de

“cusp”:
l//reh,(relrh’) >—1, l//reil(re’rh') )—1; l//rhi’(re’rh') ,+1, (22)
l//(rearh) Ien—0 l//(reirh) a0 lf//(re’rh) L

donde se tiene que ry,, I, r,; son las separaciones entre electron-hueco, electron-ion y hueco-
ién, respectivamente.

En las pocas publicaciones sobre estados excitados de donadoras neutras confinadas en
nanoestructuras semiconductoras que se han llevado a cabo hasta ahora, no se ha tenido en
cuenta la importante influencia que tiene la condicion de “cusp” sobre las correspondientes
funciones de onda. Por lo tanto, la utilizacion de esta herramienta podria no solo facilitar la
interpretacién de los resultados del calculo de las energias de los estados excitados, sino
también servir como un importante criterio para optimizar las funciones de prueba de sistemas
de pocas particulas en concordancia con las simetrias de corto y largo alcance. Seguln esta
metodologia las funciones de prueba para pequefias separaciones entre las particulas deben
cumplir la condicién de “cusp”, mientras que cuando las separaciones entre ellas son muy
grandes la simetria de la funcion de onda se modifica y se hace similar a la simetria de la
heteroestructura. Se puede esperar que el cumplimiento de estas condiciones al momento de
seleccionar la funcién de prueba asegurara que los algoritmos usados para analizar el espectro
de sistemas de pocas particulas tengan una convergencia mas rapida de los valores estimados de
las energias hacia sus valores exactos. En este sentido, uno de los logros de esta tesis doctoral
fue poder ampliar los métodos elaborados anteriormente en el grupo FICOMACO para analizar
los estados electrénicos localizados inducidos por la presencia de donadoras en
heteroestructuras con simetria axial, tales como QWs, MQWSs, SLs y NWSLs.

Para el caso de nanoestructuras que presenten un régimen de confinamiento estructural
fuerte, tendremos que para llevar a cabo el andlisis de un sistema de particulas confinado en su
interior, debera tenerse en cuenta la simetria de largo alcance, es decir las caracteristicas del
confinamiento estructural. Un ejemplo importante de esta indole, es el caso de los QRs
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autoensamblados, ya que debido a sus dimensiones caracteristicas pueden ser considerados
como anillos delgados. Esta particular morfologia, casi unidimensional, se traduce en un fuerte
confinamiento para los portadores de carga en la direccion transversal del anillo, rasgo
importante del cual se puede sacar ventaja mediante el uso de la aproximacion adiabéatica (AA).
Como veremos en los capitulos 3 y 4, el empleo de esta técnica ha resultado supremamente
valioso para el desarrollo de esta tesis, pues nos ha permitido analizar el espectro energético de
algunos importantes sistemas de pocas particulas confinados en NWSLs y QRs, bajo el efecto
de campos externos eléctricos y magnéticos. Uno de los principales logros de este trabajo fue
elaborar una técnica unificada para analizar la influencia que pueden tener diferentes tipos de
defectos estructurales, tanto en NWSLs como en QRs, sobre los diferentes estados de algunos
sistemas de pocas particulas y sobre el caracter del movimiento de los portadores de carga.
Dentro de los defectos estructurales que se pueden analizar con esta metodologia tenemos:
variaciones en el grosor de la seccion transversal y la forma de la estructura, sea un anillo o un
hilo.
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3. ESTADOS LIGADOS DE PORTADORES DE

CARGA EN NANOHILOS CON PERIODICIDAD
ESTRUCTURAL

En las ultimas décadas diferentes tipos de nanoestructuras semiconductoras tales como
pozos cuanticos individuales (QWSs), pozos cuanticos multiples (MQWSs), superredes (SL), hilos
cuanticos (QWWSs) y puntos cuanticos (QDs) han sido ampliamente estudiados, tanto teorica
como experimentalmente.  Un logro mas reciente en el campo de los materiales
semiconductores nanoestructurados ha sido la fabricacion de unos nanohilos que presentan
periodicidad estructural a lo largo de su longitud; a tales estructuras se las ha denominado
Superredes en Nanohilos (NWSL). En la seccion 1.1.2 se presentd una breve descripcion de
estas. La incorporacion de una estructura de superred en el interior del hilo ofrece nuevas
perspectivas en la fisica de sistemas de baja dimensionalidad, pues gracias al acoplamiento que
existe entre el confinamiento periddico longitudinal y el confinamiento lateral, tal estructura
podra presentar una combinacién de caracteristicas de SL, MQW, QWW, e incluso podria
considerarse como un sistema de QDs acoplados. En estas estructuras, el confinamiento lateral
adquiere un caracter relevante sobre el comportamiento de los portadores de carga, ya que su
incremento favorece el tunelamiento de los portadores de carga a través de las barreras de la
NWSL. En este sentido, las propiedades eléctricas y Opticas de estos sistemas mostraran una
alta sensibilidad a cualquier variacion de sus pardmetros estructurales, tanto geométricos como
composicionales, y a su vez también a la aplicacion de campos externos eléctricos y magnéticos
en direccion axial. Dichas propiedades también pueden ser modificadas por la presencia de
impurezas, debido a la alteracidon que se crea sobre la distribucion espacial de los portadores de
carga, y por lo tanto sobre su respectivo espectro energético. Esta alteracion dependera
notablemente de la posicidn de dichas impurezas.

En vista de que ofrecen una amplia gama de posibilidades para modificar y controlar
sus propiedades Opticas y eléctricas, estas estructuras resultan ser objetos muy interesantes de
estudiar. Por lo cual es de gran importancia, plantear métodos tedricos que permitan llevar a
cabo un andlisis detallado de algunos sistemas de pocas particulas confinados en NWSL. Vale
la pena comentar que si bien, el problema tedrico del anélisis de sistemas de pocas particulas en
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superredes ha recibido una atencion extensa [109], en el caso de las NWSLs no se tiene esta
situacion. Es en este sentido gque se ha planteado el desarrollo del presente capitulo, en el cual
presentamos una aproximacion relativamente sencilla para llevar a cabo el estudio de algunos
sistemas fermidnicos de pocas particulas confinados en NWSLs y en hilos se seccién transversal
no uniforme, bajo la influencia de campos eléctricos y magnéticos aplicados en direccion axial.

3.1 MODELO DEL CONFINAMIENTO ESTRUCTURAL

Durante el desarrollo del presente capitulo se consideraran dos modelos de NWSL con
seccion transversal circular. Un primer modelo, al que llamaremos estructura de NWSL
composicional, puede describirse como un hilo de composicion periédicamente modulada de
GaAs/Ga, Al Asen direccion axial, el cual se encuentra embebido en una matriz de

Gal_yAIyAs. El segundo modelo, al cual nos referiremos como una estructura de NWSL

estructural, es un hilo de composicién homogénea pero con el radio de su seccién transversal
variable a lo largo de la direccién de crecimiento, el cual se encuentra rodeado por aire.

Fig. 7 Modelo de una NWSL composicional

Para el caso de la NWSL de tipo composicional tenemos que dicha estructura presenta
una seccion transversal circular de radio R y una configuracion periddica de pozos y barreras
lograda mediante la variacion de la concentracion de Aluminio a lo largo del eje principal del
nanohilo.  Una representacion del modelo de una NWSL composicional es mostrada en la
figura (7). Para describir la composicién de la estructura consideramos un modelo en el cual la

concentracion de aluminio dada como c(p,z) es igual a c(z)dentro de la NWSL y es igual a
y fuera de esta. La concentracion a lo largo de la estructura se considerara igual a cero dentro

de los n pozos idénticos de ancho a e igual a x en las n-1 barreras de ancho b. Este modelo que
puede parecer algo rigido, en realidad esta en buena concordancia con algunos datos
experimentales publicados [40], los cuales revelaron que existe poca interdifusion de los
diferentes compuestos en las junturas. En la fig. (8) se ilustra la distribucion de la
concentracién de aluminio a lo largo del eje de la NWSL.
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Fig. 8 Distribucion de la concentracion de aluminio a lo largo del eje z de la NWSL

En nuestro modelo, hemos asumido que el potencial de confinamiento creado por la
discontinuidad que existe entre las bandas de conduccidén y valencia en las junturas, esta dado
por una funcion seccionalmente constante, cuyo valor varia con la concentracion de aluminio ¢

dentro y fuera de la NWSL a través de la relacion AE(c)=1.36c+0.22¢*(eV) [110]. Donde

una contribucion del 60% sera para la discontinuidad en la banda de conduccion y del 40% para
la de la banda de valencia. En coordenadas cilindricas los potenciales de confinamiento

V, (p,z), son iguales a cero en los pozos, y en las barreras son: 0.6AE, (x) si k=e (parael
electron), y 0.4AE,(x) si k=h (para el hueco). Fuera de la NWSL tenemos que seran

0.6AE, (y) o 0.4AE, (), para el electron y el hueco, respectivamente.

En el segundo tipo de NWSL a considerar, la de tipo estructural, tenemos que el radio
de su seccion transversal, denotado como R(z), presentara una variacioén periédica de acuerdo
con la posicién a lo largo del eje principal. Para simular dicha estructura, consideraremos que el
potencial de confinamiento V (p,z)sera igual a cero cuando 0<p<R(z), es decir en el
interior de la estructura, y fuera de esta sera 0.6AE, (y) para el caso de un electron. Una

representacion del modelo de una NWSL estructural es mostrada en la figura (9).

Fig. 9 Modelo de una NWSL estructural

Por cuestiones de comodidad y claridad, en adelante se usaran unidades efectivas para
describir los Hamiltonianos en forma adimensional. El radio de Bohr  efectivo

ay*=h’s/m*e? cuando consideremos longitudes y el Rydberg efectivo Ry =e?/2¢a,* para
el caso de energias. Otros parametros adimensionales a considerar son a:eaSF / Ry y

4 =ehB/2m* cRy", los cuales hacen las veces de unidades adimensionales para la intensidad del
campo eléctrico F, y del campo magnético B, respectivamente. Es pertinente mencionar en
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este punto que nuestro modelo no tendré en cuenta la variacion de parametros del material en
las junturas, tales como la constante dieléctrica y la masa efectiva, en vista de que su
consideracion exige un trabajo méas detallado, lo cual queda fuera del alcance de nuestros
objetivos, pues este trabajo pretende cubrir solamente los rasgos mas sobresalientes de la
NWSL. Los valores de la constante dieléctrica y la masa efectiva que seran utilizados en los
presentes calculos pertenecen al GaAs, y son £=125 y m,*=0.067m,, para el electron;

mientras que las masas efectivas del hueco pesado son m,*=0.45m, y m,*=0.10m,, para los

movimientos en direccion axial y transversal, respectivamente.

3.2 UN ELECTRON EN UNA NWSL

Para el analisis de un electron confinado en la NWSL, se considera un potencial de
confinamiento V, (p,z), el cual es mucho mas fuerte en la direccion transversal, que a lo largo

de la estructura, es decir que la NWSL que se considera en este caso es delgada, lo cual
permitird hacer uso de la A.A. EI hamiltoniano adimensional en coordenadas cilindricas que
describe el electron en la NWSL est& dado como:

Ho=—=—p—-—+V.(p.2) 3.3)

En el marco de la aproximacion adiabatica, la solucion de la ecuacion de Schrodinger uni-
particular

H, f,(F)=E.f,(7), 3.2)

e

puede obtenerse planteando la funcién de onda electrénica f,(F) como un producto de dos
funciones:

fo(p.2)="1,(p.2)f,(2), (3.3)

donde f,(p,z) describe el movimiento répido del electrén en direccion radial y f,(z) el

movimiento lento a lo largo del eje principal de la NWSL. Inicialmente se considera que el
movimiento del electrén esta “congelado” a lo largo del eje z, lo cual permite realizar, en
exclusiva, el andlisis del movimiento transversal, esto es, resolver el siguiente problema:

2,800 ()1, (p)=E, ()1, (02), 4

La solucion de la ecuacion (3.4) es la bien conocida funcion de onda de un electron
confinado en un pozo cudntico circular de barrera finita, la cual sabemos se puede expresar en
terminos de las funciones de Bessel, mientras la energia E ,(z) es la primera raiz que se obtiene

de la ecuacion trascendente que surge de la continuidad de la funcién de onda y su derivada en
el punto p =R, para alguna posicion fija a lo largo del eje z.
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Fig. 10 Potencial efectivo para el electron en direccion del eje principal de la NWSL

En nuestro caso E,(z) es una funcion periddica seccionalmente constante, como se
aprecia en la figura (10). En esta funcién, los valores bajos corresponden a la energia del estado
base de un QW circular con las energias en el pozo de cero y en la barrera de 0.6AE, (y).
mientras los valores mas altos corresponden a la energia del estado base en un QW circular con
las energias en el pozo y la barrera de 0.6AE (x) y 0.6AE (y) respectivamente. La diferencia
entre estos dos valores define lo que se considerard en adelante la altura de la barrera efectiva
para el movimiento del electron a lo largo del eje z. Una vez hallada la funcion E,(z), se
procede a encontrar la funcion f,(z) y la energia total del electrén (E,), “descongelando” el
movimiento lento en direccién axial en la ecuacion (3.2) se obtiene la siguiente ecuacion:

of, (2)
- Zaz +E,(2)f,(2)=Eof,(2). (3.5)
Esta ecuacion es resuelta numéricamente mediante el método de barrido trigonométrico

(ver apéndice A). A manera de ilustrar el comportamiento de un electron en este tipo de
estructura, en la Figura (11) se muestra una grafica de la densidad de probabilidad de un

electron confinado en una NWSL de GaAs/Ga,,Al,,As, embebida en una matriz de
Ga, Al ,As .

6 1.000
. -
- 0.8000
g0 0.6000
i 0.4000
4
P 0.2000
10 20 30 40 50 60 . g
Z(nm)
Fig. 11 Distribucion de probabilidad del electron en una NWSL de GaAs/Ga,,Al,,As embebida en una matriz de
GaO,GAIOAAS

Las estructura considerada tiene un radio igual a 5nm y los anchos de las capas
alternantes son de 10 y 5 nm, para pozos Yy barreras, respectivamente. Este grafico muestra
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evidentemente que la maxima probabilidad de encontrar al electron es en el pozo central, como
era de esperarse. Pero a la vez se aprecia una alta probabilidad de hallar dicha particula en los
pozos contiguos, lo cual revela una presencia importante de tunelamiento a través de las
barreras efectivas que limitan el primer pozo. Por otro lado, para los pozos de los extremos se
deduce del grafico que el tunelamiento no fue suficiente para obtener una probabilidad
apreciable de la presencia del electron alli. En vista de estas consideraciones, surge una
importante cuestion de esta investigacion. ¢Qué tipo de acople existe entre el confinamiento
radial y el confinamiento en direccién axial? Para dar respuesta a este interrogante, a
continuacion se presenta un analisis al respecto. Ya antes se mostro que la altura de las barreras
efectivas en direccién axial estan dadas por la diferencia entre el valor mas bajo y mas alto de la
energia E,(z). Ahora para observar que tan sensible sera la altura de estas barreras efectivas a

la variacion del radio de la NWSL, se ha realizado un gréfico (Figura 12) que revela como es
esta dependencia.

Altura de barrera efectiva (meV)

0 ..I T T T T T T T T T
2 4 6 8 10 12

R (nm)

Fig. 12 Altura de barrera efectiva para el movimiento del electron a lo largo del eje en funcion del radio de la
NWSL, para diferentes concentraciones de Aluminio en las barreras x y en la matriz y, para una NWSL con 5 pozos y
4 barreras de anchos 10nm y 5nm respectivamente.

Este grafico muestra claramente como a medida que el radio de la NWSL se reduce, la
altura de la barrera efectiva también decrece para las concentraciones de Aluminio consideradas
tanto en las barreras internas de la NWSL, como en la matriz que rodea la estructura. Sin
embargo este efecto es poco apreciable para radios mayores a la;*~10nm, para lo cual

tenemos que la altura de la barrera efectiva practicamente no depende de la variacion del radio.
Sin duda, este comportamiento resulta muy interesante, ya que la notable reduccion en la altura
de las barreras al aumentar el confinamiento radial (reduccién del radio), es una clara
manifestacion de que se va a favorecer el tunelamiento del electrén a través de las barreras que
constituyen la estructura de superred a lo largo del hilo. Lo anterior pone de manifiesto como
los confinamientos radial y axial estan acoplados, y permite vislumbrar como se pueden alterar
las propiedades que exhiben los portadores de carga confinados en estas estructuras. De la
misma manera se puede observar que la altura de la barrera efectiva para el caso limite de radios
muy grandes depende muy débilmente de la concentracién de Aluminio en la matriz, y es
practicamente la misma barrera efectiva que para una superred (SL).
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33 UNA IMPUREZA D° EN UNA NWSL CON CONFINAMIENTO RADIAL
INFINITO

Como primer modelo de nuestro analisis tenemos una NWSL para la cual
consideraremos el potencial radial parabdlico, lo cual simplificara nuestros calculos y permitira
realizar un planteamiento méas general. Tenemos por lo tanto que el Hamiltoniano general y
adimensional que describe, dentro de la aproximacion de la masa efectiva, una D° centrada

(Qzl), en una heteroestructura semiconductora con simetria axial, o un electron (Q=O),
confinado en dicha estructura, esta definido como:

H=H®(Q)+V (2)+az;

2Q Wl (3.6)

H(O)(Q):_A_ +iyly; 7%=y + 4 RS
2 2
VPt +(z-¢)

Las coordenadas cilindricas (p,z,¢) y (0,£,0), definen las posiciones del electron y la
donadora, respectivamente. El potencial de confinamiento considerado en nuestro modelo esta
definido como V; (p,z2)=V (2)+V,p?/RE, el cual es axialmente simétrico y separable. El
confinamiento parabolico en direccion radial es definido por dos parametros, R, y V,, los
cuales estan asociados con el radio de la nanoestructura y la altura de la barrera de potencial en
la juntura lateral, respectivamente. En el limite cuando R, es mucho mayor que un radio de
Bohr efectivo, el potencial de confinamiento total Vc(p,Z) se convierte en el potencial

correspondiente a un QW, un MQW o una SL, dependiendo de la forma que presente V (z), el

cual describe el confinamiento en la direccion axial. Tenemos ademas que en el Hamiltoniano
(3.6) se incluye el efecto de un campo eléctrico y magnético en direccion axial. Para el campo
magnético se tiene que el término diamagnético se agrupa con el potencial de confinamiento

radial en el término 72p?/4, mientras que el término paramagnético, el cual tiene en

cuenta la interaccion del momento angular con el campo magnético, corresponde al Ultimo
término en el Hamiltoniano.

Teniendo en cuenta las consideraciones de simetria comentadas en el capitulo 2,
tenemos que nuestro sistema presenta simetria axial, por lo cual la proyeccion del momento
angular orbital sobre el eje de simetria se conserva. Bajo esta consideracion, los términos
electronicos de la donadora se pueden describir por el Hamiltoniano H, , el cual se define

como:

Hy=HO(Q=1)+V(2)+az+y-A; A=041%2,. ..

2 ~2 2 10 o &2 A2 , (3.7)
H/(\O)(Q)=_A/\_TQ+7/4p D A= p Lr=\pte(z-g)

pop op a2t pP

donde A denota el valor absoluto del momento angular proyectado a lo largo del eje de simetria
de la estructura, como se establecio6 en la seccién 2.1. Como se menciond en el capitulo 2, la
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singularidad del potencial Coulombiano impone una fuerte restriccion sobre la funcion de onda
que satisface H, . Si el electron se aproxima a la impureza, entonces el término Coulombiano
en el Hamiltoniano (3.7) se hace lo suficientemente grande como para despreciar la influencia
del confinamiento estructural y los campos externos. Esto lleva a que la simetria esférica sea
restaurada en esta region, y por lo tanto el comportamiento de las funciones de onda se tornara
similar al de las funciones de una donadora libre. Aqui surge entonces la cuestion sobre el tipo
de correspondencia que existe entre los estados electronicos para la donadora libre y la
donadora confinada. Dicha correspondencia se obtiene al comparar el comportamiento de las
funciones de onda para pequefias y grandes separaciones entre el electron y el ion. A cortas
distancias entre el electron y el ién, cuando el potencial puede considerarse esféricamente
simétrico, se tendran estados hidrogenoides puros caracterizados por los nimeros cuanticos:
principal n, orbital ly azimutal m(denotado en adelante como A). Los orbitales

correspondientes para estos estados estan dados como g, x (0.2) =Ry, (r)R.A((z=&)/r),

donde R, (r) y Rn((z—&)/r) son las respectivas partes radial y angular de las funciones de

onda hidrogenoides, teniendo en cuenta que los orbitales estaran centrados en la posicién de la
impureza.

En regiones donde el electron se encuentre alejado de la impureza, el confinamiento
estructural y los campos externos se tornan dominantes respecto al potencial Coulombiano. En
estas circunstancias, la similitud de los estados electronicos con los estados hidrogenoides puros
se haré cada vez mas difusa, tanto asi, que los nuevos estados para el electrén seran el resultado
de una completa mezcla de aquellos estados puros. La modificacién que tendra la funcion de
onda con el incremento de la separacion entre el electrdn y el io6n, puede tenerse en cuenta
mediante la consideracién de un factor adicional que tenga la misma simetria que el potencial de
confinamiento. Siguiendo este razonamiento, presentamos las eigenfunciones del Hamiltoniano
(3.7) en la forma:

HA\Pn,I,A = En,I,A\Pn,I,Av

. (3.8)
Frin = a(P) Znia (P 2)Poia(2), fa (,0)=pwef“’ /a,

Aqui @, ,(z) y fy(p) son funciones envolventes que describen la modificacion de los

orbitales de Slater debido al confinamiento producido por la estructura y los campos externos,
en direccién longitudinal y transversal, respectivamente. La funcién envolvente f,(p),
relacionada con el confinamiento en direccion radial, se obtiene al resolver el problema de un
electrén bajo un confinamiento dado por (772p2/4+/\2/p2), mientras que la funcion

envolvente en direccion z es desconocida. Con el propésito de derivar una ecuacion
diferencial para la funcién desconocida @, , (z), consideramos el siguiente funcional:

FI Dy 1 |=(F4(0) 20y 4 (£:2) Py 4 (2)|H4—E| T 4(2) Zny a (0:2) Py 4 (2)) (3.9)

De acuerdo con el principio variacional de Schrodinger la mejor de todas las funciones de
prueba (3.8) estara dada por la funcion ch’,'A(z) para la cual el funcional F[cbnyl ,A] tiene un
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valor estacionario. Sustituyendo el Hamiltoniano (3.7) en el funcional (3.9) se obtiene la
expresion explicita para dicho funcional. EI principio variacional lleva entonces a la ecuacion
diferencial:

1 d[J(z)dQ‘v'—»/‘(z)}{v(z)+az+%}@nylv/l(z)=(EnM—EA—En—yA)gbnylvA(z), (3.10)

J(2) dz dz
donde:
E,=-1n’; E, =7(4+1) (3.10a)
J (Z)=T £ () za1.a(p.2) pdp=B,(2); (3.10b)
0

h(z) :Tlril,A (P:Z)i{PM

P J}dp:4AZBA_1(z)+;7ZBA+1(z)—2;7(2|A|+1)BA(z); (3.10c)
0

B, (2)= [ PR 2(1) ¥, 2 (2-2)r)d (3.10d)
0

Ademas, la ecuacion (3.10) debe complementarse con dos condiciones de frontera para
los rangos de corto y largo alcance. Para estados localizados de la donadora, el electron estara

situado principalmente en la vecindad de la donadora (&, — Ry <Z <&, + Ry ), poOr lo tanto,
el comportamiento de la funcién envolvente lejos de la localizacién de la donadora no es
importante debido al rapido decrecimiento que tiene el factor correspondiente al orbital de
Slater. Basados en esto, hemos asumido en nuestros calculos que ®(&, + Ry, )=0, donde el

valor de R, se ha tomado de algunos radios de Bohr efectivos. Por otro lado, cerca de la

impureza la forma de la funcién envolvente es significativa ya que la funcién de onda completa
(3.8) debe satisfacer la condicion de “cusp” (2.1), y esta es satisfecha solamente si la solucién

de la ecuacién (3.10) cumple que ®'(&,)=0. La ecuacion (3.10) junto con estas dos

condiciones de frontera constituyen el problema de contorno que nos interesa en esta parte, el
cual se ha resuelto numéricamente mediante el método de barrido trigonométrico (ver apéndice
A) [111]. EI principal atractivo de nuestro método de célculo del espectro energético de
donadoras consiste en su universalidad y aplicabilidad a cualquier heteroestructura que tenga
simetria axial. Una vez la energia de la donadora, E, , es encontrada, entonces se puede
determinar la energia de enlace sustrayendo este valor al valor de la energia mas baja que tiene
el electron confinado en la nanoestructura. En nuestros calculos hemos determinado E, (n,l ,A)
como la diferencia entre los resultados de dos problemas obtenidos al poner en la expresion
(3.7) los valores Q=0,n=0, | =0, A=0, parael electrony Q =1, para la donadora.

Con el propésito de chequear la exactitud de nuestro procedimiento, primero hemos
calculado la energia de enlace correspondiente al estado base > ' para una donadora centrada
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en QWs de GaAs/Gag 75Alg25As con anchos de 10 y 20nm. Nuestros resultados se muestran a lo
largo de la Tabla I con los resultados obtenidos por el método Monte Carlo Cuantico [112] para
varios valores de campo magnético.

r L(nm) Este trabajo [Ry*] Ref. [112]

0 10 2.053 2.090+0.040
0 20 1.733 1.740+0.030
1 10 2.942 2.920+0.060
1 20 2.497 2.520+0.050
3 10 2.899 2.890+0.050
3 20 3.290 3.360+0.070

Tabla 1. Comparacién de la energia de enlace del estado base de una D° centrada en un QW con los resultados
obtenidos mediante el método Monte Carlo Ref. [112]

Los resultados de la Tabla | muestran claramente que el presente trabajo arrojé energias
de enlace que estan en excelente concordancia con los céalculos Monte Carlo. Esto nos permite
afirmar que nuestra funcidn de prueba (3.3) es razonable y provee resultados con gran exactitud
para la energia del estado base de una D° en un QW.

En la figura (13) presentamos la energia de enlace del estado base de la donadora en
funcién del ancho del pozo, para un QW de GaAs-(Ga,Al)As. Nuestros resultados son
comparados con los correspondientes calculos obtenidos usando el método variacional [113],
dimension fractal [114] y Monte Carlo [112]. Se aprecia que en general, la concordancia entre
nuestros resultados y los obtenidos por los demas métodos es excelente, considerando la relativa
simplicidad de nuestro procedimiento. Cabe destacar que para valores intermedios del ancho
del pozo nuestros resultados tienen la mejor correspondencia con los obtenidos por el método

Monte Carlo. Sin embargo, para QWs con anchos mayores a 2 a; nuestras energias estan por

encima de las obtenidas por las otras dos técnicas variacionales, y caso contrario para pozos
estrechos. Esto se debe basicamente al hecho de que para pozos con ancho notable la simetria
de nuestra funcién de prueba es la que mejor se ajusta a la simetria del sistema, mientras para
pozos muy estrechos nuestra funcion de prueba deberia modificarse. Para este caso particular
suponemos que la funcion envolvente desconocida deberia escogerse como funcién de p.

2’4 1 1 1
~ | .
-k>\ L] —— Este trabajo
x 22 A Variational (Ref.113) -
8 ® Dimension Fractal (Ref. 114 )
g 2,04 © Monte Carlo (Ref.112) -
L
3 18- -
Nocd
g 1,64 Estado X L
[
L

1,4- -

Ancho del pozo (a *)

Fig. 13 Comparacion de los resultados obtenidos por diferentes métodos para la energia de enlace del estado base de
una donadora centrada en un QW de GaAs/Gag ;Aly 3As en funcidn del ancho del pozo.
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Fig. 14 Energias de enlace de una donadora centrada para algunos estados excitados tipo s en funcién del ancho del
pozo, para un QW de GaAs/Gag 3Aly 7As.

Hemos calculado ademads la energia de enlace en funcion del ancho del pozo, para algunos
estados excitados tipo s de una donadora centrada en un QW de GaAs/Gag Al 7As, las cuales se
presentan en la figura (14). En estas curvas se puede ver que para pozos con anchos grandes,
las energias de enlace tienden a los correspondientes valores exactos del sistema en bloque,

particularmente, a Ry*/4 para el estado = *, a Ry*/9 para el estado =, ya Ry*/16 para

el estado > “ respectivamente. Se aprecia también como, a medida que el ancho del pozo
decrece, las energias de enlace crecen ligeramente en un comienzo, y luego caen abruptamente a
cero cuando el ancho del pozo de aproxima al valor de 4a,*. Respecto a este comportamiento,
resulta interesante anotar que las tres funciones de onda correspondientes a estos orbitales tipo s
tienen su primer nodo cerca del punto r=2a,*. Por lo tanto, hemos asociado este resultado
con la imposibilidad de que puedan formarse estados excitados estables respecto a la ionizacion,
para donadoras confinadas en QW, cuando el primer nodo de sus funciones de onda se halla
localizado fuera del pozo.

1 1 1 1 1 1 7 1 1 1
" _ (b) . m . .
6 L
> >
[<5] (5]
E E s :
© ©
\§) 10 d _\a
@ > 4 L
c c
L — Este trabajo L £ bai
m Método de diferencias finitas (Ref. 115) 3 _ sFe trabajo . o L
m Método de diferencias finitas (Ref. 115)
0 10 20 30 40 50 60 0 5 10 15
Posicidn de la impureza [nml Ancho de las barreras [nm]

Fig. 15 Comparacion con el método de diferencias finitas. Energia del estado base de una D® en un MQW de
GaAs/Gag g7Alg 33As con cinco pozos de ancho 15 nm (a) en funcion de la posicion de la impureza, medida desde el
centro del pozo del extremo izquierdo (b) en funcién del ancho de las barreras entre los pozos para la impureza
localizada en el centro del pozo central.

Para mostrar el buen desempefio de nuestro método al ser aplicado a sistemas mas
complejos, en la figura (15) hemos comparado nuestros resultados (lineas continuas) con los
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resultados obtenidos en la referencia [115] mediante el método de diferencias finitas (simbolos),
al analizar el problema de una donadora en un sistema de multipozos de GaAs/Gags7Alg33AS.
En la grafica (15a) se muestra la energia del estado base en funcion de la posicion de la
impureza, tomada respecto al centro de uno de los pozos de los extremos, para un sistema de
cinco pozos de ancho 15 nm. En la gréfica (15b) se presenta la variacion de la energia respecto
al ancho de las barreras entre los pozos, para el mismo sistema anterior y con la impureza
localizada en el centro del pozo central. La buena concordancia que tienen nuestros resultados
con este método de diferencias finitas para un sistema de cinco pozos, confirma nuevamente la
validez del presente tratamiento, el cual resulta notablemente més sencillo.

30 L L 1 - L L 16 1 1 1 1 - 1 1
(a) Este trabajo (b) Este trabajo
S’ 25 = Método variacional [116] L % 70A0 » Método variacional [116]
£ E, 12, .
— 20+ <5}
D
8 ks
% 154 QC) 8
[«5)
S 10 =
o Neod
g > 41 .
g 51 T s
(= i 290 A
L Ll
0 . . . . . 0 . . T T T T
0,0 0,6 1,2 18 2,4 30 36 0 5 10 15 20 25 30 35

Posicion de la Impureza [ ,&]

Campo Eléctrico [kV/cm]

Fig. 16 Comparacion de los resultados del calculo de la energia de enlace de una D°en un triple QW en funcién
de (a) la posicion de la impureza para diferentes valores de campo magnético y (b) de la intensidad de campo
eléctrico para tres posiciones de la impureza.

Por ultimo, hemos comparado los resultados obtenidos con nuestro método, para el caso
de una donadora en un triple pozo cuantico de GaAs/Ga,;Aly3As, con los obtenidos por medio
del método variacional en la referencia [116]. En dicho trabajo han empleado como funcién de
prueba, una combinacion lineal de funciones Gaussianas con al menos 300 pardmetros
variacionales, a fin de garantizar una convergencia adecuada. En esta referencia [116] se ha
considerado una estructura formada por un pozo central de 40A acoplado a dos pozos laterales
de 140A, a través de barreras de 20A de espesor a ambos lados. Las alturas de las barreras para
los pozos laterales y el central han sido tomadas de 200 y 50 meV, respectivamente. En la
figura (16), presentamos energias de enlace en tal estructura en funcién de (a) la posicion de la
impureza, para tres valores diferentes de campo magnético y (b) en funcién de la intensidad de
un campo eléctrico aplicado en la direccion de crecimiento, para tres posiciones diferentes de la
impureza, correspondientes al centro de cada uno de los tres pozos. La correspondencia que se
obtiene entre nuestros resultados (lineas continuas) y los de la referencia [116] es gratificante,
considerando la simplicidad de nuestro procedimiento.

En lo que sigue de esta seccion se presentan los resultados del andlisis del efecto del
confinamiento estructural y de campo eléctrico sobre el estado base de una donadora centrada
en una NWSL de GaAs/Ga;AlAs con seccion transversal circular. Se ha asumido que el
potencial de confinamiento en direccion z esta definido por una funcion seccionalmente

constante V(z), el cual es igual a cero en los pozos y a V, en las barreras, tal como se ha

descrito en la seccion 3.1. En nuestros célculos hemos considerado que las estructuras tienen
periodicidad estructural en direccion axial, con celdas unidad definidas por pozos de
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anchoa=10nm, y barreras de espesor b =5nm. Ademas, con el objeto de analizar el papel que
juega el nimero de celdas unidad que presente la estructura, se considerardn estructuras que
tengan 1, 3, 5 y 11 celdas en direccién axial. Por otro lado, para analizar el efecto del
confinamiento radial se consideraran tres radios diferentes para la estructura: 10nm, 40nm e
infinito, caso particular que modela una tipica SL. Segln los pardmetros de los materiales
presentes en estas estructuras tenemos que el Rydberg efectivo, Ry* tiene un valor de

5.83meV, el radio de Bohr efectivo, a,* un valor aproximado de 10nm y la altura de las
barreras, V, sera de aproximadamente 40Ry*.
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Fig. 17 Energia del estado base de una donadora centrada en la heteroestructura con 11 celdas unidad de
dimensiones (a=10nm,b =5nm) en funcion de la posicion de la impureza y para diferentes valores de campo

eléctrico en (a) una SL y en una NWSL de radios (b) Ry =40nm y (c) R, =10nm.

La figura (17) muestra la dependencia que tiene la energia de una donadora neutra
centrada, respecto de la distancia £ tomada desde el extremo izquierdo de la NWSL para varios

valores de campo eléctrico externo aplicado en direccion positiva del eje z. Cuando no existe
campo eléctrico aplicado, se aprecia que la variacion de la energia de la donadora al desplazar la
impureza desde la mitad de la estructura hacia los extremos muestra un caracter ondulante. Tal
comportamiento es causado por las diferencias notables que existen en la probabilidad de
encontrar el electron en diferentes partes de la NWSL, como se ilustr6 en la figura (11). Cuanto
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mayor sea la probabilidad de encontrar al electron en el lugar en el cual se ubica la impureza,
mas fuerte serd la atraccion entre el electrén y el ién, y por ende, mayor seré el descenso que
tenga la energia de la donadora. Cuando el campo eléctrico esté ausente, la mayor probabilidad
de encontrar al electron esta en la mitad del pozo central, por lo que en este punto la energia es
minima. Al remover la impureza desde este punto hacia uno de los extremos de la estructura, la

energia del sistema E(DO) se incrementa debido al incremento que se da en la separacion media

entre el electron y el i6n hasta que alcanza un méximo local en el centro de la primera barrera
adyacente, donde la probabilidad de encontrar al electron es sustancialmente menor que en el
pozo. Si seguimos moviendo la impureza y esta entra en el pozo vecino, tenemos entonces que
la energia decrece nuevamente hasta que se posiciona en el centro del pozo. Ya que la
probabilidad de encontrar al electrén en este pozo es menor que en el pozo central, el nuevo
minimo local esta por encima del minimo alcanzado en el pozo central.
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Fig. 18 Energia del estado base para una donadora localizada en la mitad del pozo central de una (a) SL y una
NWSL de radio (b)) R=40nm y (c) R =10nm, para diferente nimero de pozos y en funcién del campo eléctrico.

Cuando se aplica el campo eléctrico al sistema se observa que la situacién cambia
sustancialmente. EIl caracter ondulante de la energia va desapareciendo con el incremento de la
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intensidad del campo, y la posicion del minimo absoluto en la energia se va desplazando hacia
el centro del primer pozo, lo que nos indica que la distribucion de probabilidad para el electrén
cambia en la estructura. Es interesante resaltar este hecho, ya que nos da una idea de cémo la
distribucion de carga en la estructura se puede ir alterando paulatinamente con la variacion del
campo eléctrico, considerando valores de campo que pueden ir desde cero hasta intensidades no
tan fuertes (30 kV/cm en este caso).
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Fig. 19 Energia del estado base para una donadora localizada en el centro del primer pozo de una (a) SL y una
NWSL de radio (b)) R=40nm y (c) R =10nm, para diferente nimero de pozos y en funcién del campo eléctrico.

Al comparar las figuras 17(a), (b) y (c), se puede observar el papel que juega el
confinamiento radial sobre el comportamiento del sistema. Es claro ver como al reducirse el
radio de la estructura, la amplitud de las oscilaciones en la energia se hace mayor y alcanza
practicamente el mismo valor en todas las celdas. Esto obedece béasicamente a que el
confinamiento lateral adicional produce un incremento en los niveles de energia del electrén, lo
cual implica una mayor probabilidad de tunelamiento entre pozos contiguos de la estructura. Lo
anterior nos permite concluir que la probabilidad de encontrar el electron en cualquiera de las
celdas a lo largo de la estructura se incrementa cuando la NWSL presenta un importante
confinamiento transversal (radio de la NWSL comparable con el radio de Bohr efectivo).
También puede observarse que para los casos de mayor confinamiento radial se hace necesario
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aplicar un campo eléctrico mayor a fin de hacer desaparecer el caracter ondulante en la energia,
lo cual estda en consonancia con el cardcter mas homogéneo que presenta la distribucién
electrdnica a lo largo de la estructura.

En la figura (18) se presentan los resultados de los célculos de la energia de enlace de
una donadora situada en el centro del pozo central en funcion de la intensidad de campo
eléctrico en un nanohilo con una, tres, cinco, y once celdas, para tres radios diferentes. Aqui se
observa un efecto similar al mencionado antes; el confinamiento transversal proporciona una
reduccion en la pendiente descendente que exhiben dichas curvas hasta que se alcanza un valor
minimo en la energia. Lo anterior se traduce en gque es necesario aplicar un campo eléctrico de
mayor intensidad para conseguir que la distribucion electronica se concentre casi
exclusivamente en el primer pozo, tal como se concluy6 de la figura (18). Ademas es notable el
efecto que tiene el incremento del nimero de pozos en la estructura sobre la variacion de la
distribucion de probabilidad electrdnica, ya que es para las estructuras con mayor nimero de
celdas que se nota un cambio mas marcado en la energia de enlace del sistema. Esta
caracteristica sumada a la que ofrece el confinamiento radial de la estructura da una oportunidad
especial de tener un sistema en el cual conseguir diferentes distribuciones de carga, controladas
por un campo eléctrico. En la figura (19) se presenta la misma situacion que la figura (18), pero
con la impureza situada en el centro del primer pozo de la NWSL. Por lo tanto, a medida que el
campo eléctrico se incremente, el electrén serd atraido con mayor fuerza hacia el primer pozo, y
por tunelamiento podra atravesar las barreras hasta acercarse a la impureza. Por lo tanto, la
energia de enlace del sistema aumenta hasta alcanzar un valor maximo.

3.4 UNA IMPUREZA D° EN UNA NWSL CON CONFINAMIENTO RADIAL FINITO

En esta seccion consideraremos una estructura de hilo cilindrico con periodicidad
estructural a lo largo del eje de simetria, tal como en la seccion anterior, pero ahora se tomara
un modelo en el cual el potencial de confinamiento serd finito en direccion radial. Esta
consideracion se hace con el objetivo de tener en cuenta el tunelamiento que puede tener el
electrén no solo en direccién axial, sino también en direccion radial al reducir el tamafo de la
estructura. Al considerar el problema de una D° confinada en una NWSL con potencial de
confinamiento finito en direccién radial partimos del Hamiltoniano del sistema:

(3.11)

A partir del cual se puede escribir la ecuacion de Schrodinger como HDOWDO (F)=E_w. (F),

donde W oo (r) representa la funcion de onda y EDo la energia de la D° en la heteroestructura,

cuya posicion en la NWSL estd dada por el vector &£ . En primera instancia se calculara la

funcién de onda y la energia del estado base de la donadora neutra en la heteroestructura. Para
resolver este problema se aplica el Método de Dimension Fractal [114], y ademas se hace uso
de la aproximacion adiabatica para resolver el problema del electron libre, sacando ventaja de la
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diferencia que existe entre las dimensiones transversal y longitudinal de la heteroestructura, tal
como se expuso en la seccion 3.2.

Para resolver la correspondiente ecuacion de onda proponemos una funcién de onda de
prueba que tiene la siguiente forma:

W ()= o(N) @y (JF=£]). (3.12)

donde f,(F) es la funcion de onda para el electron en la NWSL, la cual se obtuvo mediante el

proceso descrito en la seccion 3.2, y la funcion envolvente @, depende solo de la distancia de

separacion entre el electron y la impureza, esta funcion describe la modificacién de la
distribucion de carga del electrén debida a la presencia del ién. Adicionalmente, segun el
principio variacional de Schrodinger, la funcion @ , debe satisfacer el siguiente funcional:

2
Ho—~~Epo

tal como se mostré en la seccion anterior, esto lleva a una ecuacion de onda tipo Hidrogenoide:

a0y (1), 1 d3(r)dy (1)

dr? J(r) dr  dr ~E2x(0)=0, (3.14

donde la parte radial del jacobiano tridimensional, r? es sustituida por la expresion

2 4
J(n)=r?[de| f 2 r’sin@+&7-2r& sinfcose | f,%(rcosd—¢,)sinodao. (3.15)
P P Ve z z
0 0

Conociendo la funcion de onda del estado base del electrén en la NWSL, el jacobiano puede ser
hallado a través de una estimacién numérica de esta integral. Asi pues la funcién envolvente
®_, y la energia E,, pueden ser halladas como una solucion del siguiente problema de

contorno:
do
S 2o, ()-e0, ()
(3.16)
do_,(r=0)
Walr=0_ g (r=0), @y ()=0

La energia de enlace del sistema se ha definido como la diferencia entre la energia del estado
base del electron y de la donadora, E, =E,—E_,. Para resolver numericamente el problema

(3.16) se hace uso del método de barrido trigonométrico (ver apéndice A).

Dentro de los resultados obtenidos con este modelo de NWSL presentamos en primer
lugar, en la figura 20, una gréafica que exhibe la relacién que existe entre la energia de enlace de
la D° vy el radio de la NWSL. En esta figura se presentan los resultados de los calculos
realizados para NWSLs con diferentes concentraciones x de aluminio en las barreras y rodeada
de una matriz con una concentracion de aluminio y > x . Las concentraciones de aluminio en la

matriz son: y=0.2 (lineas punteadas), y=0.3 (lineas a trazos) y y=0.4 (lineas sélidas), mientras

63



que en las barreras se han tomado x=0.1y x=0.2. Cada estructura esta compuestas por 5 pozos
idénticos de ancho a=10nm vy 4 barreras internas de ancho b=5nm; y la donadora se halla

localizada sobre el eje de simetria (gp = 0) y en la mitad del pozo central (&, =0.5L), donde L
es la longitud total de la NWSL.

Fig. 20 Energia de enlace de una D° ubicada sobre el eje del nanohilo y en el centro del pozo central, en funcién del
radio de una NWSL de 5 pozos, para diferentes concentraciones de Aluminio x en las barreras y en la matriz y.

Se observa claramente para todas las concentraciones, como a medida que el radio de la
estructura disminuye, la energia de enlace crece hasta alcanzar un valor maximo y luego cae
rapidamente tendiendo a un valor de 1Ry*. Este comportamiento puede entenderse si se
contemplan los cambios que sufre la funcién de onda electrdnica al ir variando las condiciones
del confinamiento. Inicialmente, cuando comienza a reducirse el radio de la NWSL la funcién
de onda electronica se comprime, y la separacion media entre el electron y el i6n se hace cada
vez menor, por lo que la energia de enlace E, se incrementa hasta que alcanza su maximo

valor. Pero debe tenerse en cuenta que al incrementarse el confinamiento radial,
simultdneamente con el ascenso de los niveles energéticos del electron, tiene lugar una
reduccién de la altura efectiva de las barreras de la estructura, como se mostro en la seccion 3.2,
lo cual facilitara el tunelamiento del electrén a los pozos contiguos al pozo central. Por lo tanto,
cuando el confinamiento radial se incrementa hasta alcanzar un radio critico, la funcion de onda
electronica se extiende a lo largo de la estructura, reduciéndose asi la separacién media entre la
impureza y el electrén, llevando a una reduccion en la energia de enlace, la cual se distingue a la
derecha del maximo de estas curvas. Este descenso en la energia continlla aun después de que
la funcién de onda del electrén se ha extendido completamente, ya que tiene lugar un
tunelamiento en direccion radial hacia la matriz, hasta que dicha funcién se desborde
completamente fuera de la NWSL. En estas circunstancias la distribucion electronica se recoge
nuevamente en las cercanias de la impureza pareciéndose cada vez mas a la de una D° libre en
un semiconductor en bloque con energia de 1Ry*, como se observa en las curvas. Es
interesante resaltar que el valor del radio critico depende principalmente de la concentracion de
aluminio presente en la matriz, como puede observarse en estas curvas. Cuando la
concentracion de aluminio en la matriz toma el valor mas alto, esto es y=0.4, se encuentra

que el radio critico es el menor de todos, como es de esperarse. Esto obedece a que cuando la
altura de la barrera de potencial entre la NWSL y la matriz es mayor, entonces el confinamiento
radial debe ser mayor si se pretende que el electron tanele hacia la matriz.
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Con este modelo también se ha calculado la variacion de la energia de enlace de la D%
cuando se toman diferentes posiciones dentro de una NWSL de radio R=5nm. En este caso se
han considerado concentraciones de aluminio: x=0.1 en las barreras internas de la NWSL y
y=0.4 en la matriz. En la Figura 21(a) se presenta la dependencia de la energia de enlace en
funcidn de la posicion de la donadora en direccion del eje principal de la NWSL para diferentes
posiciones radiales de la misma. Se puede observar que la dependencia de la energia de enlace
en todas las curvas es ondulada con un punto méximo correspondiente a la configuracion donde
la D° esta localizada en el centro del pozo central, también se puede apreciar que el
comportamiento ondulado de estas curvas se hace cada vez mas notorio para cuando la posicion
radial de la donadora se acerca al eje principal y se desvanece lentamente a medida que la
posicién radial de la donadora aumenta.
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Fig. 21 Energia de enlace de una D° en una NWSL de GaAs/Ga,,Al,,As de radio 5nm, embebida en una matriz de
Ga,zAl,,As, como funcion de la posicion de la impureza: a) a lo largo del eje z, &, , medida desde el extremo
izquierdo de la estructura y para varias posiciones radiales &, medidas desde el eje principal de la NWSL; b) en

direccion radial &,, para diferentes posiciones en z.

Este caracter ondulado de la energia de enlace esta asociado con la variaciéon de la
densidad de probabilidad de encontrar al electrén en diferentes partes de la NWSL, tal como se
comento en la seccién anterior. Cuanto mayor es la probabilidad de encontrar al electrén en el
lugar donde se localiza la impureza, tanto mayor es la interaccion Coulombiana y por lo tanto
mayor es la energia de enlace. La mayor probabilidad de encontrar al electrén ocurre en la
mitad del pozo central, por lo que en esta posicién la energia de enlace es maxima. Al
comenzar a alejar la impureza de esta posicion privilegiada, la energia de enlace comienza a

decrecer debido al incremento de la separacion media entre el electron y el ion, hasta que E,

alcanza un minimo local en el centro de la primera barrera adyacente al pozo central donde la
probabilidad de encontrar al electron es naturalmente menor que en el pozo. A medida que la
donadora se desplaza hacia el extremo de la NWSL vy entra al pozo vecino la energia de enlace
crece nuevamente hasta que la donadora alcanza el centro de este pozo, el nuevo méximo local
es solo un poco més bajo que el pico principal debido al fuerte confinamiento en direccion
radial. Finalmente, cuando la donadora alcanza los extremos de la NWSL, la separacion
promedio entre el electron y el i6n llega a ser maxima 'y por lo tanto, la energia de enlace llega a
ser minima.
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En la figura 21(b) se presenta la dependencia de la energia de enlace, pero esta vez en
funcidn de la posicion de la donadora al eje de la NWSL, fp considerando como posiciones a

lo largo del eje z, la mitad de los tres primeros pozos y de las dos primeras barreras. En todas
las curvas se puede observar un decrecimiento notable y mono6tono de la energia de enlace a
medida que la donadora se aleja del eje principal. Esto se debe al hecho de que la mayor
probabilidad de encontrar al electron es en la region cercana al eje, lo que se traduce en un
aumento de la distancia promedio entre el electrén y el i6n a medida que la donadora se aleja
del eje. Adicionalmente se puede notar que la energia de enlace para cuando la donadora se
encuentra en las barreras decrece mas lentamente que cuando se encuentra en los pozos. Esta
diferencia se debe a que la funcion de onda del electron en las barreras es mucho mas extendida
que en los pozos, lo que hace que la densidad de probabilidad del electron en las barreras sea
muy baja y se mantenga casi uniforme al alejarse del eje, asi pues la distancia de separacién
media entre el electrén y el i6n tampoco crece considerablemente, lo que implica que la energia
de enlace disminuya levemente.
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Fig. 22 Distribucion de la energia de enlace de una D°en una NWSL de GaAs/Ga,,Al,,As embebida en una matriz
de Ga,zAl,,As para diferentes posiciones del ion

Con el proposito de mostrar que existe una fuerte relacion entre la distribucion de
probabilidad electrénica y la energia de enlace de la donadora, en la Figura (22) se muestra la
distribucion de la energia de enlace para diferentes posiciones de la impureza sobre un corte
hecho a lo largo del eje de la NWSL. Esta grafica muestra una forma bastante parecida a la que
presenta la densidad de probabilidad del electron dentro de la NWSL en la figura (11), sin
embargo en la figura (22) se puede observar que en los tres pozos centrales la energia de enlace
resulta casi igual, a diferencia del comportamiento que se ve en la distribucion de probabilidad
electrénica. Este rasgo caracteristico esta relacionado con la gran capacidad de ligar que tiene la
impureza sobre el electrdn, pues el electron permanece ligado a la donadora casi igualmente en
los tres pozos centrales. Para los pozos de los extremos se tiene que la donadora mengua su
capacidad de ligar al electron, ya que cerca de los extremos de la estructura, el confinamiento
radial no es comparable con la barrera de potencial infinita que se encuentra en las tapas del
hilo.

35 UNA IMPUREZA D° EN UN QWW CON SECCION TRANSVERSAL
PERIODICAMENTE VARIABLE

Aprovechando la flexibilidad que ofrece nuestro modelo matematico para describir
NWSL moduladas composicionalmente, hemos querido extender nuestro andlisis a hilos que
presentan su seccion transversal periodicamente variable. Tales estructuras se han denominado
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en la seccion 3.1 como NWSL estructurales. En la Figura (23) se ilustran algunas de las formas
de NWSLs estructurales que se analizaran durante el desarrollo de esta seccion.
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Fig. 23 Modelos de nanohilos con seccion transversal (a) homogénea, y variable periddicamente, con perfil (b)
rectangular y (c) triangular

El modelo matematico utilizado en esta seccion es similar al utilizado en la seccion
anterior cuando se considerd la D° en una NWSL, pero ahora el hilo serd composicionalmente

homogéneo y seré su radio R(z) el que varie periddicamente respecto al eje principal de la
estructura. En este caso tenemos que la concentracion de aluminio dentro del nanohilo sera nula
x=0, lo que indica la no existencia de barreras internas. Asi pues el potencial de confinamiento
estara dado como cero para p <R(z), esto es dentro del nanohilo, y V,(y) para p>R(z),

donde la matriz es de Ga, Al As. Sin embargo y a pesar de que el perfil del nanohilo es

variable, para cualquier valor de z la seccién transversal del nanohilo es circular, lo que
garantiza que el método utilizado para el anélisis de la D° en la NWSL es igualmente aplicable
para estas estructuras. Dentro de los modelos que se consideran a lo largo de esta seccién
tenemos nanohilos con seccion transversal variable periédicamente similares a los que aparecen
en las figuras 23b y 23c.
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Fig. 24 Potencial efectivo en direccion axial para un nanohilo de GaAs/Ga, Al,,As con R, =5nm y

Ryax =8nm , con perfil periddico (a) rectangular y (b) triangular

Tomaremos como punto de partida de nuestro analisis, la relacion que existe entre la
altura de las barreras efectivas de potencial que aparecen a lo largo del hilo, debido a la no
uniformidad de la seccion transversal, y la variacion del radio de la estructura. La forma de este
potencial efectivo se presenta en la figura (24), para hilos de GaAs/Ga, Al,,As con perfil
lateral rectangular (24a) y con perfil lateral triangular (24b). La estructura considerada presenta
7 regiones de ancho L,=7nm y radio maximo, R, =8nm, que se interpretaran para nuestro
caso como los pozos, y 6 regiones con radio minimo, R.,;, =5nm, que se interpretaran como las
barreras. La longitud total del hilo es de 70nm. Estas curvas se han obtenido mediante el
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mismo procedimiento con el cual se obtuvo la gréafica expuesta en la figura (10) para el caso de
una NWSL composicional, pero en este caso tal potencial periddico esta relacionado es con la
variacion del confinamiento transversal a lo largo del hilo. Como puede apreciarse, existe una
clara semejanza entre estas curvas de potencial y la forma del perfil del nanohilo. En este caso,
los picos de maxima energia que presentan las barreras, corresponden a las zonas en las cuales

se tiene el radio mas reducido, esto es R(z)=R;,, y de la misma manera las regiones donde la

energia es mas baja, es decir el fondo de los pozos, corresponden a las partes donde el radio
resulta mayor, esto es R(z):RmaX. Esto resulta porque las regiones donde el hilo sufre un

estrangulamiento, R(z)=R,, constituyen obstéculos para el movimiento del electron a lo

largo de la estructura, los cuales desde el punto de vista de la energia, son verdaderas barreras
de potencial. Para conocer la relacion que existe entre la altura de dichas barreras efectivas y
los radios R, ¥ Ry del nanohilo, en la figura (25) se presenta una grafica de la altura de la

barrera efectiva en funcion de la diferencia entre los radios extremos del nanohilo
AR=R... —Ry,, considerando cuatro valores diferentes de R, . En estas curvas se puede

apreciar como, la altura de las barreras de potencial se incrementa a medida que el radio minimo
Rmin tiende a un valor mas y méas pequefio, mientras el radio maximo R, Se mantiene fijo, lo

cual resulta bastante l6gico debido a que cuanto mas se estrangule el hilo, mayor sera el
obstaculo que encuentre el electron para moverse en esta region. Al comparar las cuatro curvas
se nota que, cuando el radio externo de la estructura es menor, entonces la altura de la barrera
efectiva aumenta mas rapidamente a medida que el radio interno se reduce. Lo que implica que
cuanto mas delgado sea el hilo, mas notable va a ser cualquier variacion que presente el tamafio
de su seccién transversal, pues al estar mas confinado radialmente el electrén, entonces
cualquier estrangulamiento que presente el hilo se constituird en un obstaculo notable.
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Fig. 25 Altura de la barrera efectiva que confina a las particulas dentro del nanohilo de perfil lateral periédico en
funcién de la diferencia entre los radios AR =R, — Ry, - para diferentes valores de R,

Para los resultados que se presentan a continuacion se han considerado nanohilos de
70nm de longitud, cuyo perfil lateral puede ser uniforme con R=8nm, o variable
periodicamente, con 7 regiones de ancho L,=7nm y R, =8nm, que se interpretaran para
nuestro caso como los pozos, y 6 regiones con R.;, =5nm, que se interpretaran como las
barreras. En la figura (26) se observa el comportamiento de la energia de enlace de una
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donadora neutra en un nanohilo, con perfil lateral uniforme (a-c) y con perfil lateral rectangular
(d-f) y triangular (g-i), en funcion de la posicién de la impureza a lo largo del eje del hilo,
medida desde el extremo izquierdo del nanohilo. Se han considerado diferentes posiciones
radiales de la donadora y también el efecto que tiene un campo eléctrico externo aplicado en la
direccion de crecimiento del nanohilo.
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Fig. 26 Efecto de la variacion del perfil de un QWW de GaAs/Ga, Al,,As sobre la energia de enlace de una D° .
Las graficas muestran la energia de enlace en funcion de la posicion de la impureza a lo largo del eje del QWW, ¢&,
considerando diferentes posiciones radiales £, de la impureza e intensidades de campo eléctrico a lo largo del eje z.

En estas graficas se observa cémo, en ausencia de campo eléctrico, la curva de la
energia de enlace del sistema es modelada notablemente por la forma del perfil. En las graficas
que corresponden a los hilos de perfil periédico se observa una ondulacién en la energia de
enlace, de forma similar a la que se obtuvo para la NWSL de tipo composicional, lo que muestra
gue un nanohilo de perfil variable se comporta como una NWSL. Se observa para los tres tipos
de hilos que la energia de enlace es mayor cuando la donadora se localiza en el centro de la
estructura, para las diferentes posiciones en direcciones radial. Al comparar las curvas
obtenidas para los hilos de perfil lateral periodico se puede observar, que si bien los valores de
las energias de enlace para el nanohilo de perfil triangular son mayores que las del nanohilo de
perfil rectangular, dicha diferencia no es muy notoria. El origen de dicha diferencia se debe a
que el hilo con perfil triangular impone un confinamiento mayor, pues el volumen que ocupa
cada region que se ha considerado como pozo, es menor que el de la correspondiente region en
el nanohilo de perfil rectangular, y por o tanto su energia de enlace también serd mayor. El
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efecto del campo eléctrico sobre la energia de enlace es evidenciable en el todos los casos, pues
las graficas sufren una notable transformacién que pone de manifiesto el desplazamiento que
sufre la densidad electronica en direccion opuesta a la direccion del campo, tal como se obtuvo
para el caso de la NWSL composicional. Por ultimo tenemos que al descentrar la impureza y
alejarla del eje del hilo, la energia de enlace se reduce en todos los casos, pero mantiene su
forma ondulante para los hilos con perfil periédico. Esto muestra lo importante que resulta el
efecto del confinamiento estructural sobre el comportamiento de las particulas confinadas.
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Fig. 27 Distribucion electrénica y la distribucién de la energia de enlace de una D° para diferentes intensidades de
campo eléctrico: (a,b) F=0kv/cm, (c,d) F=10kv/cm y (e,f) F=50kv/cm, en funcién de la posicion de la donadora en
un nanohilo de perfil periédico rectangular de GaAs/Ga, Al ,As .

Con el proposito de mostrar la relacion existente entre la distribucién de probabilidad
para el electron libre en el hilo y la energia de enlace de la donadora, en las figuras (27) y (28)
se muestran las distribuciones de la probabilidad electronica y de la energia de enlace para
diferentes posiciones de la impureza sobre un corte hecho a lo largo del eje de la NWSL,
ademas se analiza el efecto de un campo eléctrico aplicado en la direccién de crecimiento. En
dichos graficos se aprecia la buena correspondencia que existe entre la distribucion electrénica y
la energia de enlace de la donadora, tal como se habia supuesto al analizar las curvas de la
figura (26). Por otro lado, se pueden observar las modificaciones generadas por un campo
eléctrico aplicado en direccion axial, sobre la distribucion del electrén libre y las energias de
enlace de la D° dentro de los tres tipos de hilos. En este caso, la influencia del campo eléctrico
sobre la densidad de probabilidad del electrén se nota en el corrimiento que esta sufre en
direccion opuesta a la direccion del campo, y para el caso de la energia de enlace tenemos que
de igual manera su distribucion en el hilo se modifica de forma bastante semejante. Otro
aspecto que resulta interesante en estos resultados, es que permiten ver como la densidad de
probabilidad electrénica dentro del nanohilo conserva la forma del perfil, al igual que sucede
con las curvas de la energia de enlace.
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Fig. 28 Distribucion electrénica y la distribucién de la energia de enlace de una D° para diferentes intensidades de
campo eléctrico: (a,b) F=0kv/cm, (c,d) F=10kv/cm y (e,f) F=50kv/cm, en funcidn de la posicion de la donadora en
un nanohilo de perfil periddico triangular de GaAs/Ga, Al ,As .

En la medida en que se aumenta la intensidad del campo eléctrico, el parecido que
existe entre la distribucidn electronica y la energia de enlace con el perfil del nanohilo, se
desvanece. Esto sucede debido a que el incremento del campo eléctrico lleva a una
concentracion de la densidad de probabilidad electronica hacia el extremo izquierdo del hilo,
perdiendo casi totalmente la interaccion con las barreras internas creadas por los radios menores
del nanohilo. Debido a esto, y como era de esperarse, para campos eléctricos apreciables, la
distribucion de la energia de enlace casi no depende de la forma del perfil del nanohilo, esto se
puede observar al comparar la similitud que existe entre las curvas de la figura 27(f) y la 28(f),
que muestran que para un campo de F=50kv/cm, la distribucién de la energia de enlace es casi
idéntica en ambos casos, a pesar de que los perfiles de los nanohilos son diferentes.

3.6 UN EXCITON X° EN UNA NWSL

Esta seccion esta dedicada al andlisis de un exciton confinado dentro de una NWSL de
tipo composicional, en presencia de campos eléctricos y magnéticos aplicados en direccion
axial. El modelo teérico de la estructura se tomara tal como en la seccién anterior, es decir una
NWSL de GaAs/Ga,, Al As, embebida en una matriz de Ga, Al As. Nuestro sistema es

descrito por el siguiente Hamiltoniano adimensional:

H=H, +H, -2,

fen
Ho=-A, —A, —=A, +V, (pe2), (3.17)

Hy=-1, (Aph +A, )—UzAzh +Vi (Pn:2n),
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donde 7 se define como el cociente entre la masa del electron y la masa del hueco en direccion
radial y axial, 77, =me/m, y 1, =m,/m,, respectivamente. EI potencial efectivo sobre los

portadores de carga incluye el confinamiento estructural y el confinamiento producido por
campos externos, de tipo magnético y eléctrico, aplicados en direccion axial. Dicho potencial
esta definido para cada particula como:

Vi (£1:2) =Vi (417 LR () aFz,; i=eh 3.18
ir Pirdi)=Vi p|’Z|)+ 4 +( )06 Z;; 1=¢,n. (3.18)

Para el caso cuando i = e, tenemos el potencial efectivo para el electrén, mientras que si i =h,
se hace referencia al potencial efectivo del hueco.

Para solucionar este problema haremos uso nuevamente del Método de Dimension
Fractal [105, 114], ya utilizado en las secciones precedentes para analizar el problema de la
donadora neutra. En este caso se propone una funcion de onda que satisfaga el Hamiltoniano
(3.17), como un producto de funciones que tiene la siguiente forma:

Y= fe(pe'ze)fh (Phlh)q)(m— |)’ (3-19)

=

donde las funciones f,(p,.2.) Y fy(,on.2,) son solucion de los problemas uniparticulares:

H,f, =E,f,, (3.20a)

y la funcion envolvente desconocida cl>(|fe —rh|), depende solamente de la separacion entre el

electron y el hueco, y describe la correlacion asociada con la atraccion de las dos particulas
correspondientes. Para determinar esta funcion envolvente partimos del principio variacional de
Schrodinger, el cual nos dice que para hallar la funciéon ® 6ptima que se ajuste a nuestro
sistema, es necesario minimizar el siguiente funcional respecto a dicha funcion:

F[®]=(f,f,®|H, +H, —2/r;, —E,| f, ;@) —min. (3.21)

Como ya se ha demostrado en la Ref [105], la funcion de prueba (3.19) satisface el funcional
(3.21), si la funcion envolvente @ es solucion del siguiente problema de Cauchy:

~(3(1)®'(r)) +(=2/r)®(r)+ 3, (r)E,@(r)=0, 0<r <oo;

(3.22)
©'(0)/@(0)=-Y(L+7,), ®()=0,
donde
I(r)=(1+n,)3,(r)+(, —m,) 3 (r) (3.23)
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L min{L,(z,-+r)}

Jo(r):47rr'|‘dze j dthpedpe_l[dxf
0 0 0

max{O,(ze—r)}

ez(pe'ze)(:F+(Ze’zh’pe'x)+F—(Ze’zhvpe’x)]

)

min{L,(ze+r)}

. F L2 (. F. (2,2, 0 F (2,2, 0
L(=Zfa, [ d[pdp,[x (P %) F. (20202 X) +F (220, X)J(ze_zh)z (3.24)
0 0

\/(Z—XZ)
F. (2.2, p., %)= ﬂf(\/pe2 +r2—(z, —zh)2 J_erEJr2 —(z, —zh)2 (1— xz),zhj

Aqui E, es la energia de enlace para el estado base del exciton, definida como

0 max{O,(ze—r)}

E, =E, +E, +enB/2uRy*—E, siendo E la energia del exciton. Para resolver el problema de
Cauchy (3.22), se ha utilizando el Método de Barrido Trigonométrico (ver apéndice A) [111].

A continuacion presentamos los resultados de nuestros calculos para NWSLs con los
mismos parametros utilizados para el analisis de la D° en la seccion anterior. Se considera un
modelo de una NWSL de GaAs/Ga,,Al,,As embebida en una matriz de Ga, Al,,As, con 5 pozos

de ancho a=10nm y cuatro pozos de b=5nm con radio R=5nm. Todos los resultados que se
presentan corresponden a célculos hechos para un excitdn con hueco pesado. En la figura 29(a)
se muestra la variacion de la energia de enlace del exciton, E, en funcion del radio del hilo, R

para varios valores del campo magnético. Para un valor fijo del campo magnético, se observa
gue a medida que el radio del hilo disminuye la energia de enlace aumenta, desde el valor
correspondiente a una SL de GaAs/Ga,,Al,,As (cuando el radio es grande), hasta que alcanza

un valor méximo y luego disminuye al valor caracteristico de la energia de enlace de un exciton
en el bloque, en este caso del material de la matriz, cuando el radio del hilo tiende a cero. Esto
se debe al hecho de que, a medida que el radio del hilo disminuye las funciones de onda de los
portadores se comprimen, lo que implica que la energia de enlace del sistema aumente. Sin
embargo por debajo de cierto valor del radio, la funcién de onda penetra notablemente en la
region de las barreras y hacia la matriz, lo que provoca un descenso en la energia de enlace. Para
valores pequefios del radio del hilo (R < 8nm), la energia de enlace del exciton permanece casi
invariante ante la aplicacién de un campo magnético, lo que se traduce en que el efecto del
confinamiento estructural es mucho mas significativo que el producido por el campo magnético.
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Fig. 29 Energia de enlace de un exciton con hueco pesado como funcidn del radio (a) y el ancho del pozo (b) para
varios valores del campo magnético aplicado en una NWSL de GaAs/Ga,,Al,,As/Ga, Al ,As .

73



En la figura 29(b) se observa la variacion de la energia de enlace E, del exciton en

funcion del ancho de los pozos a. El comportamiento que presentan dichas curvas se debe
principalmente al hecho de que el hueco al ser pesado, no tiene un amplio alcance de
tunelamiento, por lo que tiene el maximo de su distribucién de probabilidad en el pozo central,
mientras que el electrén al ser mas ligero tiene una alta probabilidad de hallarse en los pozos
vecinos al pozo central cuando los pozos sean estrechos. Cuando se comienza a incrementar el
ancho de los pozos, entonces la separacién entre el electron y el hueco aumenta y la energia de
enlace decrece inicialmente. Pero a medida que el ancho del pozo se sigue incrementando
entonces el electrén tiende a tunelar a través de las barreras hacia el pozo central, donde ahora
no estara tan confinado y ademas se halla el hueco, por lo tanto la configuracion del excitén con
el electron y el hueco en el mismo pozo se hace cada vez méas probable. Como resultado de lo
anterior, la separacion entre el electron y el hueco disminuye, mientras la energia de enlace
comienza a crecer nuevamente. Finalmente, como las particulas estan principalmente
localizadas en el mismo pozo, el incremento sucesivo del ancho del pozo conduce al aumento
de la separacion y la energia de enlace empieza a descender un poco hasta que finalmente se
estabilice en un valor fijo. Adicionalmente se puede observar que el efecto del campo
magnético sobre la energia de enlace del exciton es, como se espera, un aumento a penas
apreciable, debido al efecto dominante del confinamiento radial de la NWSL.

En la figura (30) se muestra la variacion de la energia de enlace del exciton en funcion
de los anchos de los pozos (a) y de las barreras (b), para varios valores del campo eléctrico
aplicado a lo largo del eje z. Con el &nimo de entender el comportamiento estas curvas, debe
tenerse en cuenta que debido al fuerte confinamiento radial en la estructura, las alturas de las
barreras entre los pozos resultan pequefias, como se mostrd en la secciéon 3.2, por lo que las
funciones de onda del estado base del electrén y el hueco estadn extendidas a lo largo de la
estructura. Cuando el ancho del pozo o de la barrera es pequefio, las particulas tunelan
fuertemente hacia los pozos de los extremos. A medida que el ancho de la celda unidad (ancho
de pozo méas ancho de barrera) aumenta, la distancia de separacion entre el electron y el hueco
crece bajo la accion del campo eléctrico aplicado. Se tiene entonces que entre mayor es la
intensidad del campo eléctrico mas grande es la separacion y mas facilmente cae la energia de
enlace. Al mismo tiempo, el incremento de la dimension de la celda unitaria conduce a la
disminucién de las energias uni-particulares y al decrecimiento de la probabilidad de
tunelamiento, lo que llevard a que la particula mas pesada (el hueco), pase de un estado
extendido a lo largo de la estructura a un estado fuertemente localizad dentro del pozo central.
En el mismo sentido el incremento del tamafio de las celdas unitarias provoca que el estado del
electron llegue a ser cada vez mas localizado en la celda central, lo que lleva a una inminente
reduccion en la separacion electrén-hueco y a un ascenso en la energia de enlace. Finalmente,
cuando la celda unitaria llega a ser mas grande que la dimension del exciton la energia de enlace
decrece de nuevo.
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Fig. 30 Energia de enlace de un excitén con hueco pesado como funcién del ancho del pozo (a) y de la barrera (b)
para varios valores del campo eléctrico en direccion del eje z de una NWSL de GaAs/Ga,,Al,,As/Ga, Al, ,As .

En la figura (31) se presentan las curvas de las energias de enlace en funcién del radio
(a) y el nimero de pozos en NWSL (b). La dependencia de las energias de enlace en funcion
del radio tienen el comportamiento tipico para hilos y puntos cuanticos de forma cilindrica:

inicialmente con la disminucion del radio E, se incrementa, después pasa por un maximo y

vuelve a descender debido al desbordamiento de la funcién de onda. En algunos trabajos
anteriores [114-117] se demostré que el valor méaximo en las curvas para hilos cuanticos y
discos cuanticos es diferente. En el primer caso este valor es del orden de 4-6 Ry* y en el
segundo caso es de 7-10Ry*, es decir que al pasar del hilo al disco el valor maximo de la
energia de enlace se incrementa alrededor 50% debido al confinamiento adicional en la
direccion axial. Al disminuir el nimero de pozos internos en la NWSL la geometria se
transforma y se hace mas parecida a la geometria de un disco y por esta razon la energia de
enlace de una donadora confinada en esta heterojuntura varia en concordancia con el cambio de
la simetria de la estructura desde una simetria tipica para un hilo hasta una simetria tipica para
un disco. Tanto el valor maximo de la energia de enlace en las curvas en Fig31(a) como la
energia de enlace en Fig. 31(b) se incrementa aproximadamente en 50% cuando el nimero de
pozos en la NWSL se disminuye desde n, =20 hasta n, =5.

: b)

a=10nm
b=5nm
° R=5nm

T T T 16
2 4 6 8 10 12 14 2

R (nm)

6 8 10 12 14 16 18 20
NUmero de pozos

Fig. 31 Energia de enlace de un exciton con hueco pesado como funcidn: del radio de la NWSL para varios nimeros
de pozos (a) y del nimero de pozos internos de la NWSL de GaAs/Ga,,Al,,As/Ga, Al,,As

g
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La figura (32) muestra la evolucion de la distribucion de densidad de probabilidad condicional
de encontrar electrén en diferentes partes del plano que resulta de un corte a lo largo de eje de la
NWSL, debido al desplazamiento de la posicion del hueco a lo largo de eje. En la Fig. 32(a) se
muestra la distribucion de la densidad de probabilidad de encontrar electron en ausencia del
hueco. Se ve que en este caso el electrén se localiza con mayor probabilidad en el pozo central,
como Yya se habia mencionado antes. La probabilidad de encontrar electron en los dos pozos
vecinos es un poco menor pero también es notable y la probabilidad es casi cero en el resto de la

estructura.

w

,

p(nm)

s

Fig. 32 Densidad de probabilidad condicional del electron; (a) libre en la NWSL, (b-f) para diferentes posiciones del
hueco sobre el eje de la NWSL de GaAs/Ga,,Al,,As embebida en una matriz de GaAs/Ga,Al,,As, con 5 pozos de

10nm y 4 barreras de 5nm y de Radio 5nm. Las posiciones del hueco estén sefialadas con circulos cruzados.

Estos gréaficos de densidad de probabilidad electrénica condicional muestran claramente
como la presencia del hueco en diferentes zonas de la estructura modifica sustancialmente la
distribucion de probabilidad del electrén. Se evidencia ademas una competencia entre el
potencial Coulombiano que ejerce el hueco sobre el electron y el potencial de confinamiento
gue impune la estructura con su sistema de pozos y barreras.
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4. ESTADOS LIGADOS DE PORTADORES DE
CARGA EN ANILLOS CUANTICOS

Como ya se menciond en las secciones 1.1 y 1.2, los QRs son escenarios magnificos
para la observacion de fendmenos mecano-cudnticos en sistemas de pocas particulas. Esto
gracias a que estas estructuras presentan una topologia que no es simplemente conexa, y ademas
un alto grado de confinamiento para los portadores de carga. Uno de los fenémenos mas
interesantes y estudiados con relacion a sistemas de pocas particulas en QRs, es el efecto
Aharonov-Bohm (AB), el cual se manifiesta por medio de oscilaciones periddicas en su espectro
energético respecto a la variacion del campo magnético, las cuales se conocen como
oscilaciones Aharonov-Bohm (AB). Dicho comportamiento en el espectro energético conduce a
un comportamiento similar de otras propiedades fisicas del anillo, como es el caso por ejemplo
del espectro de absorcion. Otro aspecto importante consiste en el hecho de que los QRs pueden
ofrecer méas posibilidades de variar el espectro energético en forma controlada, gracias a las
variaciones topoldgicas que pueden ir desde un sistema bidimensional, como es el caso del
disco cuantico, el cual se obtiene cuando el radio interno tiende a cero, hasta la situacion casi
unidimensional correspondiente al caso limite en el cual el espesor del anillo es muy pequefio.
Este capitulo tiene como objetivo general dar respuesta a la pregunta: ;En qué medida,
diferentes tipos de perturbaciones tales como la presencia de impurezas, variaciones en el ancho
del anillo y distorsiones en la forma circular del mismo, pueden estimular la localizacion de los
diferentes estados de sistemas de pocas particulas, y de esta manera cambiar las propiedades
eléctricas y Opticas de tales sistemas? En los analisis que presentamos en este capitulo no
consideraremos el espin de las particulas, y aunque los efectos magnéticos debidos a este
pueden ser importantes, no estan dentro de los objetivos que motivaron la realizacion de esta
tesis.

4.1 MODELO DEL CONFINAMIENTO ESTRUCTURAL

En esta seccion se definen los parametros geométricos y fisicos que se consideraron
para modelar las estructuras de forma anular que se estudian a lo largo del capitulo. Para tener
la posibilidad de comparar los resultados de nuestros calculos con los de otros autores hemos
considerado QRs de In Al As sumergidos dentro de una matriz de Al .Ga, As [61]. En
nuestros calculos hemos despreciado el desajuste que existe en las junturas tanto de la constante
dieléctrica, como de la masa efectiva de los portadores de carga, y hemos tomado los valores
correspondientes a la region interior del QR debido a que el confinamiento hace que los
portadores de carga se encuentren fundamentalmente en esta region. En el sistema ternario de

77



In . Al

LAl s AS la constante dieléctrica es: £=12.71 y masas efectivas para electron y hueco
pesado son: m, =0.076m, y my, =0.45m,, respectivamente, donde m, es la masa del electron

en el vacio. La constante de red del material del anillo es cercana a los 0.6 nm. En los calculos
realizados se considera un modelo con discontinuidades en las junturas, para la BC de valor
V,=258meVy en BV de valor V,, =172meV . En los diferentes calculos realizados se

utilizarébn dos conjuntos diferentes de unidades, las correspondientes al electron y las
correspondientes al exciton. Para el caso del electrdn, el radio de Bohr efectivo correspondiente

a estos parametros del material es a; =&#h°/m’e? ~8.86nm, el Rydberg efectivo es
Ry =e’/2a;£~6.40meV y la unidad de campo  magnético  es
y=enB/2m,*cRy*; y=1->B=8.4T. Mientras que para el caso del exciton, tenemos que el
radio de Bohr y el Rydberg efectivo son iguales a aj=h?¢/ue? ~10.36nmy
R,*=¢’/2¢a; ~5.47meV , donde x=m;my, /(m; +m;)~0.065m, representa la masa efectiva,
y en este caso, la unidad de campo magnético es y =enB/2u*cRy*; y=1—->B=6.7T .

A

R0
Q'Q';;}z’ﬁ

7 Wrvrs,
ity

Fig. 33 Esquema de un QR con seccion transversal semi-eliptica

Para la descripcion geométrica de las estructuras estudiadas en el presente capitulo,
hemos considerado un modelo generalizado de QR, el cual se muestra en la figura 33. En
nuestro modelo, el QR es una capa delgada en el plano XY limitada por un radio exterior R, Yy

un radio interior R, donde la altura h esta relacionada con la distancia p, tomada desde el
eje de simetria del anillo, mediante la funcién:

h(p)=hN+hp(p)"9(p_Rint)‘9(Rext_p) (4 1)
Rc:(Rext+Rint)/2; W=Rext — Rint - .

Aqui h, es el espesor de la capa himeda (WL — “wetting layer”), h (p) es una
funcion que define la altura del anillo sobre la capa humeda, mientras que los parametros R, y
w definen el radio de la linea central y el ancho del QR, respectivamente. La funcion 9(x)es

la funcion escalon de Heaviside, la cual es igual a cero parax<0 y a uno parax>0. Este
modelo ofrece una gran versatilidad al definir la morfologia del QR, ya que permite modelar
desde anillos circulares de ancho constante, cuando los radios exterior e interior permanecen
fijos al hacer un barrido respecto al angulo azimutal, hasta anillos de forma irregular y ancho
variable, cuando los radios interior y exterior varian respecto al angulo azimutal. Las férmulas
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(4.1) permiten también modificar la forma de la seccidn transversal del anillo al cambiar el
factor h, (p). Por ejemplo si se quiere que la seccion transversal del QR sea rectangular debe
definirse una altura constante h, =h,. Por otro lado, un modelo que resulte mas cercano a la

morfologia presentada por los QRs autoensamblados podria ser un anillo con seccion
transversal de forma semi- eliptica, dada por la funcion:

o (0) =M L—4(p—R. )’ /W2 4.2)

aqui h, es la altura maxima del anillo sobre la capa humeda. Esta notable versatilidad permite

gue nuestro modelo se ajuste bastante bien a la forma real que presentan los QR
autoensamblados, para los cuales, como ya se menciond en la seccion 1.1.1, se tiene que su
altura es considerablemente pequefia en relacion con su radio medio.

42 UN ELECTRON EN UN QR UNIDIMENSIONAL ATRAVESADO POR UN
CAMPO MAGNETICO

En esta seccion se tomara como punto de partida el analisis de un rotor rigido cuantico
unidimensional, es decir un electron en un QR unidimensional de radio R, el cual es atravesado
por un campo magnético uniforme aplicado en la direccion de crecimiento de la estructura (eje
z). Esto con el propésito de lograr una mayor claridad al exponer en las siguientes secciones el
efecto que tiene la presencia de impurezas o variaciones en la en la morfologia del anillo, sobre
el espectro energético de dicho sistema. Por otro lado el desarrollo de esta seccidn puede
resultar ventajoso igualmente cuando se lleve a cabo el andlisis del exciton. EI Hamiltoniano
que describe el estado del electrén confinado en el QR, dentro del marco de la aproximacion de
masa efectiva estd dado como:

1 e ]’
H=— [P+—A} (4.3)
2m c
donde el operador de momentum en coordenadas cilindricas esta dado como
P =—(ihd/Rd¢)) €,, ya que el electron solo dispone de un grado de libertad (angulo azimutal
@) al estar confinado en un anillo circular unidimensional. Para introducir el campo magnético
en direccion del eje de simetria, hemos tomado un potencial vectorial magnético segun el gauge
de Coulomb, esto es A:l/z(éx[)). Segln estas consideraciones, el Hamiltoniano (4.3) se

puede escribir de manera explicita, usando las unidades mencionados en la seccion 4.1 para el
electron, en forma adimensional como:

2 2p2
Ld 7R 4 (4.4)
R de 4 do
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El Hamiltoniano expresado en esta forma deja al descubierto los dos términos que
aparecen de la interaccion del electron con el campo magnético, el término diamagnético y el
término paramagnético. Con base en el Hamiltoniano anterior, tenemos por lo tanto que la

ecuacion de onda que describe el estado m-ésimo del sistema sera:

1% R
R?  dg? 4

d
tolo)-ir B g (o), 5)

la cual tiene solucion analitica. Las funciones de onda que satisfacen el problema (4.5) seran
funciones arménicas respecto al nimero cuantico azimutal m, dadas como:

. (p)=e™/\2r, (4.6)

y por lo tanto, los valores posibles de energia que podra tener el electron estaran dados como:

m2 ]/ZRZ
Em =¥+

+ym, m=0,£1 +2,... 4.7)

El primer término a la derecha de esta expresion corresponde a la energia cinética del
electron en el QR en ausencia de campo magnético, y los dos términos restantes son los aportes
correspondientes a la interaccion del electrén con el campo magnético. Aqui, ym es la energia
correspondiente al término paramagnético, la cual define el acople entre el campo magnético y
el momento magnético permanente del electrén al rotar en el anillo, dicho termino podra ser
positivo o negativo, dependiendo del sentido de giro de la particula, el cual esta determinado por
el signo del nimero cuantico m. Por otro lado, #?R*/4 es la energia correspondiente al término
diamagnético, la cual siempre es positiva, por lo que produce un incremento en la energia
cinética del electron. EIl origen fisico de este término puede explicarse por la variacion que
sufre la corriente de probabilidad asociada al electrén ante la presencia del campo magnético
externo, lo que da origen a un momento magnético inducido, el cual es antiparalelo al campo ya
gue de acuerdo con la ley de Lenz se opone al campo aplicado, por lo que el cambio en la
energia asociado con este acople seréd siempre positivo.

Para comprender mejor la importancia del resultado expresado en la ecuacion (4.7) presentamos
en la figura (34), el espectro energético de un electrén en un QR unidimensional de radio 1 a,
en funcion de la intensidad de un campo magnético aplicado en direccién perpendicular al plano
del anillo. En esta figura se puede apreciar como cada nivel energético con |m|21 se halla
doblemente degenerado en ausencia del campo magnético externo debido a la simetria
rotacional que presenta el sistema, pues el electron tiene dos posibles sentidos de giro
(+ m) para cada valor de energia. Cuando se aplica el campo esta degeneracion se rompe y cada
nivel se desacopla en dos niveles debido a que la energia relacionada con el acople
paramagnético depende del sentido de giro del electron. Para el caso en el cual el electron gira
en sentido horario, m es positivo y por lo tanto el término paramagnético produce un incremento
en la energia, mientras que cuando el electron gira en sentido anti-horario se tiene una reduccion
en la energia ya que m es negativo en este caso. Este caracter del acople paramagnético sumado
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a la forma cuadrética del termino diamagnético lleva a que la energia del estado base tenga un
comportamiento oscilatorio a medida que se varia la intensidad del campo magnético, como se
puede observar en la figura 34, a tales oscilaciones se les conoce como oscilaciones de
Aharonov-Bohm. Algo que resulta muy interesante en relacion con estas oscilaciones es el
hecho de que el momento angular del electron en el estado base puede ser diferente de cero, lo
cual esté estrechamente relacionado con la aparicion de las fascinantes corrientes persistentes en
QRs. EI cambio que se da del momento angular en el estado base de 0 a -1, de -1 a -2, y si
sucesivamente, es una caracteristica que distingue decisivamente los QRs de los QDs.

Energia (Ry*)

Fig. 34 Espectro energético de un electrén en un QR unidimensional en funcion de la intensidad de un campo
magnético uniforme aplicado en direccion transversal al plano del anillo.

Otro aspecto interesante que se pueden destacar al observar la grafica 34 es el hecho de
que la energia del estado base se hace cero periddicamente respecto a la intensidad del campo

magnético, explicitamente para los valores y = 2|m|/R2 , y ademas la doble degeneracion de los

estados excitados que se tenia en ausencia de campo vuelve a darse. Por otro lado se tiene
ademas que la brecha existente entre el estado base y el primer excitado se anula para valores

equidistantes de intensidad de campo magnético definidos como ;/=2|m +]4/R2. En este

altimo caso debe observarse un efecto de transparencia del anillo ante el campo
electromagnético, debido a que el electron no requiere la adicion de energia para realizar la
transicion del estado base al estado excitado mas cercano. Vale la pena mencionar que este
interesante comportamiento en el espectro energético de un electrdn en un QR es una
consecuencia del efecto Aharonov-Bohm, el cual es un efecto completamente mecano-cuantico.

4.3 UNA IMPUREZA D° EN UN QR

Para esta seccion hemos considerado un QR circular de In Al ,.As con seccion

0.55 0.45

transversal de forma semi- eliptica, el cual se halla dentro de una matriz de Al ,Ga, As. El

modelo geométrico de esta estructura esta definido por las expresiones (4.1) y (4.2), en este caso
no consideraremos el espesor de la WL. EI potencial de confinamiento debido a la
discontinuidad de la banda de conduccion en las junturas de la estructura estd dado por la
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funcion v P (p, z), la cual es igual a cero dentro de la capa de IngssAlg4sAS y a infinito fuera

de esta. Consideraremos el caso cuando la impureza esté localizada en el plano de la base del
anillo, y su posicién estd determinada en coordenadas cilindricas por el vector posicion,

(p=¢&, ¢=0,2=0), como se puede apreciar en la figura 35.

Z

Eosaben e
R
S "\s'.',aﬂp'o,;.’o,;o;.;./o:;;

§:s I R
25T
;.!f.'q,;f:,;;;g

S
;:R{\s{_}\‘ i

b

S

Fig. 35 Esquema de una D° en un QR toroidal de secci6n transversal semi-eliptica.

Segln la aproximacion de masa efectiva, tenemos que el Hamiltoniano adimensional
que describe el electron en el QR, en presencia de la impureza y un campo magnético

perpendicular al plano del anillo, en coordenadas cilindricas (p,go,z) , esta dado como:

=, (4.8)

donde la separacién entre el electrdn y la impureza estd expresada explicitamente como

Ir—g|=\p? +£2 +2° —2pEcosp. Teniendo en cuenta que los QRs autoensamblados

presentan como caracteristica particular que su altura es notablemente menor que su ancho y su
radio medio, podemos entonces aplicar con confianza la aproximacion adiabatica A.A con el fin
de separar el movimiento rapido en direccidon z, del movimiento lento en el plano. En este
sentido tenemos que la funcion de onda para el movimiento rapido del electron en el estado
base, con su respectiva energia se obtiene como solucién del siguiente problema:

p.2) |f:(2.0)=E,(p) T, (z.p); (4.9

donde f,(p.z) y E,(p) son lafuncién de onda y la energia que satisfacen el estado més bajo

de un pozo cuantico rectangular infinito con ancho d(p), considerando la distancia radial p

como un parametro. En este sentido tenemos que:
f,(z.p)=\2/zsin(zz/d(p)); E,(p)=="/d?(p). (4.10)

Lo que nos lleva a que las funciones propias del Hamiltoniano (4.8) pueden describirse como:
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¥ (p,2,0)= 1, (2.p)w*® (p.0) 1P, (4.11)

siendo 1//(2'3) (p,) una funcién de onda variacional bidimensional que describe el movimiento
del electron en el plano. De acuerdo con el principio variacional de Schrédinger, una funcién

w'?®) (p,p), para la cual el funcional F[‘P(ZD)]:<W(3D)‘H—E‘z//(SD)> tiene un valor

estacionario, es una funcion propia del Hamiltoniano (4.8), por lo que al tomar la derivada

(2D)

funcional con respecto a y se obtiene una ecuacion de la forma:

& (2D) 1 8% . 0 (2D) (2D)
-4V - _iy—=—_-V , , -E , .
P (») o 7o (2.0) W' (p.0)=E v (p.0) (4.12a)
2 2 1 2
v(zo)(p)Jf "0 + hz”(p) (4.12b)
d(p) 2
Vi(pp)= | 2 (P (4.120)
0 \/p2+§2—2pfcos(q0)

En la ecuacion de onda (4.12a), los dos primeros términos describen el movimiento del
electron en direccion radial bajo la influencia del potencial de confinamiento efectivo

bidimensional v (2°) (p). Los dos términos siguientes corresponden a la rotacion azimutal del

electron y el término V, (p,¢) describe la interaccién Coulombiana efectiva del electrén con la
impureza.

La ecuacion general (4.12) puede aplicarse para calcular los niveles energéticos méas
bajos de cualquier QD con simetria axial, el cual puede presentar morfologias de disco, lente,
anillo, etc. En este caso, estamos interesados en el analisis de las propiedades tipicas de
estructuras en forma de anillo. Para llevar a cabo la solucién de nuestro problema se han
considerado dos estrategias diferentes, dado que estamos interesados en analizar el efecto que
tiene tanto la variacion del ancho del QR, como la variacion de la posicion de la impureza, sobre
el espectro del electron confinado en el anillo y en presencia de un campo magnético
perpendicular al plano de este. Dada la complejidad del problema, para poder realizar el
analisis respecto a la variacion del ancho del anillo, hemos considerado que la impureza estara

localizada en el centro del QR (£=0). Bajo esta condicion, la ecuacion (4.12) adquiere la

forma particular de un problema de fuerza central bidimensional, para el cual, los movimientos
radial y angular pueden separarse y por lo tanto la ecuacion puede ser resuelta en forma exacta.
En este caso la ecuacion en direccion radial que se obtiene luego de separar la parte angular
adquiere la forma:

2 2 1 w2 A
S re 2 M 2L % imy|R(p)=ER 4.13
0p° 4 47 2 p I (,0) 4 (p) (p) (4.13)

la cual ha sido resuelta mediante el método de barrido trigonométrico (ver apéndice A) [111].
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Por otra parte, para realizar el anélisis de la variacion de la posicion de la impureza,
hemos tomado otra consideracion a fin de poder reducir el problema bidimensional a un
problema en una dimension. En este caso hemos considerado anillos dentro del llamado limite
adiabatico, es decir anillos donde no solo la altura, sino también su ancho es notablemente

menor que su radio medio(w << RC) , para poder separar la variable radial de la angular con una

aproximacién justificada. Debido a la marcada diferencia que existe entre las escalas de los
desplazamientos en direccion radial y azimutal, resulta conveniente reemplazar la variable
p por una nueva variable adimensional x mediante la sustitucion p=R; +Xx-w/2. Segun esto,

la ecuacion (4.12) al ser reescalada puede escribirse como:

[H(zo) B E]‘//(ZD) (x,(o) =0

2 2
TLC L Sy (CL /% S T iy 2V (x0): (4.14)
( (R, +wx/2)" dp* O o(x)

“1<x<+L 0<p<2m; y ) (-19)=yp P (+10)=0; y*®) (x,0)=yp ") (x,27)

Aqui se han usado las notaciones V(2?) (x) =V (R, +x-w/2) y V, (x,0) =V, (R, +x-W/2,¢), y

se ha tenido en cuenta el hecho de que la nueva variable x toma valores entre -1 y 1 dentro del
anillo. La ecuacion (4.14) puede ser vista como la ecuacion de Schrodinger que describe dos

particulas con movimientos unidimensionales y masas w2/4 y RCZ, respectivamente, las cuales
interacttian a través del potencial V,(x,¢). Ya que una de estas masas es mas pequefia que la

otra, podemaos aplicar el bien conocido procedimiento adiabatico para separar los movimientos y
resolver primero la ecuacién en direccion radial:

4 & 7(2D) 7 —
2V )V, (x0) |1 (x0)=Eo(0) F (x.0) (4.19)

en este caso ¢ es tratado como pardmetro. Una vez que la ecuacion (4.15) ha sido resuelta y la

dependencia de la energia respecto al &ngulo azimutal es encontrada, entonces la solucién de la
ecuacion (4.14) puede presentarse en la forma:

v\ (x,0) = f (x,0)D(9) (4.16)

donde la funcién variacional CD((p) describe la rotacion del electron alrededor del eje del QR.

En este punto tenemos que las energias de los estados mas bajos se encuentran al minimizar el
siguiente funcional:

F[0]=ox ] ot (x.0)(0)] A (x:0) ~E | (x.0) () > mir @17

Al tomar la derivada funcional con respecto a @ obtenemos una ecuacion de onda de la forma:
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do do

—+1MX' —T<Q<T; -n)=®(7);, O'(-7)=D'(x
__1(Rc+wx/2)2d, pem elmzel v et

_i(B(co)dq)((”)J—iydq)((”)+[Eo(<o)—E]CD((P):Oi

(4.18)

La funcién E,(¢) encontrada al resolver la parte radial, aparece en la ecuacién (4.18)

como un potencial adiabético efectivo el cual gobierna la rotacion del electrén alrededor del eje.
La estructura del espectro energético dado por el par de ecuaciones (4.15) y (4.18) es similar al
espectro vibro-rotacional de una molécula. EIl conjunto de niveles vibracionales corresponden
al movimiento del electron en la direccién radial, y estan dados por los diferentes potenciales

adiabaticos EO((p), los cuales se caracterizan por presentar una separacién entre si del orden
]/w2 , de acuerdo con la ecuacion (4.15). Cada uno estos niveles se desdobla en una serie de

subniveles rotacionales con espaciamiento entre ellos del orden ]/ RZ de acuerdo con la

ecuacion (4.18). En el presente analisis se considera solamente el grupo de los subniveles
rotacionales mas bajos, los cuales corresponden a las soluciones de la ecuacion (4.18) para la

curva més baja del potencial adiabatico E;(¢).

La ecuacion (4.15) ha sido resuelta numéricamente mediante el método de barrido
trigonométrico (ver apéndice A), mientras que el problema unidimensional que se obtiene al
final para la variable angular, dadas las condiciones periddicas que presenta, ha sido resuelto
utilizando el método de Fourier, como se ilustra a continuacion. En este caso se tiene que la
funcion de onda para el movimiento azimutal puede definirse como una expansién en series de
Fourier:

D(p)= i cne™, (4.19)
m=—N

lo cual, luego de aplicar el principio variacional de Schrédinger (4.17), lleva a que el problema
(4.18) quede reducido a un problema lineal de ecuaciones algebraicas:

N
Y |EGwm—Awm [Cn=0; M =0,+1%2, .+N;
N

e (4.20)
A‘n’,m =m"-m-Dy_p +Viyom =7 My
con
Vi =% | Eo(p)e™™dp; by, =% [ Blp)e™dg; m=0£L22,...,+N
-z - (4.21)

La condicion de que el anterior sistema de ecuaciones tenga una solucion diferente de
cero lleva a la siguiente ecuacion secular de grado N:

det|ESyym — Anm|=0; M\ m=0,41%2,...,+N (4.22)
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Diagonalizando la ecuacion secular (4.22) se puede obtener el k-ésimo subnivel de

energia rotacional E y su correspondiente grupo de coeficientes c,(nk), m=0,+1,+2,...=£N.
Si para el k-ésimo subnivel, el coeficiente cr(nk) esta definido como un delta de Kronecker

cr(#) =k » entonces dicho subnivel es un estado rotacional puro con momento angular m, en

caso contrario estard definido como una superposicion de varios estados rotacionales con
diferente momento angular. Tenemos entonces que las funciones de onda completas de nuestro
sistema estan dadas por la siguiente expresion:

N _
LP(k)(,o,z,(p): 2/72'Sin(7[2/h(p)) f (Z(p— RC)/W,(p)/\j; Z C,(nk)e'm‘p
m=-N (4.23)
Con el fin de analizar las propiedades de nuestro sistema, se pueden determinar dos
cantidades muy Gtiles a partir de ¥ (p,z,¢), la densidad electrénica N, (F) =“P(k) (f)‘2 y los

coeficientes de absorcién para bajas temperaturas en la aproximacion dipolar usando la
siguiente relacion:

25(E ~AEY), (4.24)

— ®la.ql,0
a(E)—CEZKV,k‘e d|y )

donde d es el operador del momento dipolar eléctrico, ¢ es un factor constante, y AE ® es la
diferencia de energia entre el estado inicial “P (°)> y el estado final “P (")> . Para luz polarizada

circularmente, el vector de polarizacion complejo de un campo eléctrico externo constante

g* :(]/ﬁ)(l,ii) corresponde a luz polarizada circularmente a la derecha (+) e izquierda (-),

respectivamente.

A continuacion se presentan los resultados de los calculos realizados para una donadora
neutra en un QR en presencia de un campo magnético uniforme aplicado en la direccion del eje
de simetria del anillo. Primero hemos analizado el efecto del ancho del anillo sobre las
oscilaciones de AB en la energia, cuando la impureza se halla localizada en el centro del QR.
Para esto hemos considerado tres anillos con diferentes R, en cada caso. En la figura 36 se

int

presentan los gréficos de los ocho niveles energéticos mas bajos en funcion de la intensidad del
campo magnético y , con parametros geométricos d, =4nm, R, =20nm y para tres valores

diferentes de radio interno R,,. La reduccion del radio interno de 18nm a cero, produce un

cambio notable en la forma del QR, el cual pasa de ser un anillo muy delgado, a ser casi un QD
con forma de lente, como puede apreciarse en las imégenes insertadas en cada gréfico. Al
observar la secuencia de los graficos (a-c), se puede apreciar como este cambio en la geometria
de la estructura lleva a una modificacion interesante del espectro, en especial se ve como a
medida que él R, se reduce, las oscilaciones en la energia del estado base se hacen menos
notables y su periodo de oscilacion se incrementa sustancialmente, mostrando cierta tendencia a
un comportamiento parabdlico, como es el comportamiento tipico de un QD.
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Fig. 36 Niveles energéticos més bajos en funcion de y para una donadora centrada en QRs de seccion transversal
semi-eliptica con diferentes anchos.

Los resultados presentados en la figura 36 son exactos, mientras para el caso de una
donadora descentrada nuestra metodologia solo nos permite resolver el problema en forma
aproximada, como se menciond anteriormente. A continuacién se muestran los resultados de

los calculos para donadoras descentradas en QR delgados (R <<R,), llevados a cabo en el

marco de la aproximacion adiabatica, para analizar el efecto de la posicién de la impureza sobre
las propiedades espectrales. Como primera medida, con el animo de tener una mayor claridad
sobre los cambios que se dan en el comportamiento del electrén al variar la posicion de la
impureza, se ha analizado la variacion que sufre el potencial Coulombiano efectivo en direccion
azimutal dado por

Re h(p)

v.(0) I I 2f2(p,z) pd pdz
\P)=—
_ \/p2+§2—2p§(:05go+22

Ri 0

(4.25)

Este es el potencial efectivo que “siente” el electron durante su movimiento azimutal. Las
curvas para dicho potencial se muestran en la figura 37, para un QR con R, =10a,, w=2a, ,

d, =0.5a, y para diferentes valores de S=&/R., parametro que estd relacionado con la
posicion de la impureza, el cual sera igual a cero para el caso de la donadora centrada, e igual a
uno cuando la impureza se halle dentro del anillo a una distancia R_ del eje.
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Fig. 37 Curvas del potencial efectivo para la interaccién Coulombiana VC((/)) considerando diferentes posiciones de
la impureza

En la figura (37) se puede observar como en el caso cuando g tiende a cero, es decir,

cuando la impureza se aproxima al eje z, este potencial efectivo Coulombiano presenta un
perfil cada vez méas uniforme. Esta forma en el potencial, hace que el movimiento del electrén
confinado, adquiera la forma tipica de un rotor isotrépico unidimensional. Lo anterior muestra
coémo la presencia de una impureza centrada o localizada lejos del QR, no introduce mas que un
potencial constante adicional, lo cual no produce cambios importantes sobre el comportamiento
del electron confinado. Por otro lado, cuando la impureza cargada positivamente es descentrada
se produce una ruptura en la simetria rotacional del potencial efectivo; por lo tanto, para valores
intermedios de S las curvas adquieren la forma tipica de un pozo con un Gnico minimo para
¢ =0, el cual se hace mas y mas profundo en la medida en que la impureza se aproxima al
interior del anillo (f—1). Esta ruptura de la simetria rotacional del potencial hace que el
electron tenga ahora el comportamiento tipico de un rotor anisotrépico unidimensional, lo cual
posibilita la aparicion de efectos interesantes relacionados con la posicion de la impureza.
Como puede apreciarse en la figura (37), el potencial efectivo es simétrico respecto a ¢ =0 y

ademas es periddico, con periodo igual a 27 radianes.

En la figura (38) se muestra la dependencia de los niveles energéticos mas bajos de la donadora
en funcion de la distancia de la impureza al eje del anillo, (a) sin y (b) con campo magnético

aplicado (7 =0.5), para un QR delgado con ancho w = 2a,* y radio medio R, =10a,*. Enel
grafico 38(a) se aprecia como la posicion de la impureza tiene un efecto significativo sobre los
niveles energéticos del electrén. Para los casos cuando S — 0 (donadora centrada) y cuando
S — oo (impureza alejada fuera del anillo), el electrén confinado presenta el comportamiento
tipico de un rotor rigido unidimensional. Por otra parte, cuando S —1, un comportamiento

interesante aparece en el espectro energético, se rompe la degeneracién que presentan los
niveles para =0, y tiene lugar un desacople de estos en niveles pares e impares debido a la

simetria par presentada por el potencial respecto a la variable angular ¢. A medida que la

impureza se va acercando mas al QR, la separacion entre los niveles pares e impares Se va
haciendo cada vez mayor debido a la evolucion que va teniendo el perfil del pozo de potencial,
el cual se va tornando cada vez mas profundo y angosto, como se ve en la figura 37.
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Por otro lado, la figura 38(a) también revela claramente como la posicion de la impureza tiene
su mayor influencia sobre la energia del estado base y algunos de los primeros estados
excitados, los cuales decrecen notoriamente hacia valores minimos cuando S —1.

Particularmente se tiene que cuando se considera la donadora localizada dentro de un QR cuyo
ancho tiende a cero, la energia del estado base tiende a —oo de manera similar a lo que ocurre
con el &tomo de hidrogeno en una dimension. Por lo tanto entre méas delgado sea el anillo, mas
bajos seran los minimos en estas curvas. Todas estas caracteristicas son el resultado del acople
que existe entre el potencial Coulombiano y el potencial de confinamiento, lo cual hace que la
interaccion electron- impureza dependa fuertemente de la posicion de la impureza.

0,0 ' ' : X R —
—_———— —
I —
— 057 oo
X h/,_,_/_/_/——
> l\/ﬂf
S
> 101 () - 05 -
5 Ra=10 (a,*) Ra=10 (a,*)
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' 0 0 _1’0_ . L
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0,0 05 1,0 15 20 700 05 1.0 15 20

Fig. 38 Energias electronicas como funcion de la distancia de la impureza al eje del QR (a) sin y (b) con campo
magnético aplicado en direccion z.

En la figura 38(b) se aprecia como el efecto que tiene la posicion de la impureza sobre el
espectro electronico se hace menos marcado cuando se aplica un campo magnético externo. En

dicha figura puede verse como para un campo magnético relativamente débil (;/ = 0.5) la mayor
parte de los niveles energéticos se hacen menos sensibles a la posicion de la impureza. Ademas

se ve como el campo magnético desacopla los niveles energéticos en dos, el mas bajo para
momento angular negativo y el mas alto para momento angular positivo.

3
I
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Fig. 39. Densidad de probabilidad electrénica en el plano x-y para los tres estados mas bajos y para dos posiciones
diferentes de la impureza, paraun QR con R, =10.0a; y w=4.0a,
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Para tener una mejor comprension del papel que juega la posicion de la impureza sobre
los estados electronicos, se ha calculado la densidad de probabilidad electronica en el plano x-y
para los tres estados mas bajos, considerando dos posiciones diferentes de la impureza. Estos
resultados se presentan en las figura 39. Las distribuciones de probabilidad de la figura 39
muestran claramente cdmo el desplazamiento de la impureza hacia el interior del QR lleva a una
fuerte localizacion del electron en la vecindad de la impureza, transformando por lo tanto su
distribucién para un movimiento rotacional alrededor del eje, en una distribucion tipica para un
movimiento oscilatorio alrededor del punto mas cercano a la impureza dentro del anillo. Lo
anterior sumado al comportamiento de las curvas de energia (figura 38) son manifestaciones de
la existencia de una localizacion tipo Anderson en sistemas de pocas particulas [118]. Ademas
se observa como el estado que mas sufre la localizacion es el estado base y el estado de mayor
energia (m=2), es el menos transformado.

0,0 L L . \

Energia (Ry*)

0,41 L
B=1.0
p=0.5 -0,6 L
T 1
0,4 : : 221 . . [
0,00 0,02 0,04 0,06 0,00 0,02 0,04 0,06
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Fig. 40 Niveles energéticos mas bajos en funcion de la intensidad del campo magnético en para una donadora
descentrada en un QR con R =10.0a, y w=2.0a;, para las posiciones (a) B =0.5 y para (b) Z=1.0

Con el fin de analizar lo que ocurre con uno de los rasgos mas interesantes que pueden exhibir
los QRs, como son las oscilaciones de Aharonov-Bohm, cuando se encuentra presente una
impureza descentrada respecto al anillo, en la figura 40 se presenta la dependencia de los niveles
energéticos mas bajos respecto a la intensidad del campo magnético para este caso. Llama la
atencion en estos graficos el ver como la presencia de la impureza descentrada trae consigo la
aparicion de algunos niveles (mas bajos) que no manifiestan dependencia respecto a la
intensidad del campo magnético aplicado, mientras que los demas niveles (mas altos) exhiben el
ya antes visto comportamiento periédicamente oscilatorio en la energia, tipico de un electrén o
una donadora centrada en un QR de forma circular. Esta notable diferencia en el
comportamiento de la energia se debe basicamente a dos regimenes que van a presentarse en el
movimiento del electron, dependiendo del estado en que se encuentre. En el primer caso,
cuando se tienen estados invariantes ante la intensidad del campo magnético, el electrdn se halla
dentro de un régimen de movimiento oscilatorio en la vecindad de la impureza, por lo tanto
estos estados seran estados localizados. Por otro lado, para los niveles en los cuales el
comportamiento en la energia se torna periédicamente oscilatorio tenemos que el electron se
halla dentro de un régimen de movimiento rotacional a lo largo del anillo. En tal caso tenemos
que los estados electrénicos seran estados extendidos, ya que el electron tiene energia cinética
suficiente para vencer la atraccién Coulombiana y rotar completamente en el QR. Ademas si se
comparan las figuras 40a y 40b, se observa como cuando la impureza se halla més cerca del QR
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( yi) =1.0) se presenta no solo un descenso en las energias, sino un mayor numero de estados

localizados.

Fig. 41 Espectro infrarrojo lejano (FIR) para una donadora neutra en un QR con posicion (a) #=0.0, (b) =05y
(c) p=1.0.(En cada gréafico, y se incrementa desde cero en pasos de 0.001, y se ha considerado luz polarizada

circularmente a la izquierda)

Con el objeto de analizar la influencia que tiene la posicion de una impureza sobre el espectro
infrarrojo lejano (FIR) de un electrén en un QR, hemos graficado el correspondiente FIR para
tres posiciones diferentes de la impureza. Comenzando por el caso de una D° centrada en el QR
(Figura 41a), tenemos que el espectro energético de dicho sistema es el mismo que el
presentado por un electrdn, salvo un descenso que se da en las energias debido a la interaccion
Coulombiana electron-ién. Por lo tanto la energia del estado base oscila respecto al campo
magnético y el nimero cuantico azimutal m cambia como 0 ——-1—>-2—---, como se aprecia
en la figura 36a. De acuerdo con lo anterior, se obtiene una regla de seleccién que determina
que las Unicas transiciones que se pueden dar del estado base con momento angular |, serén al
estado excitado con momento angular / + 1. En este sentido el espectro FIR para la donadora
centrada muestra un unico pico de absorcion, el cual muestra un comportamiento descendente
con saltos periodicos a medida que se incrementa el campo magnético, debido a la particular
regla de seleccion y a las oscilaciones de AB que presentan los niveles de energia. El caso
cuando la impureza es descentrada tenemos que la simetria rotacional se rompe y los estados de
la D” son ahora una mezcla de los estados de un electron con diferente niimero cuantico m. En
este caso debido a la mezcla de estados, las transiciones a los demas estados excitados se hacen
posibles, incluso con probabilidades bastante grandes, lo cual lleva a la aparicion de otros picos
en el espectro FIR, como puede observarse en las figuras 41b y 4lc. Otras caracteristicas
importantes que se aprecian en estas figuras es que la impureza puede inducir oscilaciones AB
en el espectro FIR, y ademas su posicion puede alterar notablemente la posicion de los picos y
las probabilidades de transicion. Por otro lado se observan ademas algunos picos cuyas
posiciones no dependen del campo magnético aplicado, estos corresponden a las transiciones
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que se dan a los estados fuertemente localizados. Estos importantes cambios que se dan en el
espectro  FIR muestran como las propiedades Opticas del sistema pueden alterarse
sustancialmente por la presencia de la impureza.

4.4 COMPLEJO D, EN UN QR DELGADO

Motivados por las posibilidades de construir sistemas nanoscopicos de dos niveles que
puedan utilizarse como parte funcional en dispositivos aplicados a la optoelectrénica, la
espintrénica, e incluso a las tecnologias de la informacion cuéantica. Recientemente, se ha
propuesto utilizar un sistema ionizado de dos donadoras acopladas (D, ) confinado en un punto

cuantico [119]. Este sistema puede codificar la informacién légica ya sea en el espin o en los
grados de libertad de la carga del Unico electrén, y nos permite manipular convenientemente sus
propiedades moleculares, tales como la separacion que existe entre los niveles enlazante y anti-
enlazante méas bajos o la distribucion espacial de los portadores de carga en el sistema [120].
Este hecho ha despertado el interés en qubits de carga, donde los estados logicos estan
representados por los dos estados orbitales mas bajos del electrén posicionado en las diferentes
impurezas. El analisis tedrico del sistema D, en un QD esférico ha demostrado que el

confinamiento estructural puede ampliar notablemente la diferencia de energia entre los dos
estados electronicos méas bajos y los deméas estados excitados, lo que favorece la identificacion
del sistema de cuasi-dos niveles requerido para los prop6sitos de computacion cuantica [121].
En este sentido se puede esperar que un QR con uno o dos electrones capturados y en presencia
de un sistema de dos impurezas sera un mejor candidato para este fin que un QD esférico, por el
hecho de que las brechas entre los niveles de energia mas bajos en el QR son mayores y la
localizacion de los electrones es mas fuerte. Ademas, un campo magnético externo aplicado a
lo largo del eje da una posibilidad adicional para controlar las propiedades de los estados
moleculares debido a la notable influencia que puede llegar a tener sobre el espectro energético
del sistema. Motivados entonces por la posibilidad de que un sistema de dos donadoras
ionizadas pueda tener un papel importante en el desarrollo de nanotecnologia, hemos
desarrollado un estudio tedrico de las propiedades moleculares de un sistema D, confinado en
un QR, el cual se expone a continuacion. Ademas, el estudio del comportamiento cuantico del
D; puede servir de base para entender mejor algunas de las propiedades de triones X

(excitones con carga positiva), confinados en QRs tipo Il, en el caso limite cuando la masa
efectiva del hueco es mucho mayor que la del electrdn.

Para esta seccién hemos considerado un modelo de QR circular con seccidn transversal
de forma rectangular, definido por la expresion (4.1), con h =Ah. Los parametros de los

materiales se han definido en la seccion 4.1. El potencial de confinamiento debido a la
discontinuidad de la banda de conduccion en las junturas de la estructura esta dado por la

funcion V(SD)(p,z), la cual es igual a cero dentro del anillo y a infinito fuera de este.

Consideraremos el caso cuando las impurezas se encuentran localizadas en el plano de la base
del anillo, como se puede apreciar en la figura 42.
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Fig. 42 Esquema de un complejo D; en un QR toroidal de seccidn transversal rectangular.

Segln la aproximacion de masa efectiva, tenemos que el Hamiltoniano adimensional
que describe el electrén en el QR, en presencia del par de impurezas y un campo magnético

perpendicular al plano del anillo, en coordenadas cilindricas (p,(p,z) , esta dado como:

2 2 2 2
H=10,0 10 O 0 7P" y@E)(p)- 2 (4.26)

pop Op p’op® o° " op 4 i=1,2‘?_g'

Para resolver el problema descrito por el Hamiltoniano (4.26) hemos seguido el mismo
procedimiento descrito en la seccién anterior para el caso de una donadora neutra en un QR.
Aqui hemos calculado los niveles energéticos mas bajos de un sistema de dos donadoras
simplemente ionizado en un QR tridimensional de forma toroidal. El modelo del QR estudiado

tiene como parametros geométricos: radio de la linea central R, =10a,, ancho w=1a, , espesor

de la WL y altura del anillo sobre la WL, h, =0.2a, y Ah=0.2a,, respectivamente. Con el fin
de ayudar al analisis del efecto que tiene la posicion de las impurezas sobre la estructura del
espectro  energético, hemos usado dos parametros para definir las posiciones:
5 =¢&/R., 1=12, donde & es la distancia de cada donadora al centro del anillo y el angulo
Ag entre los vectores posicion de las impurezas.

Inicialmente hemos calculado algunas curvas para el potencial Coulombiano efectivo en
direccion azimutal dado por

V. (o) ThT) 212 (p,z) pd pdz . 212 (p,z) pd pdz 4.27)
c\P)= . .
Ri 0 \/pz +& —2p§1COS(¢>—¢1) \/pz +& —2p8, COS((”‘%)

Los resultados cuando las donadoras se hallan localizadas en posiciones diametralmente
opuestas (A(pz 7r) y considerando diferentes indices de posicion f; se despliegan en la figura
43. El caso cuando los indices de posicion son idénticos ( B = ,6’2), se muestra en la figura

43(a), mientras que el caso cuando los indices de posicion son diferentes, se exhibe en la figura
43(b). En estos graficos se puede apreciar como al desplazar las donadoras hacia el interior del
QR, las curvas adquieren dos minimos cada vez mas profundos, por lo que tenemos entonces un
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perfil de potencial de un pozo cuéntico doble, el cual es simétrico en el primer caso y asimétrico
en el segundo. La profundidad de los minimos del potencial se hace muy pequeiia cuando los
indices de posicion tienden a cero, y esta se incrementa drasticamente cuando el valor de los
indices de posicion se aproxima a uno. Por lo tanto, es posible cambiar la profundidad y la
simetria del potencial Coulombiano efectivo que experimenta el electron al rotar, al modificar la
posicion de las donadoras. Por otro lado tenemos que la altura y el ancho de la barrera entre los
pozos puede cambiarse al variar el &ngulo Ag@. Es claro que el ancho de la barrera coincide con

el angulo Ag@ entre los vectores posicion de las donadoras. Asi que al reducir este angulo,

puede reducirse el ancho efectivo entre los pozos. En la figura 44 se muestra la evolucion en la
forma del potencial Coulombiano efectivo al variar el angulo A¢. En ella se aprecia como la
altura y el ancho de la barrera entre pozos se reduce cuando el angulo entre los vectores
posicion tiende a cero, y se han considerado para el arreglo de las donadoras tanto el caso
simétrico (4, = f, =0.8), como el asimétrico (4, =0.7, 5, =0.8).

Vc((P) / Ry*

-1,0-

Fig. 43 Curvas del potencial Coulombiano efectivo en direccion azimutal para diferentes indices de posicion g; para
donadoras con posiciones diametralmente opuestas (a) caso simétrico y (b) caso asimétrico.
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Fig. 44 Curvas del potencial Coulombiano efectivo en direccion azimutal para diferentes angulos entre los vectores
posicion de las donadoras A¢ considerando () caso simétrico y (b) caso asimétrico.
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La forma del potencial Coulombiano efectivo afectara esencialmente el caracter del
movimiento del electrén a lo largo del QR y por lo tanto este podra exhibir diferentes tipos de
movimiento azimutal. Si el potencial presenta pozos suficientemente profundos y la barrera
entre ellos es lo suficientemente ancha, entonces el electron estara localizado fuertemente en
uno de los pozos y no podremos tener corrientes persistentes. Por otro lado, cuando el ancho o
la altura de la barrera se reduce entonces la probabilidad de que el electron tunele entre pozos se
hace mayor, y cuando los pozos de potencial son poco profundos, entonces el electron puede
rotar alrededor del eje, haciendo posible la aparicion de corrientes persistentes.

En lo que sigue, analizaremos el espectro energético solo para el caso cuando los
indices de las posiciones de las donadoras coincidan, esto es (ﬂl =0, =ﬁ) y por lo tanto el

potencial Coulombiano efectivo tome la forma de un pozo doble simétrico. Este potencial
rompera la invariancia rotacional del sistema, lo que llevard a una mezcla de los estados
rotacionales puros del electrén con diferente momento angular, y por consiguiente a la
transformacién de los niveles rotacionales mas bajos en niveles vibracionales, tal como en el
caso de una Unica impureza. Cuanto mas cercanas estén las impurezas de la linea central del
QR, mayor sera la altura de la barrera entre los pozos, por lo tanto méas fuerte sera la mezcla de
los estados rotacionales y mayor el numero de estados localizados que aparecen.

Las energias de algunos de los niveles mas bajos de un complejo D; en funcion del
parametro g, para donadoras con posiciones diametralmente opuestas se han graficado en la
figura 45(a) y para donadoras con angulo (A =7/5), entre sus vectores posicion se presentan

en al figura 45(b). Se ve como en ambos casos, las energias del estado base y algunos de los
estados excitados mas bajos dependen apreciablemente de las posiciones de las impurezas.
Cuando las donadoras son desplazadas del centro del QR hacia su interior, la distancia promedio
entre el electrén y los iones disminuye y por lo tanto las energias de estos estados decrecen
debido al incremento de la atraccién electrén-iones hasta que alcanzan un valor minimo cuando
las donadoras se ubican sobre la linea central, es decir cudndo S =1.0.

Este incremento de la atraccidon electrén-ion cuando las donadoras son desplazadas
hacia la linea central convertira los estados electronicos rotacionales que tienen menor energia
cinética en estados localizados. Entre menor sea la energia cinética del electrén, mayor sera la
localizacion y el descenso en el nivel de energia. Por lo tanto, la mayor separacion entre niveles
sucesivos se da entre el estado base y el primer estado excitado, tal como se puede apreciar en la
figura 45. También podemos observar que el cambio en las posiciones de las impurezas alcanza
a tener un débil efecto sobre los niveles mas altos, cuyas energias cinéticas son mayores que la
energia de atraccion entre el electron y los iones. Estos estados corresponden a niveles
rotacionales ubicados por fuera de los pozos de potencial, y sus respectivas funciones de onda
son similares a aquellas para los correspondientes estados rotacionales puros.
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Fig. 45 Energias de algunos de los estados més bajos de una D; confinada en un QR en funcién del indice de
posicion g para dos valores diferentes del angulo A .

Debido a la estructura de pozo doble simétrico que presenta el potencial, todos los
niveles de energia se desacoplan en pares de subniveles como se ve en la figura 45, subniveles
enlazantes (lineas solidas) y subniveles anti-enlazantes (lineas a trazos). Para el caso de las
donadoras localizadas diametralmente opuestas, este desdoblamiento se hace casi imperceptible
como se ve en la figura 45(a), mientras que cuando el &ngulo A¢ entre los vectores posicion de

las impurezas decrece hasta z/5, el desdoblamiento se hace notable y dependiente de la
posicion de las impurezas, tal como se advierte en la figura 45(b). Este comportamiento se debe
al hecho de que el ancho de la barrera entre pozos se reduce cuando A¢ disminuye, lo que lleva

a que la probabilidad de tunelamiento a través de la barrera aumente y por lo tanto a que el
desdoblamiento de los niveles se haga mas notorio.

En la figura 46 se despliegan algunos de los niveles més bajos en funcion del angulo
Ag entre los vectores posicion de las impurezas para dos valores diferentes del indice de
posicion B . Se observa como la separacion entre cada par de subniveles, enlazante y anti-
enlazante, se incrementa cuando el &ngulo A¢ decrece, y también se distingue como cuando las
donadoras tienden a estar localizadas diametralmente opuestas, esto es cuando A — 7z, los dos
subniveles se funden en uno, configurandose de esta manera un sistema de dos pozos aislados.
A medida que el angulo A¢ se reduce, el ancho de la barrera que separa los pozos disminuye,
lo cual incrementa la probabilidad de tunelamiento del electrén trayendo consigo la posibilidad
de que ocurra intercambio electronico entre pozos y un desdoblamiento en cada nivel de
energia. Ademas al comparar las figuras 46(a) y 46(b) se aprecia como al ser mayor el indice de
posicién, el desacople de los niveles es menor, lo cual es completamente valido, ya que cuanto

mas cerca se encuentren las impurezas del anillo mayor sera la altura de la barrera, tal como se
pudo determinar en la figura 43.
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Fig. 46 Energias de algunos de los estados més bajos de una D, confinada en un QR en funcién del &ngulo Ag
para dos valores diferentes del indice de posicion g

A continuacion, en la figura 47, se muestran algunos de los niveles de energia mas bajos
en funcion de la intensidad del campo magnético, considerando diferentes indices de posicion
Sy diferentes angulos A¢g, entre los vectores posicion de las impurezas. Al igual que cuando

se analizo el caso de una sola impureza en la seccion anterior, en este caso tenemos de igual
manera que cuando las donadoras se encuentran muy cercanas al eje de simetria del QR, el
potencial Coulombiano efectivo se mantiene casi homogéneo al realizar un barrido respecto al
angulo azimutal. Por lo tanto, las curvas de energia en funcion del campo magnético deben ser
muy similares a las que se obtienen para el electrdn, salvo un descenso constante que se da en
todos los niveles debido a la interaccion electron-iones, como se observa en la figura 47(a).

Como ya se comento antes, cuando las donadoras son desplazadas desde el eje hacia el
interior del QR, manteniendo el dngulo A¢ fijo en = , el perfil del potencial Coulombiano

efectivo adquiere la forma de un doble pozo simétrico cada vez méas profundo. Este cambio en
el potencial se manifiesta en las curvas de energia desplegadas en la figuras 47(a)-(c), como una
separacion que surge entre parejas de algunos de los niveles, comenzando por los dos méas bajos
y continuando hacia los mas altos. Se puede apreciar como al aumentar £, esta brecha de

separacion se hace cada vez mayor entre cada par de niveles, mientras que estas duplas,
conformadas por un estado enlazante y otro anti-enlazante, se mantienen entrelazadas y ondulan
con el mismo periodo pero con amplitud de oscilacion cada vez menor. En las figuras de la
derecha, esto es, las figuras 47(d)-(f), se aprecia el efecto que tiene la reduccion del angulo Ag

sobre el espectro energético en funcion del campo magnético. Como rasgo principal se puede
destacar el hecho de que todos las parejas de niveles entrelazados que aparecieron al aumentar
el indice de posicién, ahora se han desacoplado, quedando separados los estados enlazantes de
los anti-enlazantes, lo cual esta en concordancia con la forma que adquiere el potencial
Coulombiano efectivo, ya que para un angulo Ag = /5, el par de pozos que se tenian del caso

anterior se funden en un Gnico pozo (ver figura 44a). Por otro lado, se observa que el caracter
oscilante que estaba presente en el caso anterior para los pares de niveles acoplados, ahora ha
desaparecido casi completamente, quedando solo una ligera huella de ello en los estados
desacoplados poco profundos. Lo anterior se debe a que en esta configuracion el sistema se
asemeja lo suficiente al caso de una Unica donadora, para el cual los estados méas bajos son
insensibles al campo magnético.
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Fig. 47 Energias de algunos de los estados més bajos de una D; confinada en un QR en funcién de la intensidad del
campo magnético aplicado, considerando valores diferentes del indice de posicion g y del angulo Ag .

Con el objeto de analizar la influencia que tiene la posicion de las impurezas sobre el
espectro infrarrojo lejano (FIR) de un electrén en un QR, hemos graficado el correspondiente
FIR para cuatro indices de posicion de la impureza diferentes. Comenzando por el caso de las
donadoras localizadas en el centro del QR (Figura 41a), tenemos que el espectro FIR de dicho
sistema es el mismo que el presentado por un electrén o el de una donadora centrada, donde se
observa el Unico pico de absorcién que permite la regla de seleccion. El pico sufre un salto
positivo en la energia cuando la intensidad del campo magnético adquiere los siguientes valores

¥ =1/R?,3/R? 5/R?,..., tal como se observa en la figura 41(a).
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Fig. 48 Espectro infrarrojo lejano (FIR) para un complejo D; enun QR con angulo Ap =7 e indices de posicion

(@) =00, (b) B=02,(c) B=05y (d) B=0.7.(En cadagrafico, ¥ se incrementa desde cero en pasos de
0.001, y se ha considerado luz polarizada circularmente a la izquierda)

En el caso cuando las impurezas son desplazadas del eje de simetria hacia el interior del
anillo (figuras 48b-d) se observa una importante transformacion del espectro FIR debido a la
mezcla de estados que tiene lugar por la presencia de las impurezas, tal como se analiz6 en la
seccion anterior para el caso de la D°. Una de las caracteristicas mas importantes que se
aprecia en estas figuras es el hecho de que las impurezas descentradas inducen un desacople de
cada pico de absorcién en dos, con el incremento del campo magnético. Lo anterior lleva a que
el espectro FIR adquiera una forma particular de parejas de picos que oscilan periédicamente
respecto a la intensidad de campo magnético, excepto para los estados mas bajos, los cuales
resultan invariantes respecto al campo. Estos picos cuyas posiciones no dependen del campo
magnético aplicado corresponden a las transiciones que se dan a los estados fuertemente
localizados. En general puede anotarse que estos importantes cambios que se dan en el espectro
FIR, muestran como las propiedades Opticas del sistema pueden alterarse sustancialmente por la
presencia de impurezas en la vecindad del QR, y por la configuracidn de posiciones que estas
presenten.

45 UNA IMPUREZA D~ EN UN QR DELGADO

Para este analisis se considerara un QR de forma toroidal, como se muestra en la figura
49, el cual presenta los mismos parametros fisicos descritos en la seccion 4.1 en la primera
parte. Nuestro modelo de QR es generado por la revolucion de una seccion transversal
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circular de radio R, alrededor del eje z, donde dicha seccion esta centrada a la distancia
media R, del eje de giro.

a_--

., D 4
" /Q <. €, \y
" My

(Pz-(Pz:zz)

Fig. 49 Esquemade una D~ confinada en un anillo cuantico de In, Al . As de forma toroidal.

0.45

En este caso se tiene una D™, la cual puede describirse como un sistema compuesto por una
impureza donadora cargada positivamente y dos electrones. Se supone la impureza centrada, la
cual puede estar localizada sobre cualquier punto del eje de simetria (z ), y su posicion esta dada
por la distancia & a lo largo de dicho eje. El potencial de confinamiento del QR esta definido

como cero dentro del QR, y V, =258meV fuera de este. Para este modelo, se analizaran los

estados mas bajos del sistema, por lo que se considerard que los electrones permaneceran
siempre en el interior del QR. En el marco de la aproximacion de masa efectiva, el
Hamiltoniano adimensional del sistema en coordenadas cilindricas esta dado como:

H=2H, (1) + 2,
E " (4.28)
~ 10 o 1 0 ¢ 2 '
Ho (1) =-— s ot vi(e2) - ’
p| apl apl pi a¢| az' p|2+(zl_§)

donde 1, es la separacion entre los dos electrones, y Vi(pi,zi) es el potencial de

confinamiento para el i-ésimo electron. Se ha introducido el parametro z con el proposito de

poder considerar el problema de la D™, para el cual 7 =1, y adicionalmente el problema de dos
electrones en el QR, para el cual 7=0. Considerando que el par de electrones permanecera
practicamente siempre dentro del anillo debido al confinamiento y teniendo que R,<<R,, se

puede hacer la siguiente sustitucion p, =R, +X;, con X; = p; c0sé;, donde se tiene que
X; <<R,. Con base en la anterior sustitucion, el Hamiltoniano (4.28) se puede escribir
en forma aproximada como sigue:
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2

(4.29)

H(r)=———p— = — =% 4V (5)+V. (5.0),

0( |) /~)i aﬁl pl a[)[ ﬁiz aglz Raz a(piz |(p|) Ne(pl |)
para lo cual se han introducido coordenadas polares (,5,0) para la seccion transversal,
como se muestra en la figura 50, donde p°>=z>+x>y x=pcos@, ademas de la
coordenada azimutal () alrededor del eje z.

Fig. 50 Esquema del anillo en las nuevas coordenadas polares

Aqui, el potencial de confinamiento para el i-ésimo electron en estas nuevas coordenadas esta
dado como:

0:p
Vi(ﬁi)={v ;giz, (4.30)

y el potencial de interaccion Coulombiana entre cada electrén y el nicleo de la donadora esta
dado por la siguiente expresion:
2T

VNe(IBi 0, ) =
JR, + 5, cos 6, ) +(B,send, — &)’

(4.31)

La ecuacion de Schrédinger para el Hamiltoniano (4.29) no es separable debido al potencial
de repulsion entre los dos electrones, el cual presenta dependencia de cuatro variables

01,0, ,¢,,¢,. Lo anterior hace que resulte imposible obtener una solucién analitica. Por lo

tanto, se debe aplicar el procedimiento de la aproximacion adiabatica para realizar una
separacion de variables en forma aproximada. Dicha aproximacion toma ventaja de la clara
diferencia que se tiene entre las dimensiones transversal y longitudinal del QR, de la misma
manera que se hizo en la secciones precedentes 4.3 y 4.4. Lo anterior hace posible que el
movimiento de cada uno de los electrones dentro del anillo pueda descomponerse en dos, un
movimiento transversal rdpido, y un movimiento rotacional lento en direccion azimutal. La
solucion correspondiente al movimiento transversal rapido de cada uno de los dos electrones,
nos da una funcién de onda en términos de exponenciales complejas para la componente angular
0 y de funciones de Bessel para la direccion radial p, como se muestra a continuacion:
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f(5.0)=1(p)f(0) (4.32)

donde la parte angular de la funcién de onda para el movimiento trasversal rapido tiene la forma
f, (6)=exp(ind);n=0,12,--- (4.33)

y la parte radial esta definida como

Jo (kD) <R
f (p)=13,(kR) <.(7) 55 R con: kz\/Ey 7=V, —E, (4.34)
Ko(xR) '

Los valores que corresponden a la energia para el movimiento del electron en la seccién
transversal (Ef ) son hallados de la ecuacion trascendente:

_0 (4.35)

En nuestro andlisis, como ya se menciond anteriormente, s6lo se consideraran los
estados mas bajos, por lo tanto, sélo se calculara el primer nivel para el movimiento transversal,
mientras que para el movimiento azimutal se tomaran algunos de los niveles mas bajos. Ahora,
la parte del Hamiltoniano que corresponde al movimiento azimutal lento del par de electrones a
lo largo del anillo, queda expresada como:

1 8° 1 02
H, =- — +V o, —0, )+2V,.. (4.36)
RaZ 8(012 Raz 6(022 ( 1 2) N

Aqui el potencial efectivo de la interaccion electron-electron V,, ((p1 - goz) es expresado como
sigue:

OON - N"° ~ fz ~ dN
Vee((Pl_%):ZIpl foz(pl)dpjl P 0(102) P,
0

1 , (4.37)
o \[B2+ B +ARsen’ (¢, - ¢,)/2]

y el potencial efectivo de interaccion Coulombiana entre cada electron y el ndcleo de la
donadora esta dado por la siguiente expresion:

Vv =—22'Td6’]2 ply(p)dp '
e o 0 \J(R,+poosd) +(psend— &)’

(4.38)

donde fo(b') es la componente radial de la funcion de onda para el estado base, la cual esta

expresada en términos de funciones de Bessel. Por otro lado, el Hamiltoniano (4.36) puede
hacerse separable, si se introduce una coordenada de centro de masa @ = (¢, + ¢, )/2, y una

coordenada angular relativa ¢ =@, —@,, para describir el movimiento azimutal de los dos
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electrones en el QR. Después de hacer la transformacién de coordenadas, el Hamiltoniano
(4.36) adquiere la siguiente forma:

1 & 2 ¢
H — +V_(@)+2V,, . 4.39
' 2R700° R 0¢’ «(9)+ 2V, (4.39)

Aqui el potencial efectivo V,,, es un término constante, el cual varia sdlamente al
mover la impureza, o al cambiar los parametros geométricos del anillo. El potencial efectivo de
la interaccion electron-electron V,, (go) es un potencial unidimensional, el cual sélo depende de
la posicion angular relativa del par de electrones. El Hamiltoniano (4.39) es separable, y la parte
correspondiente a la coordenada del centro de masa presenta la forma de un rotor rigido

unidimensional, por lo tanto, el problema de valores propios correspondiente se reduce a la
siguiente ecuacion de onda unidimensional:

2 00, (p) | M?
= 6(;( ) +[2R: +V, ((”)+VN9:|CDm,s (¢) = E(M ,m,s)CDmYs ((p), (4.40)

donde la funcién de onda correspondiente se expresa en forma de producto:

I//M ,m,s ((pl 1¢2)= eiM@@m,s ((0) (441)

Los tres nimeros cuanticos que aparecen aqui estan relacionados con el momento angular del
centro de masa M, con las rotaciones relativas m, donde (M,m=0,+1,+2,...) y con s

como el nimero cuéntico que define la paridad, donde las soluciones pares (s:+),

corresponden a estados singletes y las soluciones impares (s:—), corresponden a estados

tripletes. La ecuacion (4.40) se resuelve mediante el método de barrido trigonométrico (ver
apéndice A).

Con el propdsito de controlar la precision de nuestro procedimiento numérico, primero se
han calculado las energias de algunos de los niveles mas bajos para dos electrones confinados
en un QR casi unidimensional. Aprovechando el hecho de que para este problema se encontrd
una solucion exacta para el caso limite cuando el radio de la seccion transversal del anillo tiende
a cero, es decir cuando el QR es unidimensional [67], se ha realizado un comparacion entre
nuestros resultados y los de dicho trabajo, los cuales se muestran en la figura 51.
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Fig. 51 Energias normalizadas para los cinco estados mas bajos de dos electrones en funcién del radio medio del
anillo, para un anillo casi-unidimensional. Las lineas s6lidas son nuestros resultados, y los rectangulos negros son
puntos tomados de la referencia [67]

En la figura 51 se muestran las energias renormalizadas para los cinco estados mas
bajos de dos electrones confinados en un QR muy delgado (R, =0.001a,*), en funcién del
radio medio del anillo. Se han comparado nuestros resultados (lineas soélidas), con los
resultados obtenidos para un modelo unidimensional el cual tiene solucidn exacta (rectangulos
negros) Ref. [67]. Se ve una concordancia excelente entre nuestros resultados y los obtenidos
mediante la solucion exacta.

0’6 1 1 1

E(M,m,s) (Ry*)

Rala,*]

Fig. 52 Energias para los cinco estados mas bajos de dos electrones en funcion del radio medio del anillo, para un
QRcon R =0.5a,*. La linea punteada muestra la energia de dos electrones congelados en los lados diametralmente

opuestos del anillo.

En la figura 52 se presentan los resultados de los calculos de las energias para dos electrones en
un QR de ancho finito, cuya seccion transversal tiene un radio R, =0.5a,*. Adicionalmente,
se ha graficado en linea punteada la energia de una estructura congelada hipotética, constituida
por dos electrones, los cuales estan fijos en puntos diametralmente opuestos y a la maxima
distancia posible dentro del anillo. Lo anterior, con el objeto de aclarar la forma como cambian
las contribuciones de energia cinética y potencial en la energia total de los diferentes estados.
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El valor de la energia para la estructura de los dos electrones congelados se ha estimado como
E ~2/(2R, +2R,). Debido a que la diferencia entre las lineas sélidas y la linea punteada
representa aproximadamente la energia cinética correspondiente a cada uno de los estados,
puede observarse, que la contribucion de la energia cinética llega a ser menor y menos
significativa a medida que el radio medio del anillo aumenta, y a la vez, la estructura electronica
se hace cada vez mas parecida a la estructura congelada. Con base en lo anterior, se puede
afirmar que el efecto de la correlacion electrdnica se refuerza a medida que el radio del anillo se

incrementa, y este llega a ser predominante para un radio de 20a, > .

Para llevar a cabo el anlisis de la D™, hemos comenzado por realizar el calculo de las
energias para algunos de los niveles mas bajos cuando la impureza se halla en el centro de un

QR con radio transversal R, =0.5a, *, en funcion del radio medio del anillo. Estos resultados
se presentan en la figura 53.

(2,2,0)
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(1,1,1)
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-0,8- -
Rt:O.SaO*
-1,04 €=0.0a*
2.5 5,0 7,5 10,0

R a [ao*]

Fig. 53 Energias para los cinco estados mas bajos de una D™ centrada en funcién del radio medio del anillo, para
unQRcon R; =0.5a,* .

Es bien sabido que el i6n negativo del hidrogeno, el cual es mateméaticamente analogo de
una donadora cargada negativamente en un semiconductor en bloque, presenta un Unico estado
ligado con energia igual a -1.055Ry*. En nuestro caso, los dos electrones estan confinados
dentro del anillo, y ninguno de ellos puede escapar del pozo, a pesar de la repulsion presente

entre estos; por lo tanto, para la D~ confinada en esta heteroestructura es posible la aparicion
de estados ligados adicionales. Se puede ver en la figura 52 que cuando el radio medio del
anillo se reduce, las energias de todos los niveles decrecen en forma monétona, y la energia del

estado base tiende exactamente al valor correspondiente para la D~ en el blogue, -1.055Ry*.
Esto es debido a que la energia de atraccion se incrementa cuando la separacion entre el nicleo
de la donadora y los electrones se reduce, y cuando el radio medio del anillo llega a ser
aproximadamente de un par de radios de Bohr efectivos, esta separacion es similar a la de una
D~ en el bloque. También se puede observar que la separacion entre diferentes niveles de
energia decrece cuando el radio se incrementa. De la ecuacion (60) es claro ver que las
contribuciones, de las rotaciones relativas y del centro de masa, a la energia total, decrecen en
forma inversamente proporcional al cuadrado del radio medio del anillo. Por lo tanto, las
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diferencias entre las energias de los diferentes niveles con diferentes nimeros cuanticos M y
m, proporcionales a M / RZ o m/ RZ, llegan a ser cada vez mas insignificantes cuando el
radio medio del anillo se incrementa.

Con el animo de analizar el efecto que tendré el desplazamiento de la impureza a lo largo
del eje de simetria sobre el espectro energético del sistema, en la figura 54 se muestra la
variacion de las energias, para los cinco estados mas bajos, cuando se desplaza la impureza a lo
largo del eje z.

0,41 i
%
& 0,0-
@
E 0,4
] R =3.0a *
\ a 0
(01010) Rt:0.5a0*
-0,8 1 L
0 5 10 15 20

g (ag*)
Fig. 54 Energias para los cinco estados mas bajos de una D™ centrada en funcién de la distancia al plano del anillo,
paraun QR con R, =0.5a,* .

Cuando la impureza se desplaza a lo largo del eje alejandose del anillo, la separacion entre esta
y los electrones se incrementa, ya que estos permanecen dentro del anillo, independientemente
de la posicion de la impureza. Esta es la razén por la cual todos los niveles en la figura 54
crecen a medida que la impureza se aleja del plano de simetria del anillo. Este crecimiento
inicialmente es significativo, pero cuando la separacion entre la impureza y el plano del anillo

llega a ser mayor que 20a,™*, la raz6n de crecimiento se reduce considerablemente, notandose
la poca interaccion que tiene entonces con los electrones.

46 UNEXCITON X EN UN QR DE FORMA IRREGULAR

Sin duda alguna, uno de los sistemas de pocas particulas que gozan de mayor atencion
en lo que se refiere al estudio de nanoestructuras en forma de anillo, es el exciton. Es un hecho
que la existencia de las oscilaciones AB de excitones neutros en QRs tipo I, esto es, cuando
ambas particulas estan confinadas en el anillo, sigue siendo alun hoy, motivo de controversia.
Esto se debe a que algunos trabajos predicen que las oscilaciones AB pueden ser muy débiles o
incluso pueden no aparecer para un anillo de ancho finito [90,91]. Por otro lado, algunos
calculos tedricos [92-94] determinan que para el caso de QRs tipo Il, es mas factible la
observacion de las oscilaciones AB debido a la asimetria presente en el confinamiento efectivo
para el electron y el hueco. Esto lleva a que el electrén y el hueco recorran trayectorias con
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diferentes radios efectivos y por lo tanto, después de dar una vuelta, acumulen fases diferentes
debido a que el flujo magnético que atraviesa sus trayectorias es diferente. Este estudio se ha
realizado con el objeto de arrojar algo mas de claridad sobre la cuestion de la existencia o
inexistencia de oscilaciones AB para el caso de excitones en QRs tipo I. EI punto novedoso de
nuestro andlisis es el haber considerado distorsiones en el ancho, y en la forma del anillo, y
analizar su efecto sobre el espectro exciténico en funcion de un campo magnético uniforme
aplicado en la direccion de crecimiento de la estructura.

Nuestro analisis yace sobre un par electron-hueco con masas efectivas m,,m,,
respectivamente, confinado en un QR plano de barrera infinita, cuyas fronteras estan definidas
en coordenadas polares por las funciones R, (6), R, (¢),y donde la linea central y el ancho

estdn dados como R (6)=05(R,(€)+R,(6)) y W(6)=R, (6)-R. (). En este caso

hemos considerado modelos de QRs con ancho variable y linea central de forma circular, por lo
tanto no hemos tenido en cuenta los efectos asociados con la variacion en la forma de la linea
central. EI Hamiltoniano que describe nuestro sistema en presencia de un campo magnético
uniforme aplicado en direccién perpendicular al plano del QR, se puede expresar como:

2
HZHe(re)‘i‘Hh(rh)—m,
3 (4.42)
2r2 ) P ) .
H; () =m| -4 +V(ri)+—7/4' iyt i=eh,

i
aqui, n, = p/m,; g, =p/m,, donde x=mm, /(m, +m,)es la masa reducida del exciton, y
r, y r, son los vectores posicion para el electron y el hueco, respectivamente. Ahora, en

coordenadas relativas y de centro de masa r=r,—r, R, =(mr,+mr)/(m +m,),

e

respectivamente, tenemos que el Hamiltoniano (4.42) puede expresarse como:

H=H,(r)+Hg (Ru)+U(r.R,);

H, (r)=—A, +V (r)+(n +n})r°r* [4+iyo/o0-2/r;

Han (Ren ) = s2/(m, +m )| =Ap_ +V (Ryp )+ 7°Ry,* /4];

U(rRg )=V (Rey +7.r)+V (Ry —mr) -V (r)=V (Rey )+ 7 (17, —1,)r Ry, /2

(4.43)

con V (r) como el potencial de confinamiento, el cual es igual a cero y a infinito, dentro y fuera

del QR, respectivamente. Los parametros fisicos del sistema se han tomado tal como se
definieron en la seccion 4.1 y nuestro analisis se ha realizado bajo la consideracion de que el
hueco es tipo pesado. Dada la complejidad que presenta este problema, para poder resolverlo
hemos hecho uso del procedimiento estandar correspondiente a la A.A. para QRs delgados, el
cual ya ha sido descrito en las secciones precedentes. En este sentido, podemos formular las
eigenfunciones del Hamiltoniano (4.42) para el excitén en la forma:

¥(r,0,R,0)=f (r,0)f(RO)D(6,0) (4.44)
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donde tenemos que f, (r,6) y fy(R,0) son las funciones de onda correspondientes a la parte

radial de los Hamiltonianos relativo y de centro de masa, considerando que el movimiento
angular se ha congelado, las cuales pueden expresarse en forma explicita como:

f, (r,0)=[2/w(0) cos(x(r-R.(0))/w(6)) (4.45a)
o (R.©) =[2/W(0©) cos(7(R-R,(©))/w(©)) (4.45b)

Las correspondientes energias radiales para el estado base quedan expresadas como
E, (0)=7°/W (6)y Ex(®)=7x°/W*(®). Por otro lado se tiene que la funcién ®(6,0) que
aparece en (4.44), es una funcion envolvente desconocida, la cual describe el movimiento

rotacional de las dos particulas. La ecuacion de onda para dicha funcidon envolvente se obtiene
al aplicar el principio variacional de Schrodinger y minimizar el funcional de energia con

respecto a la funcién envolvente q)(é?, G)), tal como se hizo en la seccion 4.3 para el caso de la

D°. En este caso, la ecuacion de onda tiene la forma:

[H,(0)+H,, (0)+U(6,0)]®(6,0)=E®(0,0);
R’H, =-08°/00" + x°R? Jw* (6)+(n? +n} ) *R.*sin 6/2+iyR? 6/00
~(sin? 6/2+w? (6)/12R?) (4.46)
RoHq, = pf(m, +m,)-[-0°/00% + 2°R? Jw? (0)+ y°R.* /4];
U (6,0)=7%/W* (©+1,0)+ /W (©—1,0)—z* /W (6)—z*/W? (©)+(n, —1, ) ¥*R?sin’ @

La ecuacion (4.46) ha sido resuelta mediante el método de Fourier, en el cual la funcién
envolvente es representada en la forma de wuna doble serie de Fourier

L
®(6,0)= > C,,e™e™®, donde m y M pueden interpretarse como los nimeros cuénticos
mM=-L
correspondientes al momento angular para los movimientos relativo y de centro de masa,
. . . 2
respectivamente. Los coeficientes de Fourier C,,,, forman un vector de orden (2L+1)", cuyas

componentes pueden ser encontradas al resolver el problema de eigenvalores para el
Hamiltoniano (4.46) en la representacion de Fourier.

A continuacion se describen los resultados obtenidos para dos modelos de QRs , ambos
con linea central circular, pero con formas diferentes de variaciéon en el ancho. FEIl primer
modelo presenta un ancho variable linealmente respecto a @, el cual estd definido por una

funcion W(0)=a+(b—a)9/27r; para 0<@<27, y como puede verse en la figura 55

(izquierda), presenta un salto abrupto en =27z . Aqui los parametros a y b corresponden al
ancho minimo y maximo del QR, los cuales se dan cuando =0 y 6 =2x, respectivamente.
El segundo modelo es un QR con fronteras de forma ligeramente eliptica, las cuales estan

definidas mediante las funciones: R, (0)=(R,*a)(R, b)/\j( R.+a)’sin? 6+ (R, +b)’ cos? @,

en este caso, los parametros a y b corresponden igualmente al ancho minimo y maximo del QR,

los cuales se dan cuando 0=(0, 7) y 8=(x/2,37/2), respectivamente. Una representacion

de este modelo se muestra en la figura 55 (derecha).

108



como

Modelo Il

Fig. 55 Representacion esquematica de los modelos I y Il para QRs planos con ancho variable.

En la figura 56 se presenta una comparacion de las curvas de los niveles energéticos en
funcién de la intensidad de campo magnético entre dos QRs circulares, pero considerando que
uno de ellos tiene ancho uniforme y el otro presenta una pequeiia variacion en el ancho segin

se ha descrito en el modelo 1.

Al observar estos graficos se pone de manifiesto

inmediatamente un hecho; no existen oscilaciones AB para el estado base de un exciton
confinado en un QR de ancho finito, incluso tampoco aparecen para los primeros estados
excitados, aunque se observan oscilaciones para los estados excitados superiores. Por otro lado,
la comparacion entre los dos graficos (Figuras 56(a) y (b)), permite concluir que al introducir
aunque sea una pequefla variacion en el ancho del QR, en este caso del 1% , tiene lugar una
extincion de las oscilaciones en la energia para un buen numero de los niveles energéticos mas
Lo anterior se debe a que para un QR delgado, pequeiias variaciones en el ancho
produciran grandes variaciones en la energia radial, por lo tanto la region donde el ancho sea
mayor sera desde el punto de vista energético un verdadero pozo de potencial para los
portadores de carga, lo cual llevara a la aparicion de estados localizados adicionales que no
exhiben oscilaciones respecto al campo magnético.

bajos.
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Fig. 56 Niveles de energia del excitdn como funcién del campo magnético en un QR circular (a) con ancho uniforme
de 0.5a,* y (b) con ancho variable linealmente desde 0.5a, * hasta 0.505a, *. El radio de la linea central es de

5.0a,*.
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En la figura 57 se despliegan las curvas obtenidas para los niveles de energia en funcion
de la intensidad de campo magnético de un QR circular con ancho uniforme (Figura 57a) y de
un QR circular cuyo ancho varia elipticamente, de acuerdo con el modelo II descrito
anteriormente (Figura57b). En este caso se observa, al igual que en para el modelo I, que no
existen oscilaciones de AB en el estado base y primeros estados excitados y ademds la
comparacion entre los dos graficos (Figuras 57(a) y (b)), permite concluir de igual manera que
introducir una pequefia variacion en el ancho del QR, en este caso del 5% , lleva a una
desaparicion de las oscilaciones en la energia para un buen niamero de los niveles energéticos
mas bajos. Pero a diferencia del modelo anterior, aqui se observa que los niveles energéticos
mas bajos aparecen agrupados en pares, mientras que los niveles superiores tienen multiples
intersecciones. Lo anterior se debe a que la particular simetria rotacional de un QR con forma
eliptica lleva a que se formen pozos de potencial en las regiones donde el ancho del anillo es
maximo, esto es en nuestro caso cuando @ =7/2y 37/2. Por lo tanto tendremos un sistema de

doble pozo simétrico en direccion azimutal, lo que hace que los niveles se desdoblen en

parejas, tal como ocurri6 para el caso del complejo D .

R % 114 L
> £ 10 I
(8]
c . . . c
] (a) R.=10.0a ; a=1.0a ; bzl.an L

10- I . . .

q. (@ R=10.0a ; a=1.0a ; b=1.05a I
0,00 004, 0,08 0,00 004 0,08
Y

Fig. 57 Niveles de energia del excitdn como funcion del campo magnético en un QR circular (a) con ancho uniforme
de 0.5a,* y (b) con ancho variable elipticamente desde 1.0a,* hastal1.05a,* . El radio de la linea central es de

10.0a,*.

En conclusion, hemos propuesto un método simple para analizar el espectro energético de
un exciton neutro confinado en un QR delgado con ancho no uniforme. Nuestros resultados
muestran que cualquier pequefia variacion en el ancho del QR produce la extinciéon de las
oscilaciones AB para los niveles energéticos mas bajos del exciton, resultado que puede resultar
de vital importancia para comprender los resultados experimentales que se tienen hasta el
momento sobre dichos sistemas, ya que los QRs reales presentan importantes variaciones
morfoldgicas tanto en el ancho, como en la altura.
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CONCLUSIONES

En forma concreta, luego de la realizacion de este trabajo de investigacion, se pueden establecer
las siguientes conclusiones:

% En primer lugar, en este trabajo se ha presentado una metodologia general y relativamente
sencilla para calcular la energia de enlace de sistemas de pocas particulas confinadas en
heteroestructuras que presentan simetria axial, en presencia de campos eléctrico y magnético,
aplicados en la direccion de crecimiento. Haciendo uso de la aproximacion adiabatica, y
basados en el Método de Dimension Fractal, hemos reducido el problema general a una
ecuacién unidimensional para el caso de donadoras y excitones confinados en cualquier
nanoestructura axialmente simétrica. Una de las caracteristicas mas atractivas de nuestro
método es su universalidad de aplicacién a diferentes modelos de confinamiento estructural en
el marco del mismo procedimiento numérico, manteniendo un alto grado de exactitud en los

resultados.

+«+ Otro importante aporte ha sido el haber propuesto una nueva nomenclatura para clasificar
los diferentes estados electronicos de donadoras centradas en heteroestructuras semiconductoras
axialmente simétricas, basados en la conservacion de la proyeccion del momentum angular, y en
la similitud que presentan las condiciones de “cusp” de las respectivas funciones de onda
electrdnicas en cualquier heteroestructura, para distancias infinitesimales entre el electron y el

-7

1on.

% La metodologia desarrollada para estudiar complejos de portadores de carga en
nanoestructuras axialmente simétricas, ha sido aplicada especialmente para el analisis de
donadoras y excitones confinados en nanohilos con estructura de superred (NWSL
composicional) y nanohilos de espesor periddicamente variable (NWSL estructural), en
presencia de campo eléctrico. Es importante destacar que este es, hasta donde sabemos, uno de

los trabajos pioneros en este campo.

¢ Los resultados obtenidos para el caso de una donadora neutra en una NWSL composicional
indican que la distribucion de carga electronica en la estructura se hace menos sensible al
campo eléctrico, bajo condiciones de confinamiento radial fuerte y para hilos cortos,

constituidos por pocas celdas unitarias. Se pudo determinar que dicho comportamiento estaba
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relacionado con el importante acople que existe entre el confinamiento radial y axial, ya que al
aumentar el confinamiento radial (reduccién del radio) tiene lugar una notable reduccion en la
altura de las barreras lo cual favorece el tunelamiento del electron a través de las barreras que
constituyen la estructura de superred a lo largo del hilo. Lo anterior pone de manifiesto la
forma en que la variacion del confinamiento estructural en direccion radial o axial, junto con la
aplicacion de un campo eléctrico puede alterar las propiedades que exhiben los portadores de
carga confinados en estas estructuras. Se pudo determinar que la posicion de la impureza juega
un papel importante en la forma que presente la distribucion de probabilidad electrénica, y
ademas se mostrd la fuerte relacion que existe entre la distribucion de probabilidad electronica y

la energia de enlace de la donadora.

s Se analizé el efecto de la variacion periédica del espesor sobre la energia de enlace y la
distribucion de carga de una donadora neutra en una NWSL estructural, considerando diferentes
tipos de perfil. Los resultados obtenidos al respecto indican que un nanohilo de perfil variable
tiene un efecto similar al de una NWSL composicional sobre las propiedades fisicas de los

portadores de carga.

% Se llevo a cabo también el andlisis de un excitdén confinado en NWSLs composicionales en
presencia de campos eléctrico y magnético. Los resultados evidencian una interesante
competencia entre el potencial Coulombiano que ejerce el hueco sobre el electron y el potencial
de confinamiento que impone la estructura con su sistema de pozos y barreras, ademas de la

interaccién del sistema con los campos externos aplicados.

¢+ Un segundo alcance importante de este trabajo ha sido plantear una metodologia general y
sencilla para calcular el espectro energético de sistemas de pocas particulas confinadas en
anillos cuanticos delgados, en presencia de campo magnético, aplicado en la direccion
transversal al plano del anillo. Haciendo uso de la aproximacién adiabatica, y basados en el
principio variacional de Schrodinger, hemos reducido el problema general a un problema
unidimensional para el caso de donadoras y excitones confinados en QRs tipo I. Dentro de las
caracteristicas mas atractivas de nuestro método tenemos el hecho de que permite hacer
variaciones a la morfologia del anillo, incluir la presencia de impurezas y tener en cuenta el

efecto de la capa himeda.

% Se ha realizado el analisis de una una impureza donadora neutra descentrada en un QR
tridimensional delgado, cuyos resultados obtenidos indican que a medida que el ndcleo de la
impureza se aproxima al QR, una transformacion de los estados electronicos rotacionales méas
bajos en estados fuertemente localizados tiene lugar, lo cual lleva a pensar en la posibilidad de

una localizacion de Anderson en el sistema. Otra importante consecuencia que trae la presencia
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de la impureza descentrada es la extincion de las oscilaciones de Aharanov-Bohm para el estado
base y algunos de los primeros estados excitados, en las curvas de energia respecto a la
intensidad de campo magnético. Nuestros resultados también muestran como la impureza
descentrada induce una modificacion completa del espectro FIR del sistema, y puede
inducir oscilaciones AB en dicho espectro, lo cual es una muestra clara de como las
propiedades Opticas del sistema pueden alterarse sustancialmente por la posicion de una

impureza.

% Se ha realizado el analisis de un complejo D; en un QR tridimensional delgado, el cual

manifiesta efectos similares al caso de la donadora neutra, con la diferencia que su espectro
mostrard un desdoblamiento en los niveles energéticos debido a la presencia de las dos
impurezas. En este sentido se tiene por lo tanto que las impurezas descentradas inducen un
desacople de cada pico de absorcién en dos, con el incremento del campo magnético. Lo
anterior lleva a que el espectro FIR adquiera una forma particular de parejas de picos que
oscilan periddicamente respecto a la intensidad de campo magnético, excepto para los estados
mas bajos, los cuales resultan invariantes respecto al campo. En general puede anotarse que
estos importantes cambios que se dan en el espectro FIR, muestran como las propiedades
Opticas del sistema pueden alterarse sustancialmente por la presencia de impurezas en la
vecindad del QR, y por la configuracidn de posiciones que estas presenten. Por otro lado se

tiene que el fuerte confinamiento estructural impuesto sobre el sistema permite la obtencién de
moléculas artificiales mas estables que su andlogo natural (H; ), con la adicional caracteristica

de que la separacidn entre los dos estados electronicos mas bajos y los demas estados excitados
pueden favorecer la construccion de un sistema nanoscépico de dos niveles requerido para

propositos de computacion cuantica.

% Se propuso un método simple basado en la aproximacion adiabatica para calcular el
espectro energético de dos electrones y de una D~ centrada en un anillo cuantico delgado de

forma toroidal, el cual en los casos limite, de un anillo unidimensional y de una D~ en el
bloque, dio resultados que se hallan en una excelente concordancia con soluciones exactas.
Ademas, se mostro que el efecto de la correlacién electronica se hace importante cuando el

radio medio del anillo se incrementa.

/7

% Se ha propuesto un método simple para analizar el espectro energético de un excitdn neutro
confinado en un QR delgado con ancho no uniforme. Nuestros resultados muestran que
cualquier pequefia variacion en el ancho del QR produce la extincion de las oscilaciones AB

para un buen ndmero de los niveles energéticos mas bajos del exciton, resultado que puede
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resultar de vital importancia para comprender los resultados experimentales que se tienen hasta
el momento sobre dichos sistemas, ya que los QRs reales presentan importantes variaciones

morfoldgicas tanto en el ancho, como en la altura.
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APENDICE A

Método de Barrido Trigonométrico

A continuacion se describird el método numérico empleado para obtener solucion al problema
de una particula en un campo central y considerando un espacio de dimension fractal.

Supongamos que se quiere resolver el siguiente problema de contorno:

_ﬁ%{](r)dﬁr)}wr)yx(r):Et//(r); O<r<w; w(0)<w; wlo)=0 1)

donde la ecuacién de la izquierda es la parte radial de la ecuacién de Schrédinger para una

particula en un espacio con Jacobiano J(r). Aqui V(r) es el potencial de confinamiento, y
puede tener forma arbitraria, como se ilustra en la Figura Al.

V@)

Fig.58 Potencial de confinamiento y primeros dos estados pares para dicho potencial

Dicho potencial de confinamiento solo debe cumplir la condicién de que exista un limite finito

para grandes valores de r, es decir que: limV(r)=V,. Para el Jacobiano J(r) en la ecuacion (1)

r—oo

deben cumplirse dos condiciones:

J(r)r—>OCr“ )
h(r)=J' (r)/J(r) — C; < (3)

El problema de Sturm-Liouville (1) se puede escribir en la forma:

v (1) +h(r)y () +a(r)y (r)=0; h(r)=3"(r)/3(r); a(r)=E-V(r); 0<r<o;

w(0)<o; y(0)=0 @
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La funcién h(r) en la ecuacion (4) segun las propiedades (2) y (3), cumple las condiciones

siguientes:
h(r) — Z; h(r) > C, <o (5)
r—-0r r—oo

La ecuacion diferencial (4) presenta dos dificultades importantes al intentar conseguir una

solucién numérica de esta. Por un lado, la primera condicion de frontera y(0)< o es dificil de
implementar en un procedimiento numérico, y por otra parte, el segundo término, esto es h(r),
presenta una singularidad en el punto r=0. Esta singularidad puede cancelarse, ya sea con el
tercer término si q(O) ——o0, 0 con la condicion adicional v’ (0)=0, pero en ambas situaciones
tenemos que aparecen serias dificultades en los calculos debido a que al tomar valores en la
vecindad del punto r =0, aparece una diferencia de nimeros grandes en el primer caso y un
producto de un numero grande por uno muy pequefio en el segundo, lo cual lleva a que los

errores por redondeo se hagan importantes. Para evitar esta dificultad hacemos el cambio de

variable:

w(r)=xr)/r*; p=a/2; (6)
teniendo en cuenta que

W () =2 ()1 = ()17 (1) =2"(r)/r =20 (1)/r** + p(p+1) £(r) /™ la

ecuacion (4) se reduce a la siguiente:

2" () +w(r)z (N)+u(r)x(r)=0; w(r)=h—-2p/r; u(r)=E-V(r)+p[(p+1)/r—h}r; (7
con las condiciones de frontera:
20)=0; x(=)=0 (8)

Puede notarse que la ecuacion diferencial (7) tiene una ventaja esencial comparandola con la

ecuacion inicial (4), puesto que el coeficiente del segundo término en (7), esto es

w(r) =a/r—2p/r, tiende a cero cuando r — 0, mientras que para el caso de la ecuacion (4) el

coeficiente del segundo término h(r) — a/r —c cuando r —0.

Ahora, puesto que en célculo numérico no existe el concepto de infinito, tenemos que sustituir
la segunda condicidn de frontera por otra considerada en un punto suficientemente lejano el cual

lo denotamos R, . En este caso, el problema de contorno (7)-(8) puede escribirse como:

Z"(r)+w(r);('(r)+u(r);((r):0; 0<r<Rpay; Z(O):O; Z(Rmax)ZO; W(I’):;{(I’)/I’p (9)
w(r)=h—-2p/r; u(r)=E-V(r)+p[(p+1)/r=hl/r; h(r)=J(r)/3(r)
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Se puede hacer una aproximacion de la segunda condicion de frontera de manera diferente.

Para grandes valores de r, es decir cunado r — oo, la ecuacion (9) se puede resolver de forma
analitica, ya que w(r)—C, segin (5) y u(r)—> E -V,, por lo que la ecuacion (9) adquiere la
forma:

2" (1)+Cox' (r)+(E-Vo)x(r)=0 (10)
La solucion de esta ecuacion que se anula para r — o es:

A Aep(-gr g =\Vo—E+(C,/2)? ~Cy/2. (11)
De aqui se puede concluir que cuando r — oo se cumple la siguiente condicion:
2'(r)/x(r)—>-g. (12)
Este resultado se puede utilizar en lugar de la segunda condicién de frontera en (9) y por lo

tanto se puede formular el problema de contorno (9) en una forma diferente:
2"(r)+w(r)2'(r)+u(r)z(r)=0; 0<r<R,;
Z(O)ZO; ll(RmaX)/l(RmaX):_g; 9=V _E+(C1/2)2 -C,/2.

Como los problemas de contorno (9) y (13) son similares, solo difieren en las segundas

(13)

condiciones de frontera, tenemos por lo tanto que los algoritmos de solucién de estos dos

problemas también son similares.

Para resolver los problemas de contorno (9) o (13) utilizaremos coordenadas polares de
Poincare:

2(r)=A(r)cos H(r); z'(r)=Ar)sinI(r) (14)
Derivando la primera relacion y sustituyendo la expresion obtenida para la derivada »'(r) en la

segunda ecuacion se obtiene:

A (1) = A S g7 ()] (15)

cos (r)
Por otro lado sustituyendo las expresiones (14) en la ecuacién (13) y utilizando la relacién (15)

entre A'(r) y A(r) se obtiene la ecuacion diferencial para la funcion 9(r):
9 (r)= —[sin2 9(r)+u(r)cos? 9 (r)+w(r)sin 9 cos 8] (16)

Para encontrar la funcion A(r) hay que sustituir la expresion (16) en (15) y realizar la
integracion:

r

A(r):exp{“[l—u(r)]sinf)(r)cosS(r)—w(r)sinzS(r)]dr}; A(0)=1 (17)
0
En este sentido, las condiciones de frontera para los problemas (9) y (13) pueden escribirse

CcOomo:
30)=7/2; 9(Ryax)=7/2—7n, N=123,... (18a)

para el problema (9), y como:
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3(0)=-atan(g); 9(Rmax)=-atan(g)-zn, n=123,... (18b)
para el problema (13). Aqui n es el niamero del nivel de energia radial, por ejemplo, n = 1
corresponde al estado base, y el valor n — 1 da el niamero de nodos de la funcién de onda en
direccion radial.

La ecuacion diferencial (16) junto con la primera condicién en las relaciones (18a) y
(18b) definen un problema de Cauchy para la ecuacion diferencial de primer orden, el cual
puede resolverse numéricamente para cada valor del parametro buscado E =E, (energia del
nivel n-esimo) y esta solucion puede considerarse como una funcion de dos variables
9=9(r,E,). Por otro lado, la segunda condicion de frontera en las relaciones (18a) y (18b)
Ileva a la ecuacion trascendente para la energia E:
HRpax»En )=7/2—7 1 (19a)
para el problema de contorno (9) y
HRppax En )= —atan(g)-zn (19D)
para el problema de contorno (13).
Por lo tanto el problema inicial de contorno (1) se puede resolver de una forma iterativa
resolviendo un problema de Cauchy de primer orden (Ecuaciones 16-18), ligado con la solucién

de una ecuacion trascendente (Ecuaciones 19).
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