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Resumen

Titulo: Localizacién Electrénica en Nanohilos Hexagonales con Estructura Nicleo-Corteza
Autor: Angie Nicole Herndndez Durén m

Palabras Clave: Nanohilo con estructura nicleo-corteza, InAs, GaAs, densidad de probabilidad electrénica, método

de elementos finitos, oscilciones Aharonov-Bohm.

Descripcion: Se estudi6 el espectro energético de un electrén confinado en la seccion transversal de un nanotubo
con estructura nicleo-corteza de GaAs-InAs y forma hexagonal, bajo efectos de un campo magnético aplicado en
direccion de crecimiento del nanotubo y eléctrico, en diferentes direcciones sobre el plano transversal del nanotubo.
El sistema fue modelado mediante la ecuacién de Schrédinger estacionaria en coordenadas cartesianas considerando
la aproximacién de masa efectiva y aplicando condiciones de Dirichlet en las fronteras exteriores. La ecuacién fue

solucionada utilizando el método de elementos finitos.

Se consideran tres diferentes configuraciones de acuerdo al grosor w de la corteza de InAs, basados en el denominado
grosor limite, para el cual la localizacion electrénica cambia de encontrarse principalmente en el material central de la
estructura a estar en la corteza. Se considerd la probabilidad electrénica para valores de la corteza significativamente
mayores, cercanos e inferiores al grosor limite; ademads se analizé la dependencia del espectro energético de los campos

magnético y eléctrico aplicados individual y simultdneamente, y la magnetizacion.

Los resultados muestran la dependencia de la localizacién electrénica con el grosor w y el cambio de direccién en

las esquinas de la estructura. Presentan ademds como este dltimo aspecto afecta fuertemente el espectro energético
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obtenido en presencia de campo magnético; asi mismo se evidencia como el espectro energético, bajo la aplicacién de
campo eléctrico, se ve muy levemente afectado por la direccién de aplicacion de este a pesar de la presencia de esquinas
en la estructura. Los resultados en la magnetizacién muestran nuevamente dependencia de w, con un comportamiento

muy particular cuando este tiene un valor de 2.5[nm)].
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Abstract

Title: Electronic Localization in Hexagonal Core-Shell Nanowires
Author: Angie Nicole Herndandez Duréan @

Keywords: Core-Shell nanowire, InAs, GaAs, electronic density, finite element method, Aharonov-Bohm oscilla-

tions.

Description: Energy spectra of an electron inside an /nAs-GaAs core-shell nanowire under electric field applied along
the axis of the nonowire and magnetic field applied along the transversal plane of the structure has been studied. The
system was modeled in cartesian coordinates through the Schrédinger equation, under the effective mass approxima-
tion and applying Dirichlet boundary conditions in the external boundaries of the structure. The equation was solved

using the finite element method.

Three different configurations were considered according to the tickness w of the shell, based on the threshold thick-
ness, for which the electronic localization switches from being mailny on the shell to being on the core. The electronic
probability was considered for values significantly above, just above and below this threshold thickness; besides, the
energy levels dependency on the electric and magnetic fields applied indivudually and simultanously, and the magne-

tization, were considered.

The results show the electronic localization dependence of the thicness w and the curvature of the structure corners.
They also show how this last factor strongly affects the energy spectra obtained in presence of magnetic field; likewise

they exhibit how the energy spectra in presence of an electric field is barely affected by the orientation of the field,
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in spite of the presence of this corners. The results for the magnetization display once again a high dependence of w,

with a particular behaviour for w = 2.5[nm].
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Introduccion

En la reunién anual de la American Physical Society, celebrada en el Californian Institute of Tech-
nology, el 29 de diciembre de 1959, el fisico estadounidense Richard Feynman ofreci6 una charla
titulada There’s Plenty of Room at the Bottom, con la cual buscaba exacerbar la curiosidad de los
cientificos de la época por este nuevo campo de la ciencia en el que, a la fecha, poco se habia
desarrollado, pero que poseia un enorme nimero de aplicaciones pricticas. A pesar de no llamar
en su momento la atencién de la comunidad cientifica en general, y por ende no ser el catalizador
del auge del estudio en este campo, esta charla fue citada de manera recurrente varias décadas mas
adelante por aquellos entusiastas de la tecnologia a escala nanométrica para apoyar la importancia
que esta ya comenzaba a tomar en el mundo moderno.

Feynman argumentaba que el progreso de las computadoras y de todo dispositivo electrd-
nico se veria beneficiado con los descubrimientos que se consiguiesen de la exploracién de esta
novedosa rama de la fisica. La historia se encargé de darle la razén, pues la tecnologia con la
que contamos hoy en dia no seria posible sin las ventajas brindadas por las nanoestructuras, que
permiten la creacion de dispositivos cada vez mads livianos, econdmicos y versatiles.

El disefio de estructuras conductoras y semiconductoras de tamafios nanométricos, consi-
derando diferentes grados de confinamiento y diferentes morfologias, ha dado paso a la creacién
de los denominados sistemas de baja dimensionalidad, entre los cuales se encuentran los hilos
cudnticos (QWs), puntos cudnticos (QDs), anillos cuanticos (QRs) y, mds recientemente, sistemas

nucleo-corteza de hilos cuanticos (core-shell nanowires 0 CSNWs).
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Las diferentes morfologias otorgan a cada nanoestructura propiedades que la caracterizan y
la hacen 6ptima para determinados fines. Los QDs, por ejemplo, tienen la particularidad de emitir
luz de diferentes longitudes de onda al ser excitados de acuerdo a sus tamafios; ademads de esto, la
separacion de los niveles energéticos debido al confinamiento permite el control de la fluorescencia
de los QDs y su alto coeficiente de atenuacién los hace ideales para dispositivos fotovoltdicos,
como celdas solares, ya que mejoran la eficiencia de los paneles fotovoltdicos, reduciendo los
costos. Por su parte, los NWs son cominmente usados para el transporte de excitaciones Opticas y
electronicas, debido a que con su fabricacion se busca encontrar una mejoria en el coeficiente de
absorcidn de su seccidn transversal; de igual manera se ha observado, para ciertos materiales, el
acceso a fases cristalinas que no se puede obtener con el mismo material en grandes dimensiones,
lo cual tiene repercusiones en la emision Optica de la estructura. En un aspecto estructural a gran
escala, los NWs han permitido resolver, en muchos casos, el problema del rompimiento y desgaste
superficial de peliculas de materiales semiconductores con poca flexibilidad, ya que un arreglo
de NWs del mismo material sobre una superficie no sufrird las mismas tensiones que producen
fracturas del material frente a deformaciones macroscépicas de su sustrato.

La estructura de interés en este trabajo de grado es un CSNW de seccion transversal he-
xagonal; respecto a estas estructuras hay una extensa cantidad de articulos experimentales en los
cuales se reportan las mediciones de sus diferentes propiedades. Mediante la implementacién de
estas nanoestructuras se ha observado mejoria en caracteristicas como la eficiencia de absorcion
foténica [Wallentin et al.| (2013)); |Currie et al.| (2013)], emisién espontdnea [[Yuan et al.| (2017);

Skold et al.| (2005)], emision superficial de excitones [Richters et al.| (2008)], capacitancia y con-
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ductividad eléctrica [Cui et al. (2008)], mejora en el acoplamiento spin-orbita [Furthmeier et al.
(2016)], y disminucidn en otras como la conductividad térmica [Hu et al.| (2010)].

La publicacion de los primeros articulos presentado la fabricacion y propiedades de CSNWs
se remonta al afio 1997, pero no fue sino hasta el afio 2002 que se evidencid el afan por caracterizar
el proceso de crecimiento para la obtencion de diferentes geometrias con diferentes materiales, ya
que las propiedades que manifiestan estos, y por ende el comportamiento de sistemas de pocas
particulas en su interior, dependen altamente de su morfologia.

A la fecha, los estudios tedricos del comportamiento de sistemas de pocas particulas en
CSNWs se ha centrado en aquellos de geometria transversal debido a que la simetria azimutal
permite separar analiticamente la variable angular, lo cual facilita el estudio de la estructura, y
también al hecho de que los primeros CSN'Ws fabricados, presentaban seccion transversal circular.
Entre los trabajos realizados se puede encontrar el comportamiento de una donadora hidrogenoide
bajo efectos de campos eléctrico y magnéticos [Marin et al. (2018))] y campos inducidos por laseres
de alta frecuencia [Niculescu and Radu (2010)]. Respecto a los CSNWs de seccion transversal
hexdgonal se encuentran estudios tedricos del sobre las propiedades de conductancia [Torres et al.
(2018)] y las oscilaciones Aharonov-Bohm para excitones [Corfdir et al. (2019)].

Al ser los CSNWs nanoestructuras compuestas por un NW con una o varios cortezas, su
geometria transversal recuerda a aquella de los QRs concéntricos rodeando un QD. El andlisis de
esta seccion transversal es prioritario para el andlisis de la estructura de CSN'W, por esto es impor-
tante conocer el comportamiento de sistemas de pocas particulas en QRs. Por los mismos motivos

que aquellos mencionados para los CSNWs, el estudio de sistemas de pocas particulas y efectos
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morfoldgicos como las oscilaciones AB en QRs es mas amplio para aquellos de simetria circular,
donde se puede tomar como ejemplo articulos describiendo el comportamiento de sistemas con
donadoras [Garcia et al.| (2017)] y unielectronicos [Kleemans et al.| (2007)], y también para QRs
elongados [Garcia et al.| (2018)], donde se evidencian los efectos debido al cambio de radio de
curvatura mencionados en [[.1.2.2] Respecto a la simetrfa hexagonal se encuentran escasos articu-
los donde se estudian las oscilaciones AB y la magnetizacion de estas estructuras [Ballester et al.
(2014)]. Cabe destacar otro articulo realizado por A. Ballester y asociados [Ballester et al. (2012)]
en el cual se realizé un estudio tedrico y numérico de los estados para uno y varios electrones en un
QR hexagonal, encontrando patrones correspondientes a la molécula de benceno y se propone la
posibilidad de la fabricacion artificial de estas moléculas tomando rebanadas de un CSNW como
el seleccionado para este trabajo de grado.

Debido al amplio campo de aplicacién y a que son nanoestructuras relativamente recientes,
en este trabajo de grado se hace un enfoque en los CSNW de seccidn transversal hexagonal. Con
ayuda del software COMSOL Multiphysics R) se resuelve la ecuacién de Schrodinger para un
electron confinado en una nanoestructura bajo la influencia de campos eléctrico y magnéticos y
se analiza la densidad electronica del sistema, las oscilaciones de Aharonov-Bohm en la energia y
magnetizacion, se observa el efecto Stark y el confinamiento producido por la fuerza eléctrica de

Lorentz.
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1. Detalles tedricos y Antecedentes

1.1. Nanoestructuras Semiconductoras
Desde hace aproximadamente medio siglo las estructuras conductoras y semiconductoras de tama-
fo nanométrico han llamado fuertemente la atencion de la comunidad cientifica debido a su enorme
potencial en el avance tecnoldgico, potencial que se basa en la diversidad de nuevos fendmenos que
se presentan a esta pequefia escala. Cuando se estudian portadores de carga en semiconductores
de dimensiones nanométricas, la restriccion del momentum resulta en fendmenos cudnticos que
afectan las propiedades del sistema en diferentes maneras de acuerdo al tipo de confinamiento.

Los agudos cambios que se presentan en las propiedades al pasar de una estructura en blo-
que a una de escala nanométrica se deben a varios factores. Como ejemplo ilustrativo se puede
considerar la superficie del material: al reducir la dimensionalidad, la superficie sufre un aumento
de la proporcién de dtomos respecto a la cantidad total de estos, entre mayor sea la proporcion de
atomos superficial, mayor es la intensidad de los efectos relacionados a la superficie. Ademads, las
condiciones de los dtomos en la superficie cambian debido a que las uniones quimicas con los ato-
mos vecinos se rompen debido a esfuerzos que aparecen durante el ensamblaje de la estructura. El
resultado de esta reconstruccion es un cambio en la constante de red, afectando todas las respues-
tas del material que dependan de esta caracteristica. Como se dijo, este es s6lo un ejemplo para
observar en un aspecto cémo cambian las propiedades del material, y por ende su interaccion con
particulas cargadas, pero los cambios se producen claramente en mds de un aspecto y dimension

de acuerdo al tipo de confinamiento que se imponga a la estructura.
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Cuando un electrén interactiia con un material, su propagacion dentro de este se estudia
como una onda . En un material en bloque, la onda para el electrén de conduccién puede propagarse
en cualquier direccién y no encuentra restricciones a los valores que pueden tomar los parametros
que la describen, lo cual no sucede en estructuras cuya dimensionalidad se ha reducido, en uno o
mads grados, a dimensiones comparables a la longitud de onda de deBroglie [Mitin et al.| (2010)].
La propagacion del electron no puede darse de igual manera en direcciones en que las dimensiones
son nanométricas y queda condicionado por esto como si de una onda estacionaria se tratase, con
lo que la onda que lo representa s6lo podrd tomar cierta cantidad de valores enteros de longitud
de onda que encajen en esta direccion, quantizando asi el espectro energético, o mejor dicho,
haciendo de la cuantizacion de este algo medible, si se compara con el espectro energético obtenido
para la interaccién con el bloque. Como resultado de esto se encuentran diferentes efectos para
las diferentes nanoestructuras, como ejemplo mds general se tiene que en todos los los casos el
confinamiento produce que la separacion entre los niveles energéticos que componen el espectro
se incremente y, por lo tanto, sus propiedades opto-electronicas se vean alteradas. Este hecho hace
que el confinamiento estructural constituya quizd el pardmetro mds importante al momento de
disefiar nuevos materiales.

1.1.1. Hilos cuanticos (NWs). Con este nombre se designan las nanoestructuras
semiconductoras en las cuales el movimiento de los portadores de carga se ha reducido a un tinico
grado de libertad, dando como resultado una estructura cuasi-unidimensional con forma de hilo o
cable, de algunas micras de largo y varias decenas de nanémetros de didmetro. Estas son las estruc-

turas de menor dimensién que pueden ser usadas en el transporte de cargas y excitaciones opticas,
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Figura 1.1. (izquierda) Esquema del crecimiento mediante el mecanismo vapor-liquido-sé6lido de
un NW con una gota de oro como catalizador, tomado de Yang et al|(2002)). (derecha) Imagen
obtenida con microscopio de escdner electronico de InAs NWs, tomado de [Ichernycheva et al.|

por lo que son indispensables en diversidad de dispositivos electronicos y opticos, como transisto-

res de efecto de campo [Duan et al.| (2002)], l4seres [[Gradecak et al.|(2005)], entre otros. De igual

manera, la implementacion de estos ha resultado en mejoras de las propiedades optoelectronicas

en estructuras con aplicaciones en los campos de nanofoténica, nanoelectrénica y microanalisis

Yang et al. (2002)].

La sintesis de NWs se realiza principalmente mediante dos técnicas, la primera es el Creci-
miento Epitaxial por Haces Moleculares (MBE), una técnica de fabricacién ampliamente utilizada
en la fabricacién de nanoestructuras en general. Esta consiste en la deposicion de capas mono-
atodmicas sobre un sustrato a alta temperatura. La caracteristica mds llamativa de este método de
fabricacion es la baja velocidad de deposicion (usualmente menos de 3 micras por hora), permi-
tiendo de esta manera un mayor control sobre la estructura. El “disparo” de los haces moleculares
es computarizado, lo cual permite gran precision en la gometria de la estructura. El procedimiento
debe ser llevado a cabo en cdmaras de gran vacio o de ultra gran vacio (103~!2 Torr) para que las

distancias de recorrido medio de las particulas no sean un problema, ademds de que las velocida-
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des de deposicion sean las deseadas y la pureza de la estructura sea aceptable. Las condiciones de
presion y temperatura ideales para el crecimiento de estas estructuras dependen del semiconductor
escogido. Se ha encontrado que para el caso del GaAs, la temperatura ideal es de 590 °C, a una
presién de 1076 Torr, por 45 minutos, y resulta en NWs de 1.2 um de alto y 60-70 nm de didmetro
[Rieger et al.[| (2012)]; Para el crecimiento de NWs de InAs se utilizan temperaturas entre 380 y
430 °C, con un tiempo maximo de 8.5 minutos [Tchernycheva et al.| (2007)].

La segunda técnica de fabricacion ampliamente utilizada es la Deposicién de Vapor me-
diante Procesos Quimicos Organico-Metalicos (MOVPE). Este método consiste en la deposicion
de vapor para inducir el crecimiento epitaxial de compuestos semiconductores derivados de una
reaccion en la superficie de compuestos organicos y metalorgénicos e hidruros de metal especifi-
cos. Se suele usar gotas de oro como catalizador, o se realizan NWs autocatalizados. Las cortezas
se forman mediante pirdlisis, esto es, descomposiciéon quimica de materia no-metdlica causada
por calentamiento en ausencia de oxigeno o cualquier halégeno. Se diferencia del MBE porque
el crecimiento se debe a una reaccién quimica y no a deposicién fisica, ademds de no requerir
condiciones de gran vacio, ya que puede ejecutarse a presiones moderadas (2 a 100 KPa).

1.1.2. Anillos Cuanticos (QRs). Estos sistemas cudnticos doblemente conexos
presentan variadas morfologias, son estructuras quasi-cerodimensionales derivadas de QDs, que
presentan una depresion en su centro. Esta particular configuraciéon permite que se presenten va-
rios de los fendmenos mds interesantes observados entre los sistemas de baja dimensionalidad,
como la observacion de corrientes persistentes bajo la influencia de campos magnéticos [Cheung

et al.| (1988)] y en el estudio de efectos topoldgicos cudnticos, como el efecto Aharonov-Bohm
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I
)

InAs mobile @ 530°C
‘\ /"’ [ ]

GaAs I immobile @ 530°C

nGaAs I mmobile @ 530°C

(b)

Figura 1.2. (izquierda y centro) Posible escenario en la formacion de QRs autoensamblados,
tomado de |Lorke et al.|(2001). (derecha) Imédgenes tomadas con microscopio de fuerza atdmica
de QRs concéntricos, tomado de Mano et al.| (2005]).

[[Aharonov and Bohm|(1959)].

Los primeros tipos realizados fueron QDs autoensamblados mediante la técnica de creci-
miento Stranski-Krastanov, en un sustrato de GaAs y en presencia de InAs. Esta técnica, a pesar
de ser la mds antigua, presenta 6ptimos resultados y atin es utilizada. Su metodologia, como se
especifica en [Lorke et al. (2001))] para el crecimiento de QRs de InGaAs, comienza con una de-
posicion, en un sustrato de GaAs, de una cortezade GaAs lo suficientemente gruesa como para
tener una superficie suave y uniforme. La temperatura del sustrato se disminuye a 530 °C. Se de-
positan 1.7 capas monoatomicas de InAs, ya que esto es apenas un poco més de lo necesario para
que se observe la transicién de crecimiento bidimensional a tridimensional, y resulta en un muy
diluido arreglo de QDs de 6nm de altura y 20nm de didmetro. Los puntos son cubiertos por una
gruesa cortezade GaAs. El paso clave para instigar la formacion de anillos a partir de los puntos
consiste en interrumpir brevemente la deposicion de la cortezade GaAs en un grosor de 1-4 nm.
Esta interrupcion da al material tiempo de sufrir una reacomodacion debido a tensiones y esfuerzos

inhomogéneos superficiales y tiene un efecto muy dréstico en la morfologia de las islas que resulta
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en QRs, ademds de indicar que el crecimiento de InAs sobre GaAs no es un proceso equilibrado.

Con una metodologia similar se han realizado estructuras de 2 [Mano et al.|(2005)] y hasta
5 [Somaschini et al.| (2009)] anillos concéntricos autoensamblados de gran uniformidad y gran
simetria rotacional, como se observa en la figura[[.2]

1.1.2.1. Oscilaciones Aharonov-Bohm. Como ya se ha mencionado, la topologia
doblemente conexa de los anillos cudnticos es fundamental para la observacion de efectos muy
interesantes y Unicos entre los sistemas de baja dimensionalidad, y uno de los mds interesantes es
el efecto Aharonov-Bohm. En su articulo publicado en 1959 [Aharonov and Bohm| (1959)], Aha-
ronov y Bohm muestran tedricamente el efecto de los potenciales electromagnéticos en la teoria
cudntica. Si se considera una onda mecédnico-cudntica que se divide en dos ondas parciales pa-
ra posteriormente recombinarse, la particula cudntica correspondiente a dicha onda gana una fase
correspondiente a la diferencia de fase entre las dos ondas parciales si es que el camino determi-
nado encierra un flujo magnético, incluso si la trayectoria de la particula no atravieza una regién
donde haya campo magnético. La fase total es llamada fase geométrica y lleva a que se produzca
interferencia cuantica una vez las ondas se recombinan [Fomin| (2013))].

Esta interferencia cudntica es el fecto Aharonov-Bohm y una de sus consecuencias son las
Oscilaciones de Aharonov-Bohm, las cuales consisten en las oscilaciones de los niveles energéti-
cos del sistema con a la variacién del campo magnético debido a la interferencia cudntica generada
por ondas parciales circulando el QR en direcciones opuestas. Estas oscilaciones fueron obser-
vadas experimentalmente por primera vez en 1985 [Webb et al. (1985)] en QRs de oro con las

caracteristicas de fase predichas por Aharonov y Bohm, desde entonces se han publicado numero-
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sos articulos en QRs con diferentes morfologias [Gelvez et al.| (2016)] y de diferentes materiales,
como metdlicos [[Cheung et al.| (1988)] y semiconductores, tanto tedricos [Garcia et al.| (2017);
Garcia et al.| (2018)] como experimentales [Keyser et al. (2002)].

1.1.2.2. Localizacion electronica en anillos cudnticos debido a defectos estructu-
rales. Los QRs fabricado mediante técnicas de deposicién de vapor distan mucho de presentar
morfologias perfectamente simétricas. Como se observa en la figura[I.2] los QDs suelen presentar
inhomogeneidad en su grosor, altura y curvatura. Estudios tedricos sobre los efectos de las in-
consistencias en el grosor y altura del anillo [Rodriguez Pradal (2013); Bruno-Alfonso and Latge
(2008); |Gutiérrez et al. (2013)] muestran que en todos los casos se presenta una desaparicion de
las oscilaciones AB en los niveles energéticos mds bajos del sistema, esto debido a que cada uno
de estos defectos genera regiones de menor potencial efectivo, lo que aumenta la probabilidad de
localizacidn electrénica en estas regiones produciendo que los ensambles con energias mds bajas
tiendan a restringirse a estos pozos de potencial y no presenten los efectos caracteristicos de los
QRs.

La inhomogeneidad en la curvatura a lo largo del QR ha sido estudiada por varios autores,
entre los que cabe destacar el detallado estudio de Eugene Switkes y asociados [Switkes et al.
(1977)], donde analizan los efectos de la curvatura en la energia cinética de los estados ligados de
diferentes sistemas nanoestructurados. Las conclusiones de interés para este caso consisten en que,
para un QR delgado, la curvatura inhomogénea distorsiona la eigenfuncién sin nodos del estado
base encontrada para un camino rectilineo o para un QR perfectamente circular, produciendo mé-

ximos en las regiones de alta curvatura y estabilizando la probabilidad electrénica en estas zonas,
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debido a que el comportamiento de la particula en su trayectoria se puede describir como aquel
sometido a un potencial efectivo de la manera:

W1
8m p?2’

Verr = (D

donde p es el radio de curvatura, por lo que se puede apreciar que para radios de curvatura de gran
valor, el potencial efectivo se acerca a cero, mientras que para pequefios radios de curvatura se
generan pozos de potencial donde la probabilidad electrénica serd mayor, produciendo los efectos

de localizacién ya mencionados.

Figura 1.3. (a,b) Imagen mediante SEM de CSNW, barras de escala de (a) 1[um], (b) 100[nm],
tomada de [Skold et al.| (2005)). (c) Imagen mediante SEM de la seccion transversal de un CSNW
multicapa, barra de escala de 50[nm], tomado de [Yuan et al|(2017)

1.1.3. Nanohilos niicleo/corteza(CSNWs). Recientemente, este tipo de nanoes-
tructuras, consistentes en un hilo cudntico (core) recubierto por una o varias cortezas (shells)
coaxiales de diferentes materiales semiconductores, ha logrado gran notoriedad debido a su po-

tencial y ventajas significativas respecto a otras nanoestructuras para la fabricacion de dispositivos
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nanofotdnicos y nanoelectrénicos, como ya se coment6 en la seccion de Introduccién ??.

La fabricacion de estas nanoestructuras comienza con el NW llamado nicleo, el cual ser-
vird de soporte a las cortezas. El crecimiento de GaAs NWs mediante MBE y MOVPE da como
resultado, en la mayoria de los casos, NWs de seccion transversal hexagonal [Tchernycheva et al.
(2007); Rieger et al.| (2012))], esta geometria transversal es obtenida en la realizacion de estos NWs
debido a la estructura cristalina Zinc-Blende (ZB) [[Y1n et al.|(2005))]. Una vez obtenida la nanoes-
tructura de soporte, los pardmetros de crecimiento deben ser ajustados para el crecimiento de las
cortezas. Utilizando InAs se ha observado que el crecimiento lateral de estas no es homogéneo,
como ya se mencioné en [[.1.2] ya que realmente comienza con la formacién de islas distribuidas
en la superficie que crecen hasta determinada altura y se ensanchan, uniéndose eventualmente y
formando en adelante una corteza homogénea, del mismo modo que sucede en el crecimiento de
pozos y QDs de InAs en sustratos de GaAs [Lorke et al.|(2001)].

La estructura cristalina del GaAs es ZB, la cual es una celda cibica centrada en las caras y
presenta coordinacion tetrahedral, es decir, la cantidad de 4&tomos unidos a cada 4tomo central de la
red es 4 y estos forman un tetrahedro. En una estructura ZB, la organizacion de los &tomos es muy
similar a la estructura cubica de diamante. Materiales con esta estructura han sido creados desde
hace mas de 30 afios mediante técnicas con deposicion de vapor [Koguchi et al.|(1992)]. Una de las
caracteristicas mds importantes de esta estructura es su arreglo estructural que contiene secuencias
hexagonales separadas por defectos estructurales, lo cual explica que en los primeros afios del
estudio de NWs de GaAs se obtuviesen heteroestructuras longitudinales en lugar de presentar

una tunica estructura cristalina a lo largo de toda su longitud. El mejoramiento de las técnicas de
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crecimiento de nanoestructuras ha permitido que al dia de hoy se conozcan las condiciones de
crecimiento necesarias para la fabricacién de NWs de GaAs con diferente proporcion de fases
cristalinas.

2. Modelo Matematico y Simulacion

2.1. Geometria del sistema

(a) (b)

Figura 2.1. Esquema del CSNW de interés con [/ la longitud del NW, a el radio del hexdgono
interno y w el grosor de la corteza.

El modelo estudiado es el de un CSNW de seccién transversal hexagonal regular, con nicleo de
GaAs y corteza de InAs en presencia de un campo magnético en direccion longitudinal del NW,
B = Bk, y un campo eléctrico en direccién transversal a este, E=E, (cos ¢i+sing ).

La longitud / del NW (figura[2.1b) puede tomar un valor en el rango de 1,2a 7 um, y el radio
a (ﬁgura@) del nucleo de la estructura es de solo unas decenas de nanometros, 50 en este caso,
segun los reportes experimentales existentes, razén por la cual en este trabajo se ha considera un

hilo de longitud infinita sin que esto represente una perdida significativa del grado de confinamiento
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estructural; el grosor de la corteza w toma diferentes valores en el rango comprendido entre 1 y
20[nm)].

La aplicacion del campo magnético en direccion longitudinal es fundamental para la apre-
ciacién de las oscilaciones AB, mientras la direccidn asignada al campo eléctrico también fue
escogida de manera estratégica para romper la simetria que presenta la estructura en su seccion
transversal.. Las variaciones en el ancho de la corteza w permiten observar el efecto de esta carac-
teristica estructural sobre el espectro energético del sistema.

Los materiales utilizados en el modelamiento de este CSNW son, como se muestra en la
figura[I.3] GaAs para el niicleo, e InAs para la corteza. Como fue mencionado en la seccién[I.1.3]
debido a su estructura cristalina, los NWs de GaAs tienen seccion transversal hexagonal y el creci-
miento de la corteza conserva esta geometria debido a su crecimiento sobre el material. Los valores
de la masa efectiva del electrén en el nicleo y la corteza son, respectivamente, 0.065 y 0.026 m,
[Vurgaftman et al. (2001)], mientras los potenciales de confinamiento se miden con respecto a la
brecha energética del InAs, lo cual resulta en un potencial de confinamento de cero para este mate-
rial, y 0.697 [eV] para el GaAs. Debido a que los CSNWs realizado mediante MBE se encuentran
rodeados de aire, el potencial de confinamiento es considerado infinito fuera de la estructura.

2.2. Ecuacion de Schrodinger de un electréon confinado en una NW bajo efectos de campo
magnético y eléctrico
El comportamiento del electrén en la nanoestroctura estd descrito por la ecuacion de Schrodinger

independiente del tiempo, teniendo en cuenta la aproximacion de masa efectiva y la presencia de
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campos eléctricos y magnéticos:

[Zm* (‘ih§+€3>2+e¢(7) +V(7)} W (F) = En¥(7), )

con el potencial eléctrico ¢(7) y el potencial vectorial magnético A

Para el caso pertinente, esta ecuacion se trabaja en coordenadas cartesianas y teniendo en
cuenta el vector potencial magnético A=Bx 7/2, el potencial eléctrico ¢ = F7=K (xcos ¢ +
ysin@) y las direcciones de aplicacién de los campos eléctrico y magnético, se tiene que la ecuacién

puede ser expresada como:

-y (eBo)* , » a2 o " " S
%V +lhw€(xay_yax)+ Sm (yl_x]) +6(P(r)+v(r) \Pn(r) :En‘Pn(r)a (3)
E’BO

donde w, es la frecuencia ciclotrénica :

5.+, y V(7) el potencial de confinamiento estructural.
Considerando la ausencia de confinamiento en direccidn &, la solucién longitudinal corres-

ponde a una onda libre, con lo que la ecuacion de interés es la ecuacion de Schrodinger en direccion

transversal:

—hz 2 . (630)2
2_n/l*VXy + lhwc (.Xay — yax) + 8m*

O +2°) +e@(F) +V(F) | Vign = EaVWiyn (4

2.3. Sobre COMSOL Multiphysics®)
COMSOL Multiphysics es, como se declara en su sito web oficial, un software de simulacion para
el modelamiento de disefos, artefactos y procesos en todo campo de inverstigacién ingenieril, de

manufacturacion y cientifica. Esta plataforma engloba todos los pasos del modelamiento: desde la
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geometria del sistema hasta las propiedades especificas de cada problema fisico. La caracteristica
Multiphisics indica la posibilidad del modelamiento de fendmenos fisicos simultdneos mediante
“interfaces fisicas” especializadas, agrupadas de manera intuitiva de acuerdo a sus caracteristicas,
las cuales pueden ser utilizadas sincronicamente para obtener resultados mas cercanos a los verda-
deros fendmenos fisicos estudiados que aquellos que se obtendrian analizando cada uno de estos
aspectos por separado [com! (a))].

La representacion de gran variedad de fendmenos fisicos se encuentra en forma de ecuacio-
nes diferenciales parciales, y el estudiado en este caso no es la excepcion, por lo que se utiliz6 la
caracteristica de modelado en base a ecuaciones (equation-based modeling) especificamente la in-
terfase para la forma de coeficientes de ecuaciones diferenciales parciales (Coefficient Form PDE)
para un estudio de Eigenvalores independiente del tiempo. Esta interfase permite trabajar con la

forma de la ecuacién diferencial parcial con coeficientes:

d%u du
eaﬁ+da§+v-(—cVu—au+}/)+[3-Vu—l—au:f, )

el estudio de Eigenvalores asume que las variables dependientes varian temporalmente de

manera:

u(t) = uoe_’l’, (6)

con ug como amplitud compleja, A como los eigenvalores y V = [%, (%] . Sustituyendo esto en la

ecuacion [Sse obtiene la forma de la ecuacion diferencial con coeficientes:

Aequ—Adau+V - (—cVu—au+7y)+B-Vu+au=f. (7
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La ecuacion de interés, [3] puede ser acomodada a esta forma de coeficientes definiéndolos

de manera:
¢
e, =0
d,=1
c= 23;
o =10,0]
Y= 10,0]
B =Gty
a= g%é(xz +y?) 4+ Eo(xcos 0 +ysin@) +V
/=0,

cabe aclarar que la reescritura de estos respecto a la ecuacioén [/ se realiza con el fin de expresar
la energia en electronvoltios y que la adimensionalizacion de todos los parametros es realizada
internamente por el software.

Una vez establecida la geometria del sistema, que se construye interactivamente en la inter-
faz grafica de COMSOL Multiphysics®), y determinados los coeficientes, se debe, como en todo
problema de Dirichlet, especificar las condiciones de frontera de primer tipo recurriendo nueva-
mente a la interfaz grafica para determinar los dominios donde se desean implementar. Las condi-
ciones de frontera de Dirichlet, en términos de teoria de elementos finitos, son llamadas essential

boundary conditions [COMSOL| (a)].
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COMSOL Multiphysics®) recure al FEM para aproximar la solucién de este tipo de pro-
blemas.

2.3.1. Método de Elementos Finitos (FEM). Este es un método computacional
para la discretizacion y solucién de sistemas descritos por PDEs, especialmente aquellos con geo-
metrias complejas.

El procedimiento comienza con la aproximacion de la geometria mediante elementos de
figura sencilla, para problemas bidimensionales se utilizan elementos cuadrangulares o triangulares
de primero o segundo orden. Como se puede apreciar en la figura[2.1|los elementos de primer orden
no presentan curvatura, a diferencia de los de segundo orden, que suelen estar en los bordes de la

geometria [Nikishkov| (2004)].

4

Figura 2.2. Esquema de elementos finitos cuadrangulares bidimensionales de primer orden
(izquierda) y de segundo orden (derecha) con sus respectivos nodos, tomado y modificado de
Nikishkov| (2004)

A continuacién deben escogerse las funciones de interpolacion , también llamadas funcio-
nes de forma, que mejor se ajusten al problema, usualmente se seleccionan funciones polinémicas
para éste fin, como los polinomios de Legendre, entre otros. Ya que el cdlculo se realiza para los
nodos de los elementos finitos, estas funciones son necesarias para realizar la aproximacion de la

solucion en todo el dominio.
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Seguidamente se debe aproximar el problema inicial con uno que tenga una un nimero
finito de pardmetros mediante combinaciones lineales de funciones base. De la siguiente manera,

siendo u la variable dependiente del problema de interés:

U Up, wp =Y iy, @)
i

Con y; y u; como las funciones base y los coeficientes de estas respectivamente [com! (b)].
Esta aproximacion se realiza para los nodos de cada elemento. De acuerdo al problema de inte-
rés, cada funcién base asume una forma de entre el pequeiio grupo de funciones de forma. Las
aproximaciones realizadas para cada nodo forman una matriz caracteristica para cada elemento
finito, teniendo en cuenta que los elementos adyacentes comparten nodos, estos son fundamentales
para el proceso de combinacion y reducciéon de las matrices de todo el sistema, considerando la
imposicion de condiciones de frontera [COMSOL (b)].

La resolucién de el sistema de ecuaciones globales se realiza mediante métodos directos o
iterativos y el resultado es la aproximacion a la solucion deseada.

3. Resultados y Analisis

En esta seccion se exhiben los frutos del estudio detallado del comportamiento de un electrén en
la nanoestructura de interés, especificamente el la seccion transversal del CSNW, bajo diferentes
condiciones de confinamiento estructural y por campos externos. Se muestran los resultados de la
densidad de probabilidad electronica y el espectro energético por la aplicacion de campos eléctrico
y magnéticos individuales y simultdneos asi como la magnetizacion del sistema, ademds de la

influencia que tiene sobre todos estos aspectos el espesor de la corteza.
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3.1. Efecto del grosor w de la corteza

V[eV] 0
A
0,697+
w
—
0 s X
2

Figura 3.1. Esquema del potencial estructural en la seccion transversal del CSNW.

En primer lugar se estudio el efecto que tiene el grosor de la corteza del CSNW, que también puede
ser llamado el grosor del anillo, en la localizacién electronica, pues al tener en la seccion central
un material con potencial de confinamiento finito, hay probabilidad, bajo ciertas condiciones, de
que la particula cargada se encuentre en esta region, probabilidad que tiene relacién directa con
la energia del estado base, la cual a su vez depende del grosor w ya que el valor de la energia
del estado base en un NW es inversamente proporcional al ancho de este. Si el pardmetro w es
lo suficientemente pequefio de modo que la elevacion de la energia base sobrepase la barrera de
confinamiento estructural del nucleo, la probabilidad de encontrar la particula cargada en este
aumenta considerablemente y el electron se comporta como si estuviese en un QD. Si, por el
contrario, este grosor es lo suficientemente grande, los niveles energéticos inferiores no superan la
barrera de confinamiento, localizdndose el electron principalmente en la corteza. El valor de w que

separa estos dos comportamientos fue denominado wy;,,;; y se encontrd en 2,4 [nm]. Lo anterior
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mencionado es més entendible observando el grafico[3.1] donde se tiene un esquema del potencial
estructural para un corte a lo largo del eje X, el radio a del nticleo es fijo, por lo que es el grosor w
de la corteza quien determina la separacion de los niveles energéticos.

En el grifico se aprecia la probabilidad electrénica para w = 15 [nm], un ancho con-
siderablemente mayor al valor limite. En este caso se aprecia la mayor probabilidad de encontrar
el electrén en las esquinas de la corteza hexagonal. Esto se debe a que la longitud radial en las
esquinas es mayor que en las regiones rectas, por lo que el confinamiento electrénico es menor
y también son regiones puntiagudas para las cuales se puede considerar que la frontera exterior
presenta una curvatura infinita, lo cual se traduce en la presencia de pozos de potencial tal como se
estableci6 en la ecuacién I

Para grosores de la corteza de menor magnitud, pero sin cruzar el valor limite, se obser-
van dos casos muy diferentes: en la figura para w = 6 [nm] se aprecia que la probabilidad
electronica, a pesar de continuar presentando maximos en los vértices de la estructura, estd mas
extendida a lo largo de los lados rectos que en el caso anterior. Este efecto se observa debido a que
la reduccion de confinamiento, y su consecuente elevacion de la energia, permite que el estado ba-
se tenga energia suficiente para superar el potencial efectivo de las esquinas y que la probabilidad
electronica del estado base esté distribuida de manera més uniforme a lo largo de todo el anillo.

Cuando w es muy cercano a wy;,,;;, pero ain mayor (2.5 [nm]) se advierte un gran cambio
de comportamiento. El grifico muestra que para esta configuracion, debido al fuerte confina-
miento radial, el mdximo de la probabilidad electronica se mueve hacia el centro de los lados de la

corteza, y por tunelamiento cudntico penetra hacia la region del nicleo.
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Max

(c) (d)

Figura 3.2. Densidad de probabilidad electronica para diferentes grosores w de la corteza de InAs,
(a) 15, (b) 6, (c) 2.5y (d) 2 [nm].

El gréfico @ ilustra la seccidn transversal del CSNW con w = 2 [nm]. En este caso se
observa como el confinamiento radial llega a ser tan fuerte que la funcién de onda electrénica se
desborda y el maximo de la densidad de probabilidad electrdnica se traslada al centro del nucleo,
disminuyendo muy cercana a cero la probabilidad de encontrar el electron en la corteza.

En el graifico[3.3]se aprecia el comportamiento de la energia del estado base en funcién del
grosor w.

Para grandes magnitudes de w la energia del estado base es pequeia, y va aumentando

con la reduccién de w, ya que la estrechez del confinamiento se traduce, debido al principio de
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Figura 3.3. Variacion de la energia del estado base en funcién del grosor w de la corteza.

incertidumbre, en mayores energias para el estado base. Sin embargo este comportamiento tiene
un limite al rededor de w = 2.4 [nm], valor que ha sido denominado wy;,,;;, ya que en este caso
la energia del estado base es de tal magnitud que puede superar la barrera de confinamiento del
material en el centro del CSNW, permitiendo la localizacion electronica en esta region central; a
partir de este valor de w, la disminucidn de la corteza no afecta notablemente la energia, el pequefio
efecto que tiene se refleja en las décimas de milielectronvoltios.

En la tabla[l] se aprecian las densidades de probabilidad electrénica para sistemas con dife-
rentes grosores del pardmetro w, uno mucho mayor a wy;,,;;, otro cercano y finalmente uno menor.
Cada caso manifiesta los comportamientos caracteristicos ya mencionados.

Derivado de la idea del modelo atomico de Bohr el cual afirma que la energia del electrén



LOCALIZACION ELECTRONICA EN NANOHILOS 39

Niveles w=15 [nm] w=2.5 [nm] w=2 [nm]

energéticos

290009 ®
XX X X X

<[
7,

(=
L

&/

Tabla 1
Densidades de probabilidad electronicas para diferentes grosores de la corteza w y diferentes
niveles energéticos.
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al rededor del nicleo estd cuantizada, se obtiene naturalmente la nocién de que la cuantizacién
energética observada en ciertas nanoestructuras podria comportarse de manera similar a aquella de
un atomo o molécula. Los arreglos especificos de QDs son las nanoestructuras mds utilizada con
este fin, ya que actdan como nucleos que localizan los electrones en regiones lo suficientemente
pequeiias, de manera andloga a la idea mds general que se tiene de un atomo o molécula. La
relacion directa que tienen la densidad de probabilidad electrénica con los orbitales atdmicos y
orbitales moleculares da una idea mads ilustrativa de ésta analogia.

Comenzando por la esquina superior derecha de la tabla[I] cuando, por la magnitud de las
energias y también debido a las condiciones de frontera, el electron se comporta como si estuviese
en un QD, se puede apreciar que el estado 1 corresponde a la forma de un orbital atémico 1s, donde
la mayor probabilidad electronica se encuentra en el centro de la estructura. Los estados siguientes,
2 y 3, corresponden a un nivel degenerado del sistema y tienen la forma caracteristica de orbitales
Px ¥ Py, El orbital p es triplemente degenerado sin embargo no hay presencia de un orbital p, debido
a que en la direccién k de 1a estructura no hay un fuerte confinamiento comparable al de la seccion

transversal. Los niveles 4 y 5 son representativos de orbitales tipo d,y, y d

22, excluyendo por

razones ya mencionadas aquellos orbitales que involucran la direccion k. Finalmente en el nivel 6
se observa un estado 2s, con un nodo radial y una regién anular concéntrica de menor amplitud
que la central.

Para las dos columnas restantes de la tabla |1/ no es posible realizar la misma analogia ya
que estas configuraciones no corresponderian a las de un dtomo artificial; para el caso en el cual

w = 15 [nm], de acuerdo a la seccién [I.1.2.2] se puede considerar que el potencial efectivo en las



LOCALIZACION ELECTRONICA EN NANOHILOS 41

esquinas actia como 6 nucleos atractivos para el electron, la simetria hexagonal de la estructura
resulta en estados con degeneracion recurrente 1-2-2-1, lo cual es caracteristico de una molécula
de benceno (CgHg). Cabe senalar que ésta molécula, el compuesto aromatico principal y respecto
al cual se determina la aromaticidad de los demds compuestos organicos, presenta una estructura
hexagonal regular andloga a la estructura de interés en este trabajo, por lo que el encuentro de estas
semejanzas no es fortuito. Respecto a los orbitales moleculares, estos son mds complejos que los
orbitales atomicos y se clasifican en dos grandes grupos: enlazantes y antienlazantes; en el caso
del benceno y debido a la hibridacién sp? de los orbitales de sus 4tomos de carbono, se generan 6
orbitales moleculares 7, de los cuales se ocupan los 3 orbitales enlazantes ya que son los de menor
energia, esta es la caracteristica que le otorga su gran estabilidad molecular. Comparando la forma
de estos orbitales con el primer grupo de 6 estados energéticos obtenidos para w = 15 [nm], se
revela que el primer estado corresponde a un orbital enlazante tipo 71; los siguientes dos estados
tienen la misma energia y ambos presentan una linea nodal, los estados 72 y 3 del benceno se
caracterizan por tener una linea nodal que cruza, en el primer caso, el centro de dos lados rectos de
la estructura, y para el segundo caso atraviesa dos esquinas, lo cual corresponde a los estados 3 y
2 respectivamente; la densidad de probabilidad electrénica en los estados 4 y 5 presentan 2 lineas
nodales en posiciones muy aproximadas a los orbitales antienlazantes 74* y 75° del benceno;
finalmente la distribucién del estado 6, con 3 ejes nodales que atraviesan los lados rectos de la
estructura, es caracteristica del orbital antienlazante 76* del benceno. Todo lo anterior pone de
manifiesto como la simetria hexagonal de la estructura modula la distribucién de probabilidad de

los diferentes estados. Cabe agregar que estos resultados se corresponden con aquellos presentados
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en el articulo [Ballester et al.| (2012).

Una revision de las degeneraciones de los niveles energéticos para el caso de w = 2.5 [nm]
revela que estos no estan ordenados de la misma manera que en el caso anterior ya que las degene-
raciones obtenidas no presentan el mismo patrén mads alld de los primeros 6 niveles. Realizado la
misma analogia con los orbitales atdmicos de la molécula de benceno, y estableciendo las esquinas
de la estructura como los niucleos de una molécula artificial, se puede afirmar que 5 de ellos son
similares a aquellos de la molécula de benceno; en el primer estado hay una nube de probabilidad
que se extiende de manera casi circular conectando toda la estructura, con lo que este seria el orbi-
tal enlazante de menor energia 71 del benceno. Desde el estado 2 hasta el 4 se observan claramente
los ejes nodales y la correspondencia en la ubicacion de estos con los orbitales moleculares desde
72 hasta 4" respectivamente, de manera mas clara y precisa que en el caso para el cual w = 15
[nm]. El dltimo estado de este grupo, sin embargo, no corresponde a un orbital caracteristico de la
molécula de benceno, en este caso la localizacidn electronica esta centrada en las secciones rectas
de la estructura, por lo cual podria decirse que se trata de un orbital con comportamiento enlazante.
3.2. Efecto del campo magnético
Debido a la morfologia de anillo de la seccion transversal del CSNW, en interesante estudiar el
efecto del campo magnético aplicado en direccion longitudinal a este ya que, como se menciond
en la seccion [I.1.2.1] con estas condiciones es posible observar las consecuencias del efecto AB
en las oscilaciones de los niveles energéticos y en la magnetizacion.

En la tabla [2] se ilustran las funciones de onda de QRs hexagonales con diferente grosor

del parametro w para campo magnético nulo en la primera fila, e igual a 5[T] en la segunda, con
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w =15 [nm] w =15 [nm] w=2,5[nm] w =2 [nm]
B=0 [T]

18 14
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18 e 12 5
16 14 R
14 12 4
:.2 1 08 3
08 06
08 0s R
06 04
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02 02
0 o

Tabla 2

Funciones de onda del estado base en ausencia y presencia de campo magnético para cuatro
diferentes valores del pardmetro w.

el objetivo de observar el efecto de este sobre el estado base en cada una de estas situaciones. Se
decidi6 el uso de las funciones de onda en lugar de las densidades de probabilidad electrénicas
por motivos de facilidad en la visualizacién. Comparando las dos filas de este cuadro se puede
evidenciar como la presencia de campo magnético afecta la localizacién electronica, previamente
determinada en gran parte por el potencial efectivo en las esquinas del la corteza. En los casos
correspondientes a w = 15 y 5 [nm] se observa la aparicién de nodos y maximos en la corteza, en
lugares donde antes no los habia, debido a la Fuerza magnética de Lorentz que induce a la particula
cargada a rotar a lo largo del anillo, el efecto atractivo de las esquinas no es muy marcado en este
caso.

La situacién en un poco diferente cuando w = 2,5 [nm]. Como se mostré en la figura @Kc),

para este caso la localizacion electrénica estd altamente afectada por las condiciones de frontera,
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que alejan al electron del potencial efectivo de las esquinas de la corteza. Con la aplicacion de un
campo magnético B = 5 [T] se observa nuevamente un cambio de comportamiento en las regiones
cercanas al borde de la estructura, con mayor probabilidad de tunelamiento debido al efecto de
confinamiento central que produce el término diamagnético, lo cual no era muy apreciable en los
dos anteriores casos. Finalmente para la dltima columna de la tabla se observa tnicamente, y de
manera ain mds clara, como la magnitud del campo magnético induce un confinamiento central
del electrén que aumenta junto con la magnitud B.

Los esquemas de las figuras [3.4] y [3.5] muestran los espectros energéticos contra el campo
magnético para diferentes valores del parametro w.

Lo primero que se puede apreciar en ambos conjuntos de grificos (3.4 y [3.5) es que la
presencia de campo magnético produce un desacoplamiento de los estados cudnticos degenerados
obtenidos en ausencia de este. Cuando la magnitud del campo magnético es cero, el signo del mo-
mentum angular del electrén, que estd directamente relacionado con el niimero cuantico magnético
m, no tiene efecto en las energias del sistema, de aqui que se encuentren estos estados energéticos
degenerados. Al introducir un campo magnético el signo del momentum angular, y por lo tanto el
del numero cudntico magnético m, si tiene consecuencias en la energia, ya que no es lo mismo,
desde el punto de vista energético, tener una rotacion en contra a la fuerza magnética de Lorentz
que tener una a favor de esta, lo que tiene como resultado el rompimiento de la degeneracion.

El siguiente aspecto notable es el hecho de que los niveles energéticos para valores de
la corteza mayores al valor limite (figura [3.4)) presentan un comportamiento oscilatorio. Ademads

de lo mencionado en la seccion [I.1.2.1] es posible darle sentido a este comportamiento mediante
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Figura 3.4. Niveles energéticos de un electron confinado en un CSNW hexagonal en funcion del
campo magnético para diferentes grosores w de la corteza de InAs: (a) 20, (b) 15, (c) 10y (d) 8

[nm].

la observacién de la ecuacién de Schrodinger utilizada (). Se aprecia que con la existencia de
B # 0 los términos diamagnético y paramagnético entran en juego para las soluciones del proble-
ma; el término diamagnético tiene dependencia parabdlica con el valor B, mientras que el término
paramagnético tiene una dependencia lineal. La interaccidén de estos dos términos, sumado a la
caracteristica de la simetria doblemente conexa, la cual favorece un efecto de interferencia entre

las funciones de onda con momento angular positivo y negativo, esta interferencia puede ser des-
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Figura 3.5. Energias de un electron confinado en un CSNW hexagonal en funcion del campo
magnético para valores del grosor de la corteza w de InAs cercanos y menores al valor limite: (a)
2.5y (b) 2 [nm].

tructiva o constructiva, dependiendo del valor del campo magnético, y su consecuencia se observa
en las oscilaciones de los niveles energéticos.

Sin embargo este andlisis aislado no corresponde totalmente a lo observado en este grupo
de gréficos, ya que se advierte que, ademads de oscilar, los niveles forman grupos, o subbandas, de
6 niveles energéticos oscilantes, esto estd totalmente relacionado con la morfologia hexagonal del
CSNW; recordando las ideas de la seccion debido a la curvatura no homogénea del siste-
ma, se puede considerar la analogia del anillo hexagonal con una molécula artificial de 6 nicleos
atractivos equidistantes que conforman una cadena cerrada, o con un nanocristal con condiciones
de frontera periddicas y simetria C6. Para tal configuracion el espectro energético del electron di-
fiere notablemente del de un anillo circular, ya que en este caso aparecen anticruces entre orbitales
con igual simetria, y por lo tanto el espectro se configura por capas compuestas por 6 orbitales

cada una, las cuales estidn separadas por brechas.
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Si se observa en detalle los valores de la energia en cada uno de los graficos en esta misma
figura se aprecian nuevamente las consecuencias del principio de incertidumbre de Heisenberg, ya
que es evidente el incremento de la separacion de los niveles energéticos con el decrecimiento del
parametro w. Otro efecto que tiene éste pardmetro se observa en el periodo de oscilacion de los
espectros energéticos. Para un QR circular, el periodo de oscilacién se calcula mediante la férmula
T=AB= #, donde R es el radio medio de la estructura, sin embargo en esta estructura se puede
identificar otra medida ademaés del radio del poligono: la apotema, por lo que el cdlculo debid ser
realizado con una longitud media que tomase en cuenta estas dos. Calculando la media geométrica
entre la apotema y el radio del hexagono, y mediante la expresién para el periodo de un anillo
circular, se obtuvieron valores del periodo de oscilacién que coinciden bastante bien con las curvas
de la figura Respecto a este periodo T, hay que destacar que aumenta con la disminucion del
grosor w, lo cual estd de acuerdo con la expresion para esta magnitud, ya que el pardmetro w afecta
directamente la media geométrica del radio.

Otro aspecto interesante que salta a la vista se encuentra en los graficos y En
CSNWs con cortezas de espesores 10 y 8 nm se observa que, para valores de B mayores a 2.5
y 1.5 [T] respectivamente, tiene lugar la desaparicion de la brecha energética entre las dos sub-
bandas mas bajas, esto es, la mezcla entre los niveles de la primera y la segunda subbanda. Este
comportamiento estd relacionado con el confinamiento magnético radial que impone el término
diamagnético, el cual para valores superiores a los mencionados anteriormente, comienza a domi-

nar sobre el confinamiento estructural hexagonal y lleva a la homogeneizacién de la densidad de

probabilidad electrénica en la corteza similar a aquella observada en QR circulares, en los cuales
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la densidad de probabilidad electrénica es radialmente simétrica, lo cual resulta en la reestructu-
racion del espectro similar a la de un QR circular. Por otro lado, este particular comportamiento
coincide con resultados obtenidos por A. Fuhrer [Fuhrer et al.| (2001)], donde se observé que las
perturbaciones sobre la simetria circular de QR pueden conducir a la mezcla de estados con mo-
mentos angulares positivos y negativos, lo cual lleva, en algunos casos, a tener niveles invariantes
ante el campo magnético. Tales estados cruzan los niveles fuertemente oscilantes.

En el siguiente grupo de gréficas (3.5) se tiene nuevamente la energia contra el campo
magnético, esta vez para un valor de w ligeramente superior al valor limite y un valor inferior a
este, se pueden apreciar dos comportamientos muy diferentes en este conjunto de graficos.

La figura[3.5b|muestra un espectro caracteristico de un QD. La forma de los niveles energé-
ticos en QDs depende de la geometria en la que el electron estd confinado, la cual es perceptible en
el comportamiento de los mds bajos niveles energéticos a bajas intensidades del campo magnético,
ya que si se observa con detenimiento esta zona, se puede apreciar una tendencia a agruparse nue-
vamente de a 6 niveles; sin embargo es comun el hecho de que los niveles mas bajos no presenten
cruces repentinos, pero a medida que la energia aumenta, el nimero de cruces se incrementa debi-
do a que la energia electronica es de tal magnitud que el portador de carga no se ve afectado por
las particularidades estructurales. Para valores mucho més intensos de campo magnético se obser-
va cémo la energia tiende a agruparse en niveles de Landau, ya que el confinamiento del término
diamagnético eleva la energia del electron, por lo que el confinamiento estructural se hace menos
importante.

El espectro obtenido en la figura no es equiparable a aquel de QDs o QRs usualmen-
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te analizados, su region inferior recuerda vagamente al espectro energético de un QR circular; sin
embargo, para niveles energéticos mayores, el espectro energético rdpidamente pierde consistencia
con aquel de un QR circular y nuevamente se presentan estados que apenas oscilan con el campo
magnético, tal como en los casos y 3.4d sumando el hecho de que en esta situacién también
hay una tendencia, aunque muy débil, de agruparse en paquetes de a 6 para bajas energias. Recor-
dando que para w = 2.5 [nm] se obtuvo una densidad de probabilidad electronica del estado base
muy diferente a los demds casos (figura [3.2k); al ser este un caso intermedio donde, dependiendo
de la intensidad del campo magnético y de el nivel de energia, se tiene un hibrido entre los espec-
tros de QR y QD, no se espera el espectro de uno u otro, sino un espectro tnico acorde con las
condiciones particulares del caso.

El sistema electron-nanoestructura seleccionada es propicio para la aparicion de corrientes
persistentes debido a la morfologia doblemente conexa que permite ver el electrén como una carga
en circulacion por el QR; del modelo del dipolo magnético de Ampere, donde se tiene una pequeiia
espira de corriente generadora de un campo magnético, se puede considerar que el sistema de inte-
rés en este trabajo también corresponde a un dipolo magnético segtn este modelo, por este motivo
se decidi6 calcular el momento magnético dipolar (M) del sistema electron-CSNW, ya que esta es
la cantidad que caracteriza los dipolos magnéticos, ademas de que el hallazgo de alguna anomalia
en el comportamiento de esta cantidad podria ser de interés aplicativo. En el gréfico [3.6]se aprecia
la dependencia del momento dipolar magnético en funcién del campo magnético a T=0 K para di-
ferentes valores del pardmetro w, obtenidas mediante la relacion M = —dE/dB. Las oscilaciones

que se observan en los casos y [3.6b son consecuencia directa de las oscilaciones AB, ya que
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Figura 3.6. Momento magnético dipolar M respecto a la intensidad del campo magnético para 4
grosores diferentes de la corteza: (a) 15, (b) 8, (c) 2.5y (d) 2 [nm].

al presentarse oscilaciones energéticas debido al campo magnético, todas las propiedades magné-
ticas de la estructura también serdn afectadas por esto. Observando estos dos primeros graficos se
comprueba que la frecuencia de las oscilaciones, tal como en las oscilaciones AB, aumenta con el
grosor w de la corteza. Sin embargo aparte de esto, la diferencia en las magnitudes del momento

magnético dipolar no son significativas entre estas dos situaciones.
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El grafico es quizd el més interesante de todos, debido a que se calcula para un valor
de w muy cercano a wy;,;, esta region de unos pocos nandémetros (podria delimitarse de 2.4 a 2.8
[nm]) mayor a wy;,,;; puede ser referida como una region de transicion. Debido a que en el estado
base del espectro energético no se presentan las anomalias que son evidentes para niveles energé-
ticos superiores, se encuentra que el momento dipolar magnético en este caso continda exhibiendo
un comportamiento oscilatorio, con la novedad de que la amplitud de las oscilaciones se va incre-
mentando con el aumento de la intensidad del campo magnético, se alcanza a apreciar como, para
campos mayores a 5.5 [T], la amplitud de las oscilaciones disminuye abruptamente y después de
7.5 [T] las oscilaciones presentan un comportamiento muy similar a aquel observado en QRs circu-
lares, comportamiento que se puede apreciar en el grafico Este comportamiento para grandes
campos magnéticos se presenta debido a que el comportamiento rotatorio del electron inducido por
el campo magnético, para estas grandes magnitudes, prevalece sobre el confinamiento estructural

y su geometria.

Figura 3.7. Momento dipolar magnético de un electrén confinado en QR circulares con diferentes

radios internos: 1, 2, 5y 10 [nm] (en orden ascendente). Tomado y modificado de Climente and
Planelles| (2008)).

Por tltimo, la figura [3.6d muestra una vinculacién del momento dipolar magnético a la
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magnitud del campo magnético caracteristica de un QD, como era de esperarse. Para este caso,
debido a que el estado energético base del sistema no presenta cruces, i.e. siempre corresponde
al nimero cudntico magnético 0, no se tienen oscilaciones en la magnetizacién y se obtiene un
gréfico suave.

3.3. Efecto del campo eléctrico

El primer aspecto a considerar tras la introducciéon del campo eléctrico es como éste afecta el
potencial efectivo de todo el sistema. El efecto de este en una direccidén determinada se ve reflejado,
para portadores de carga negativa, en la inclinacion de la forma del potencial estructural con una
pendiente de magnitud eF respecto a la direccidn de aplicacidn del campo, como puede verse en el
esquema [3.8] Esto tiene como consecuencia que algunas regiones, y particularmente las esquinas
en dichas regiones, presenten menor potencial efectivo que otras, con lo que el electron, en su

naturaleza de tender a la menor energia, prevalecerd estas esquinas.

Ee A Ee A

0
(a) (b)

Figura 3.8. Esquema lateral del efecto del campo eléctrico aplicado en direccion X sobre el
potencial efectivo para CSNWs con (a) w = 15y (b) w = 2 [nm], en este dltimo caso se ignora el
pequeiio grosor de la corteza. Tomado y modificado de Harrison and Valavanis| (2016).

Este efecto sobre el potencial efectivo de la estructura se evidencia en los gréficos de la
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figura [3.9] La direccién del campo eléctrico es positiva respecto al eje x de un plano cartesiano
comunmente orientado, con lo que el electrén siente una fuerza en sentido contrario de esta direc-
cion, lo que resulta en su fuerte localizacién en la region izquierda de la estructura en todos los
casos debido a la magnitud del campo aplicado para un dngulo 0° respecto al eje horizontal y en
la esquina inferior izquierda de la estructura cuando el campo estd orientado a un dngulo de 30°

respecto al eje horizontal.

(a) (b) (c) (d)

Figura 3.9. Funciones de onda para el electron confinado en estructuras con grosor de la corteza
de (a,c) 15y (b,d) 2 [nm] bajo el efecto de un campo eléctrico de intensidad 1 [kV/cm] aplicado
en 2 direcciones: (a,b) paralelo al eje horizontal y (c,d) a 30° respecto a este.

Una consecuencia que no es apreciable en los gréficos, pero que es resultado de observar
en detalle los valores numéricos para los niveles energéticos mds bajos arrojados por el software,
es decir, aquellos niveles mas facilmente afectados por pequefias perturbaciones, es el efecto de
disminucion de potencial efectivo en a las esquinas; cuando el pardmetro w es de ancho 15 [nm] y
la probabilidad electrénica se localiza en la corteza, si el campo eléctrico es aplicado a lo largo de
uno de los radios de la estructura, como es el caso a 30° y el confinamiento se da en uno de
los vértices, las energias obtenidas son menores que aquellas conseguidas cuando la direccion del

campo eléctrico confina el electrén en una de las secciones rectas de la corteza, el caso a 0° (3.9a));
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aunque esta diferencia sea del orden de los milielectronvoltios bajo grandes campos eléctricos para
el primer nivel energético, lo cual no es apreciable grificamente, es evidencia del efecto en el
potencial debido al cambio de curvatura del QR dada por la ecuacién [T} un aspecto recurrente en

este trabajo y que vale la pena sefalar.
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Figura 3.10. Dependencia de los niveles energéticos del campo eléctrico para CSWN con 2
diferentes grosores de la corteza, (a) 15 y (b) 2 [nm].

En los gréficos de la figura[3.10] se observa la evolucién de los niveles energéticos respecto
al campo eléctrico. Lo primero que salta a la vista es el rompimiento de los niveles degenerados,
conocido como Efecto Stark, el cual se da en presencia de campo eléctrico; este se presenta mas
prontamente en los estados menos energéticos, mientras en aquellos con mds energia se requieren
campos eléctricos de mayor magnitud para conseguir este efecto.

Ademais se aprecia una diferencia significativa en el orden de las energias para los dos ca-
sos de la figura, lo cual no es consecuencia directa de la aplicacién del campo eléctrico sino del

potencial estructural del sistema; el orden de las energias es mucho mayor cuando w = 2 debido
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a la mayor probabilidad electrénica en el centro de la estructura donde el potencial estructural no
es cero, caso que se presenta cuando w = 15. Con relacién a esto se observa un comportamiento
diferente en la evolucién de los niveles energéticos: en el gréfico es notable que los niveles
energéticos superiores presentan un incremento visible antes de que se rompa la degeneracion, re-
sultado que no se observa en el grafico[3.10b] lo cual indica que éste es una consecuencia observada
en morfologias tipo QR, por lo que no aparece en QDs. Esto se puede explicar mas ilustrativamente
haciendo uso de los diagramas en la figura[3.§]

En dicha figura se observan el efecto del campo eléctrico sobre el potencial estructural
para los dos casos de interés en [3.10] y hay una diferencia esencial: mientras que en [3.10b] el
potencial dentro de la estructura resulta en una linea recta con pendiente eF, de modo que la
zona de menor potencial se encuentra siempre a la izquierda, y la de mayor potencial siempre
estard en la zona derecha, en la figura [3.10a y manteniendo esta vision bidimensional con fines
explicativos, se observa que, si bien la zona de menor potencial sigue siendo la izquierda, a la
cual los niveles menos energéticos caen prontamente, la siguiente zona de menor potencial se
encuentra en la derecha de la estructura, donde el electrén en los estados de mayor energia también
tiene posibilidad de localizarse hasta determinados valores de campo eléctrico; el aumento de la
magnitud de F produce un incremento en la pendiente que hace descender el potencial en la zona
izquierda de la estructura a la par que eleva el potencial a la derecha, con lo que los estados

energéticos situados en esta ultima region eventualmente sucumben.
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3.4. Efecto de los campos magnético y eléctrico combinados
Una vez observados los efectos de la aplicacion de campos eléctricos y magnéticos por separado,
es importante ver como afecta la localizacion electrénica y el espectro energético la aplicacion

simultanea de estos dos.

Estados
w [nm] 1 2 3

Tabla 3
Densidades de probabilidad electronica de diferentes estados a intensidad de campo eléctrico 0.1
[kV/em] y bajo la influencia de un campo magnético de 3 [T].

En la tabla 3] se observa el efecto de un campo magnético de 3[T] y un campo eléctrico de
0.1 [kV/cm] sobre estructuras con corteza de grosor 20 y 8 [nm]. En el estado 1 de ambos casos
es notable cémo la probabilidad electrénica es altamente afectada por el campo eléctrico, la ma-
xima probabilidad estd a la izquierda de la estructura y no es muy apreciable el efecto del campo
magnético. En el estado 2 se evidencia lo comentado en la subseccion anterior, respecto a la
localizacidn electrénica de estados mds energéticos alejados de la regién de menor potencial efecti-

vo, ademads de notarse el efecto atractivo de las esquinas superior e inferior para w = 20 [nm]; para



LOCALIZACION ELECTRONICA EN NANOHILOS 57

Estados
w [nm] 1 2 3
20 ‘:‘ @ | g
Tabla 4

Densidades de probabilidad electronica de diferentes estados a a intensidad de campo eléctrico 1
[kV/em] y bajo la influencia de un campo magnético de 3[T].

w = 8 [nm], debido a la mayor separacién de los niveles energéticos como consecuencia del con-
finamiento, la probabilidad electrénica mayor estd en una zona de potencial superior, mas hacia la
region derecha de la estructura. El estado 3 en ambos casos presenta mayor localizacion electroni-
caen la zona derecha de las estructuras, y tendencia un poco mds visible a rotar debido a su mayor
energia. Ademads, para estos dltimos dos estados se puede afirmar que ya se ha roto la degeneraciéon
y el estado 2 corresponde a la rama energética inferior ya que se localiza en una regién de confina-
miento intermedia en la corteza, lo que hace evidente su menor energia en comparacion al estado
3, que corresponde a la rama superior de esta degeneracion, con energia suficiente para localizarse
en la region derecha de la estructura, la region de la corteza de mayor potencial estructural.

En la tabla [ se tiene una situacién similar, para un campo eléctrico F = 1 [kV/cm], por

lo cual el efecto de este es mucho maés fuerte que en la tabla 3] como se aprecia ficilmente en el
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estado 1, donde el confinamiento es mucho méds marcado hacia la region izquierda de la estructura.
Igual que en el caso anterior, se encuentra que para los estados 2 y 3 ya se ha roto la degeneracion.

En el gréfico se observa el efecto de dos diferentes intensidades de campo eléctrico
sobre las oscilaciones AB para tres estructuras con w diferente. En el caso de un campo eléctrico

relativamente suave, F' = 0.1 [kV/cm], se observa como el primer estado energético de las ima-

genes [3.11a] [3.11c|y[3.11e|se desacopla de los demds; este desacoplamiento de niveles se debe al

confinamiento en la zona de menor potencial energético producida por la inclinacién del poten-
cial observada en [3.§] por lo que no perciben los 6 vértices de la estructura y no se entrelazan con
las subbandas que se crean entre los niveles energéticos superiores que si interactian con las 5
esquinas, los cuales no se ven afectados por la pequeia perturbacion.

Cuando el campo eléctrico es de gran magnitud, F' = 1 [kV/cm], es evidente en las figuras

[3.11b| 3.11d]y [3.11f] cémo la inclinacién de potencial efectivo es tan pronunciada que més niveles

energéticos son confinados en la region izquierda de la estructura y el efecto de las 6 esquinas pasa
a un segundo plano en términos de la influencia que estos tienen en el espectro energético, ya que
para este caso se rompe totalmente la simetria de 6 dobleces y el agrupamiento en subbandas que
habia predominado hasta el momento no es evidente para estos niveles energéticos.

Por dltimo, en el grifico [3.11d se observa cémo la mezcla de las subbandas se produce
para valores de campo magnético menores a aquellos obtenidos en la figura [3.4d] Aunque en es-
te caso las subbandas no estén claramente definidas, se sigue presentando mezcla de los niveles
energéticos para este valor de w pero, debido al rompimiento de la simetria hexagonal y al nuevo

distanciamiento entre niveles inducido por el fuerte campo eléctrico, esta mezcla se presenta entre



LOCALIZACION ELECTRONICA EN NANOHILOS 59

55
SN ANAANAANAN 351
VAVANVANVANVAVANVE
VNV NV YYD
— 45 _45'\/\/\/\/\/\/\/
é | é N D N N
351
L - ‘ ‘ - ‘ 25 ‘ : : ‘ -
00 05 10 15 20 25 30 00 05 10 15 20 25 30
BIT] B[T]
(a) (b)
175'/M\/ 7/\/\/\/\/\/
] 165
2165- E
i W 155
—
1551
1451
00 05 10 15 20 25 30 00 05 10 15 20 25 30
B[T] B[T]
(c) (d)

(e) )

Figura 3.11. Dependencia de la energia contra el campo magnético a para dos valores fijos del
campo eléctrico, (a,c,e) FF =0,1 [kV/cm] y (b,d,f) F =1 [kV/cm] para grosores de la corteza de

(a,b) 20, (c,d) 8 y (e,f) 2,5 [nm].
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los niveles 7 y 8, en lugar de los niveles 6 y 7, como se vio previamente.

4. Conclusiones
El anélisis realizado en este trabajo de grado a partir de la solucion de la ecuacién de Schrodin-
ger con la aproximacion de masa efectiva para un electron confinado en una nanoestructura bajo
efectos de campos eléctricos y magnéticos puede ser sintetizado en los siguientes aspectos.

La capacidad del método de elementos finitos para la resolucion de ecuaciones diferenciales
parciales en geometrias complejas permitié la obtencién de resultados conformes a lo reportado
hasta la fecha en lo que respecta a la localizacion electronica en QRs hexagonales.

Se demostré que una particula confinada en un CSNW de perfil hexagonal presenta un
espectro de energia andlogo al de la molécula de benceno, lo cual lleva a considerar estas estructu-
ras como posibles candidatos de sistemas moleculares artificiales con gran potencial para futuras
aplicaciones opto-electrénicas.

El modelar la estructura con un potencial de barrera finita permitié observar la importante
modificacion que experimenta el espectro electronico debida al efecto tunel y al desbordamiento
cuantico de la funcidén de onda hacia el ndcleo, cuando se tienen condiciones de confinamiento
magnético fuerte.

Los resultados mostraron que un CSNW hexagonal resulté ser un buen candidato para ob-

servar diferentes regimenes de confinamiento estructural contra confinamiento magnético.
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