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RESUMEN

TITULO: ESTUDIO DE LOS NIVELES DE ENERGIA ASOCIADOS A UN PORTADOR EN NANO-
HILO DE SILICIO CON CAMPO MAGNETICO AXIAL"

AUTOR: Sheryl Avendafio Pérez *
PALABRAS CLAVES: Nano-hilo de Si, Niveles de energia, Modelo de Kane.

DESCRIPCION: El estudio de estructuras de baja dimensionalidad de sistemas basados en Silicio
ha tenido un aumento en los Ultimos afios, y las perspectivas de aplicaciones tecnoldgicas se han
ampliado debido a estas nuevas estructuras. En este trabajo se estudian los niveles de energia
para un portador en un nano-hilo de Silicio con simetria cilindrica. Los célculos son realizados para
potenciales de confinamiento infinito, con y sin aplicacién de un campo magnético axial y a
diferentes radios del nano-hilo, dentro de la aproximacion de la masa efectiva y haciendo uso del
Hamiltoniano de Kane. Con estos valores de energia se determind la fuerza del oscilador, magnitud
importante al mencionar las propiedades 6pticas. Nuestros resultados son comparados para
sistemas similares realizados en otro tipo de material como GaAs, InAs, entre otros.

Se concluye que el comportamiento visto en los resultados obedece a un confinamiento en un pozo
cuantico y el efecto de la aplicaciéon del campo es desdoblar los niveles de energia y hacer visible
la diferencia de los dos estados a medida que el campo aumenta. Adicionalmente, se observa que
el modelo de Kane, el cual se reserva para elementos de brecha directa, es aplicable para el Silicio
aun siendo de brecha indirecta cominmente, pero que para los radios usados se comporta como
brecha directa segun las referencias y permite al modelo se completamente aplicable.

! Proyecto de Grado
2 Facultad de Ciencias, Escuela de Fisica, Dr. Carlos L. Beltran Rios
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ABSTRACT

TITLE: STUDY OF THE LEVELS OF ENERGY ASSOCIATED WITH A CARRIER IN SILICON
NANOWIRE WITH MAGNETIC AXIAL FIELD

AUTHOR: Sheryl Avendafio Pérez*
KEY WORDS: Si Nanowire, levels of energy, model of Kane.?

DESCRIPTION: The study of structures of fall dimensionality of systems based on Silicon has
had an increase in the last years, and the perspectives of technological applications have been
extended due to these new structures. In this work the levels of energy are studied for a carrier
in a silicon nanowire by cylindrical symmetry. The calculations are realized for potentials of
infinite confinement, with and without application of a magnetic axial field and to different radius
of the nanowire, inside the approximation of the effective mass and using the Kane's
Hamiltonian. With these values of energy the force of the oscillator decided, important
magnitude on having mentioned the optical properties. Our results are compared for similar
systems realized in another type of material as GaAs, InAs, between others.

One concludes that | dress the behaviour in the results obeys a confinement in a quantum well
and the effect of the application of the field is to unfold the levels of energy and to make visible
the difference of both states as the field increases. Additional, is observed that the model of
Kane, who saves himself for elements of direct gap, is applicable for the Silicon even being of
indirect gap commonly, but as for the radius used as direct gap according to the references and
allows the model completely applicable.

! Proyecto de Grado
2 Facultad de Ciencias, Escuela de Fisica, Dr. Carlos L. Beltran Rios



INTRODUCCION

La sociedad avanza rapidamente a un mundo cada vez méas saturado de
informacion y con apremiante necesidad de aumentar la capacidad de sus
herramientas electronicas, al mismo tiempo de disminuir sus costos y su tamafio.
En muchos casos esta limitacion hace dificil cubrir ciertas necesidades, como una
recoleccion de datos mas precisa, simplemente por el hecho de no poder

procesar, almacenar o manejar estos mismos.

En un futuro, como ha venido sucediendo hasta la actualidad, los elementos
electronicos seran mas pequefios en tamafo, hasta el punto en que se vean
afectados por las leyes cuanticas. Estos elementos de baja dimensionalidad, del
orden de nandmetros y que se relacionan con el progreso de la microelectrénica y
la optoelectronica son conocidos como pozos cuanticos, hilos cuanticos y puntos
cuanticos. Un hilo cuantico o nano-hilo es un dispositivo de baja dimensién con
forma alargada, que se compone de un semiconductor A y puede estar rodeado

por un semiconductor B, ver Figura 1:

< alabd) A (e bafe s

Fig. 1.1 Nano-hilo de semiconductor A, rodeado por un semiconductor B

Los semiconductores usados en estos nano-hilos pueden ser de diferentes grupos
periédicos, especialmente grupos Il y V #® sin embargo en la actualidad se han
venido estudiando nano-hilos hechos de semiconductores del grupo 1V, en
concreto el Silicio >, debido a la gran utilidad que ha tenido éste elemento en la

microelectronica y a su abundancia en la naturaleza, también se ha estudiado su



comportamiento con campos magnéticos ***! donde se han observado los efectos
del campo magnético sobre valores como el factor de Lande g y la fuerza del
oscilador. Se han planteado diferentes aplicaciones, desde modelos para poder
ser utilizados como interconexiones entre diferentes componentes, o también
funcionar directamente como zona activa de un dispositivo “***? hasta su posible

uso en aplicaciones para la computacién quéntica "\

También se ha estudiado, en un nano-hilo de Si con geometria cilindrica, la
estructura de bandas de energia haciendo uso de un modelo de perturbacién, los
resultados obtenidos muestran, que para cierto rango de radios, el nano-hilo de Si
posee un comportamiento de brecha directa, cuando naturalmente es de brecha
indirecta 1!, En trabajos recientes también se han estudiado los niveles de energia
asociados a puntos cuanticos de InSb !, utilizando para ello el modelo de Kane, y

su comportamiento ante campos externos.

En el grupo FICOMACO se ha estudiado los sistemas de baja dimensionalidad en
sistemas semiconductores de GaAs, InAs 2?2 sin embargo en este trabajo se
quiere orientar hacia el Si debido a la gran utilidad que ha tenido y a las nuevas

5121 esto ademas requiere el

propuestas que han surgido alrededor de é
conocimiento y el manejo de nuevos elementos asociados a la investigacion para

la solucion numérica de los modelos que se plantean.

Para nuestro trabajo estudiamos los niveles de energia asociados a portadores de
carga en un nano-hilo de Si de longitud infinita, radio R y un campo magnético
aplicado en la direccion axial para ello usaremos el modelo de Kane™®, tomando
un rango de radios para el cual el nano-hilo de silicio tiene un comportamiento de
brecha directal™, por medio de este modelos podemos hallar los niveles de
energia. Con estos valores de energia se procedera a determinar la fuerza del
oscilador, magnitud importante al mencionar las propiedades Opticas, debido a su
relacion con las frecuencias de resonancia transversal y longitudinal, y la

dispersién espacial. 101516



1.FUNDAMENTO TEORICO

1.1 Analisis

Para analizar nuestro problema con detalle debemos hacer un andlisis del
comportamiento de un electron de masa mp en un semiconductor, la ecuacion de

Schrédinger para portadores es:

2

2F;no +V(r) + 4mil§c2 (ox0OV)D |[w(r) =Ew(r) (1.1)

Donde el potencial cristalino V(r)es periddico, con el mismo periodo que la red
cristalina. El tercer término de esta ecuacion es la interaccion spin-orbita, siendo o
un vector cuyas tres componentes son las matrices de Pauli. Si llamamos T
cualquier traslacion sobre la red cristalina entonces el potencial, asi como su
gradiente, satisfacen la condicion de periodicidad, es decir, se verifica

queV (T +r) =V(r). Esto significa que se deben buscar soluciones de Bloch a la

ecuacion de Schrodinger de la forma:

W,, (r) =exp(ik [r)C, (r, k) 1.2)

Siendo C, invariante bajo traslaciones de la red, n es el indice de la banda y k es
el momento cristalino, restringido a la primera zona de Brillouin. Sustituyendo (1.2)

en la ecuacion de Schrodinger (1.1) obtenemos que:



[F+W k), (r.k) = E, ()C, (r. k) (L.3)

Por conveniencia hemos definido los siguientes operadores

2

N o= P +V(r)+ f ox[V 1.4.1

A= om VO 4mgcz( )b (141)

W(k) = h2k2+h2kﬁu (1.4.2)
k) = 2m, 2m, o
W= pto o (ox0v) (14.3)

4mcc? o

Notemos que H es el Hamiltoniano correspondiente a la ecuacion de Schrodinger

(1.1), cuyas autofunciones las denotaremos por . ,(r) o equivalentemente

C, (r,0). Por tanto podremos escribir la siguiente ecuacion de autovalores:

HC_(r,0) =E_ (0)C, (r,0) (1.5)

Por otra parte, es claro que el operador W(k)se anula para k=0 y ademas es
invariante bajo traslaciones sobre la red. Desarrollando las funciones C ,(r.k)en

términos de C, (r,0) podremos escribir

C.(r.k)=> A,k,nX,(r0) (1.6)

Introduciendo este desarrollo en la ecuacion (1.3), multiplicando por la conjugada

C..(r,k) e integrando en todo el volumen de la celda unidad se tiene facilmente

h%k? hk
ZKEn(O)—En(k)+ o ja +

nm
™ 2m,

(W, }Am(k,n) =0 (1.7)

0

Donde



= IQ Co(r,0)uC,(r,0)dr (1.8)

Q hace referencia al volumen de la celda unidad. Para valores pequefios de k

hik ..,
m,[E,,(0)—E ,,(0)

tenemos que A,(k,n)=1(n=m)y A, k,n)= ] (n #m). Utilizando

la ecuacion (1.7) tenemos la correccion de segundo orden para la relacion de

dispersion

(1.9)

_ LS Mo (K[
=00 =& O o, émgnE (0)-E,.(0)

2.2 Modelo de Kane

Luego del andlisis anterior podemos entender en que consiste el método de Kane,
hay que recordar que la ecuacion (1.9) es sélo valida para términos cuadraticos en
el momento k. Sin embargo, cuando estamos estudiando semiconductores de
intervalo prohibido estrecho, alguno de los términos [En(O)—Em(O)] puede no ser
grande, y por estar en el denominador puede hacerse necesario ir a mayores
ordenes en el desarrollo en k. Esto podria llevarse a cabo mediante el calculo
perturbativo, pero no cabe duda de que resulta demasiado tedioso. Por eso suele

utilizarse otra aproximacion debida a Kane.

Entonces, definimos a|S T>, |X T>, |Y T>, |Z T>,

>

%{
l/$/; ;\m

IS1), [X4), [Yi) y|Zi) como las ocho

funciones de onda de Bloch de los extremos de
las cuatro bandas (una de conduccion tipo s y
tres de valencia tipo p), donde la flecha indica el

spin, resulta que el término de interaccidén spin-

orbita no es diagonal en esta base, por lo que

interesa buscar una combinacion lineal que lo

k diagonalice. Esto se puede hacer si

Fig. 1.2 Bandas de un semiconductaor



encontramos una serie de funciones que diagonalice los operadores momento

angular totalJ=L +G y su proyeccion J,. Para bandas s el momento angular sélo

puede valer J=1/2, (simetria I'¢), pero para bandas p puede valer 1/2 6 3/2.

El diagrama de energias cerca de k=0 aparece esquematizado en la Fig. 1.2,
donde se indica la separacion de energias entre los extremos 7y ['g mediante el
simbolo Ay Eq4la energia de separacion de las bandas de conduccién y la de
valencia. Las nuevas funciones que vamos a escoger aparecen a continuacion en
la Tabla 1.1, junto con los autovalores de J y J; y las energias, tomando como

cero el punto g

ClJd|m Wim, E,(k =0)
Cy % % i[s 1) 0
C, % —% i‘Sl> 0
c, % _% %\(x—w)q E,
Cs % g —\/z‘ZT>+T‘(X +iY) 1) | -Eg
ce % % %‘(X+iY)T> E,
. % _g —E‘Z¢>—%‘(X—iY)T> £,
c, % % %‘ZT>+%‘(X+W)1> Eg-A
.. % _% %‘Zi>—%‘(X—iY)T> £-A

Tabla 1.1. Funciones de Onda



En esta base podemos calcular los elementos de matriz del operador W (k) dado

en (1.4) como Wij (k) =<Ci |VV(k)‘Cj>, sin tomar en cuenta el vector y, al despreciar

las interacciones spin-spin. En resumen, el resultado se muestra en la tabla 1.2

C: C> Cs Cs Cs Cs Cy Cs
1 1 1 1
—Pk,| |2 —Pk -—Pk,| ——=Pk_
Cy 0 0 J2 \/ngZ J6 0 J3 J3
1 2 1 1
-—=Pk,| |ZPk, | -=Pk_| ——=Pk_| 1
Cx 0 -Eq 0 J6 3 7|42 J3 ﬁsz
-1 ek
Cs | 2 0 -Egq 0 0 0 0 0
;|- Llm
Cs EPkZ V6 0 -Eg- A 0 0 0 0
1 2
—Pk, o
Cs 76 3sz 0 0 0 0 0 0
1
— Pk
Cs 0 NG 0 0 0 -Eq4 0 0
1 1
-—=Pk, | ——=Pk
Cs V3ot 3T 0 0 0 0 -Eq 0
Lk, | 1
Cs | v3 ﬁsz 0 0 0 0 0 Eq- A
Tabla 1.2 Representacion de los elementos matriciales Wj
Donde k, = (k, ik, )y P _ S|p, | X) :—£<S|py|Y> :_rlni S|p,|Z)




Las energias E(k) son los autovalores de ésta matriz Hermitica 8 x 8 (Tabla 1.2).

Las cuales se obtienen al resolver la ecuacion H,,,C, =EC,
1.3 Fuerza del Oscilador

En nuestro trabajo también nos interesa determinar esta magnitud, teniendo en
cuenta que la interaccion electron-foton, tiene como estrategia calcular la energia
absorbida de la onda plana de luz en dos caminos, usando la regla de oro de

Fermi y el electromagnetismo clasico.

Las transiciones oOpticas se obtienen calculando los elementos matriciales del
operador de transicién de dipolo eléctrico P = -eR, usando las funciones propias y

las energias correspondientes.

La fuerza de oscilador es una cantidad sin dimensiones que representa la
intensidad de una transicion de un estado inicial i a un estado final j en relacion
con la intensidad sumada de todas las transiciones posibles de aquel estado
inicial. Por lo que es relacionado con la probabilidad de transicion cuantica

mecanica (para una transicion)*®. La fuerza del oscilador se define:

2 . |2
f. =—= |lile i 1.13
= e, Wil @l (1.13)
Donde 7w, = € — &, que son niveles de energia en k=0 para distintos estados, e
vector en la direccion de la polarizacion del campo eléctrico que se produce en

una transicion, p el operador momento lineal y mg la masa del electron libre.



2. PORTADOR DE CARGA EN UN NANO-HILO

CILINDRICO

Los sistemas que se analizan en este trabajo son nano-hilos de radio R, longitud

infinita con un potencial de confinamiento v :{

0 p<R
o p=R’

Para lo cual usamos el modelo de Kane y las ecuaciones extraidas del

Hamiltoniano de Kane que vimos anteriormente, lo que nos permite escribir que

Hg.sC, =EC, queda de la forma:

Pk 2 JPKo . PK Pk
-EC,-—=C, + Pk .C, LC, +—=C,
1 f EN RN RN

2 Pk. . ,Pk_ . _Pk,
-EC ‘C + Pk C, +—C,
2 J_ V2 f f
P -E+E ), =0

V2
2 Pk,
\/;szcl— N C, (E+E9)C4 =0

2 Pk
\EPkZC2+ = -[E+E,)c, =0

Pk ¢, -E+E ), =0

V2

Pk, ~ Pk,

\/_ \/_ (E+Eg +A)C7 =0
Pk _ _Pk

2 C ,-[E+E, +A)c, =0

(2.1)

(2.2)

(2.3)

(2.4)

(2.5)

(2.6)

(2.7)

(2.8)
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Donde C; g son funciones de onda segun las bandas de la Fig. 1.2,asi:

Ci2son las funciones de la banda de conduccién s, C36 (huecos pesados) y Cyss
(huecos ligeros) son las funciones de la banda de Valencia g, C; g las funciones
de la banda de Interaccion spin-orbita I';. P es un factor del hamiltoniano, el cual
es igual a:

__n __n
p=-"spx)

Donde, |S>, |X>, |Y>, |Z> son funciones de Bloch de los extremos de las Bandas,
Eqla energia de separacion de las bandas de conduccion y la de valencia, donde
hay un cuadruplete (I's) debido a un momento angular total J=3/2 y la de spin-
orbita con un doblete (I'7) con J=1/2. A es la energia que hay entre ellas.

De las ecuaciones (2.3) a (2.8) Podemos despejar C34..g €n términos de C;, y
remplazando en (2.1) y (2.2) separando los términos con C; y C,, se obtiene el

siguiente sistema de ecuaciones:

JC, +IC, =0
(2.9)
LC,+MC, =0
Siendo
2
J=-E +P?2 Lo £+i +k+k- 1 +i +& (2.10)
3 |E, E, 3 \2E, E,) 2E
2
=P L k] (2.11)
3|E, E
2
=P 2o Lk k] (2.12)
3|E, E,
2
M= -E +P? k; £+i +k‘k+ i+ 1 +k+k_ (213)
3\E, E,) 3 |\E, 2E, ) 2E
Donde:
E,=E+E,

E,=E, +A
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El sistema de ecuaciones (2.9) se resuelve para un portador en hilo cuantico.

Analizando las ecuaciones (2.10) a (2.13), y teniendo en cuenta la relacion
p=ik y |p,p]=0 [r.p]=ing |k.k]=0 [k k]=0 [xk]=i

Nos reduce:
2
J=M = —E—P{% {éﬂ%ﬂ (2.14)
1 2
I=L =0 (2.15)
2 2

Donde [0° 10 ,oi 109 +a—,

pop\" dp) p?og® 0z°

Lo cual al reemplazar en (2.9) se obtiene:

0°C,, +9(E)C,, =0 (2.16)
Con

3E(E+E,)(E+E, +4)
9B = P2(3(E+Eg)+A)

(2.17)

Si consideramos ahora un portado bajo la accion de un campo magnético aplicado

en la direccion axial del hilo (H=H R) y con vector potencial magnético

A= (_H_Zy% j definiendo en este caso k, — k, £idr, ,r, =x iy, y llamando:

eH

A=—"
o (2.18)

Encontramos ahora que:

k.k]=0 [k,.k]=0 [r.k]=00 2i [rk]=2i 6 o0
[k, k] = [k, +idr,,k_=idr_|=-42
[kz'kt] - [kz'kt]ii/][kz'r:]zo
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Podemos reducir J, L, I, M de las ecuaciones de 2.10 a 2.13 en:

2 2
j=-E+P (2, 1) e + )% p? JPALL 1 (2.19)
3|E, E, h 3 |\E, E,
=L =0. (2.20)
2 2
M=-g+ |2+ 1 —D2+—2/“‘Z + A p? _pAr 1 (2.2
3|E, E, h 3 |\E, E,

Donde la ecuacion que debe resolverse cuando se aplica el campo es:

2
gLP(2 1 Py )y
3|(E+E, E+E,+A h

PZA( 11
3 |E+E, E+E,+A

Donde el signo positivo es para C; y el signo negativo para C,

=0 (2.22)

En nuestro trabajo la ecuaciones a resolver son (2.17) para el caso 1 (sin campo
magnético aplicado al nano-hilo) y 2.22 para el caso 2 (con campo magnético
aplicado al nano-hilo), donde se observa que el efecto del campo magnético es el

desdoblamiento de la las funciones C; y C,.

Otra variable importante que se analizo fue la fuerza del oscilador (1.14) que es
una cantidad sin dimensiones para expresar la intensidad de una transicion de un

estado j (final) a uno i (inicial).

2 . A2
fy = ‘<J|eﬂ3||>‘

mhw;

Las transiciones ocurren cuando el campo eléctrico esta polarizado en p, para las

otras direcciones no se producen transiciones bajo nuestros parametros, debido a
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. |2 . .
que el factor |<J e Hb||>| para las direcciones @y z es cero, con esto tenemos que

. 0
elp =-ir—
p =- o

2.1 SOLUCION PARA UN PORTADOR EN HILO CUANTICO
INFINITO CON POTENCIAL DE CONFINAMIENTO INFINITO SIN
CAMPO

....(.) {QR O. aln w

Fig. 2.1 Nano-hilo Cilindrico de radio R

En este caso tenemos un nano-hilo de longitud infinita de Si rodeado de una capa

de aire, analizando la ecuacion (2.16) bajo el potencial de confinamiento

0 p<R o
V= , la solucién tiene la forma
o p=2R
C,, = Ae k2R (0) (2.23)

Donde nos concentraremos en encontrar una solucién para R(p):

10 ( 0R(p)
0 (p 0p

j+(g(E)—%—k§)R(p)=o

Esto es la forma de la Ecuacion diferencial de Bessel en coordenadas cilindricas.

Reescribiendo y resolviendo
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R.,(0) =3, (4(E)p) (2.24)
£(E)=9g(E)-k; (2.25)

En este caso las condiciones de frontera determinan que R(p) debe ser 0 en =R,

es decir que

J,,(§(E)R)=0 por lo cual Zn=¢E)R es el I-ésimo cero de la m-ésima funcion de

Bessel, asi:

JoE ) -ki =2 (2.26)
La ecuacion (2.26) constituye la ecuacion trascendental a partir de la cual

hallamos los valores de energia.

La funcién de onda normalizada para este caso es:

C.,(00.2)= (meaz) (L‘ j 2.27
12(0.0.2) T ) n| 2EP (2.27)

2.1.1 Fuerza del Oscilador

Con la ecuacion (2.27) y la energias Er, podemos hallar la fuerza del oscilador, las

- . ., .0
transiciones, ocurren en la direccion p, con esto tenemos que e[p = —|ha—
0
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2

2 . NE 2 .. 0 T
=i Wil B =2 mi| -2 o

mhw; mhw;
on gt s o) o
asi f . = T (fmlleJmﬂ WG M, (2.28)
y M., =-in :Jm(%pj%\]m(%pjpap (2.28.1)

2.1.2 Parametros del Sistema

Para nuestro sistema tomamos un k,?= 0, un valor del radio del hilo entre 7 y 20

2;2]0 P2 :EPO2 =20[eV] , donde
m

A, Eg= 1,77 [eV] A=0,044[eV], Ep=

iP, = (S|p,| X) =(S|p,|Y) =(S|p,|Z); para P en [eV*A] entonces P?=3.81*E, segln

las referencias [1], [2], [8], [14]

Los valores (niveles) de energia se encuentran hallando las raices de la funcion

3En(Em +177)(E, +1814) _Z,, _
76.2(3(E,, +177)+0044) R

2.2 SOLUCION PARA UN PORTADOR EN UN HILO CUANTICO
INFINITO CON POTENCIAL DE CONFINAMIENTO INFINITO
CON CAMPO APLICADO



....(.) {&R = (.)....

Fig. 2.2 Nano-hilo Cilindrico de radio R bajo
accion de un campo magnético aplicado
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En este caso tenemos un nano-hilo de longitud infinita de Si rodeado de una capa

de aire, al cual se le aplica un campo magnético axial ver figura 1.3, haciendo uso

la ecuacion (2.22)

{— Ec,, +G(E)(— 02 +% +/12p2j + M(E)}cl2 =0

Con

2 2
DZ :li pi +i 0 +a_; |_Z :—ihi
pop\  dp) p?og® 0z° 1)

p? 2 1 Pz 3E+3E;+2A
Donde G(E) =— + =
3|E+E, E+E,+A) 3 [E+E,)JE+E,+4)
_2PAA[ 1 1 _ 2P2A A
M(E)= 3 |E+E, E+E _+A| 3 (E+E )(E+E +A)
9 9 9 9

La solucién de la ecuacion (2.29) es de la forma:

C,(0.4.2) = AR, ()
C,(p.8.2) = ™R, (p)

Por lo cual la ecuacién para la parte radial es:

2 2
(‘; I§j+la—R—m—R - P2A°R —(ZAm k% -
0

pop p?

st F(E)jR =0

(2.29)

(2.29.1)

(2.29.2)

(2.30)
(2.31)

(2.32)



17

2P2A( 1 1
M(E) _ 3 |(E+E;, E+E +A _ 2A
GE) P 2 L1 (3E+3E, +24)
3|E+E, E+E,+A

Donde F(E) =

A esta forma de ecuacion diferencial, se le puede hallar una solucion por funciones

Hipergeometricas, tratando de llegar a la forma confluente xy"+(a - x)y'-8y =0)

Si redefinimos R(p) de la forma

Im/ -y
R.N=vVy s e 4)(1,2(1/) (2.33)

Siendo y= A/, obtenemos:

2 2
: aXi_(m+“Z+1+m_ E_,FE)

12 _ Nz 4= =
yayz +(1+|m| y) ay 2 44 2 2 4AG(E) 44 JX“ 0 (2.34)

Esta es la ecuacion diferencial hipergeometrica confluente (Ecuacién de Kummer)

cuya solucion es la ecuacion hipergeometrica confluente M, (5,,,a,y)donde

2
,312 =m+k;+l+m—3E(E+Eg)(E+Eg+A)i = (2.34.1)
2 44 2 2 4[BE+3E, +28)P? T 2(3E+3E, +24)
o =1+m| (2.34.2)
y:/]p2 (2.34.3)

Por condiciones de frontera tenemos que la funciobn se anula, en
/~R

Yy m| —AR7 2 .
R(R) = [/\ ZR) e "2M(B.a,AR?) =0, es decir

M(B,a,AR?) =0 (2.3.35)

Con esto podemos hallar los valores (niveles) de la Energia. La solucion final o

ecuacion de estado seria:
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| -Ap
Culo.2) =A™ ip?) " e im(p, 107 (2.36)
C,(0.4,2) =A™ (1p )m/ /ZM(ﬁz,a,)Ipz) (2.37)
Siendo

A =([ et ) e s, 00 00

2.2.1 Fuerza del Oscilador

Las transiciones en este caso también ocurren cuando el campo eléctrico esta
. .0 . .
polarizado en p, con esto tenemos que e [p =-i % y la fuerza de oscilador sera
0

2

f, =

(Bl = ek =i 2

mhaw;

mha) ‘
con (mk|—ih%|mp>:—ihAzj (,1,02)‘"“e—apzM(ﬂ]k,a,Apz)*Cpap
Yy C(0)=[MIM(B,,a.00%) ~ AM(B,y.a,A0%) + M'(B,y,a, 07|

donde A:U: (Apz)\m\e_apz [M(ﬂl,a,)lpz)]zm,oj%

2AA, )

obteniendo fmm.=Mme.2 (2.38)
mnw;

con  Fo, =-inf (Ap?)" e ™ M(B, a,10%) *C(0)p0p (2.38.1)

Con C; se realizan los mismos pasos y el resultado es:
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2

——(k, mI|—|h—|k m'l’)

ji

\<| pli)| = ji

) =-in2m A [ (A0?)" e M(B,.a.10%)* C(0)00p

miow

. 6
(k,ml| 5

°7 {EM(ﬁz.-,a,ApZ) ~AM(B,.,@,A0°) +1M(ﬂ2.-ﬂ”'pz)}
p p

= (2] (1) e (B, .00 p0p -

_2AAAY L o
mha)]l mm

o = i8] (107) e ™7 M(B,,@,20%) *C(0) P (239.1)

(2.39)

mm'

2.2.2 Parametros del Sistema

Para nuestro sistema tomamos un k= 0, tomando la ecuacién como
independiente de z, un valor de R entre 7 y 20 [A]; Eq= 1,77 [eV] A=0,044 [eV],
E,=20[eV]donde; para P en [eV*A] entonces P2:3.81*Ep H=2 T 4AP? =hayE,,
wo es la frecuencia de ciclotron del electrén libre, segun las referencias [1], [8], [2],
[14], [20]

Los valores de energia se encuentran hallando las Raices de la funcion:

3E (Em +1.77E, +177+0.044 0.044
(3(EmI +1.77)+2*0.0444642*10° * 2(3(E,, +1.77)+2*0.044

M(m+0.5 ,1+|n1,1.523*10‘7R2j =0



3. RESULTADOS Y DISCUSIONES

Caso 1. Portadora en un Nano-hilo Niveles de Energia vs. Radio

18

16
14

12

10

E [eV]

R [A]

Fig. 3.1 Niveles de energia Eg vs. R

20 . .

Fig. 3.2 Niveles de energia E;; vs. R

20
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E [eV]

8 10 12 14 16 18 20
RA]

Fig. 3.3 Niveles de energia Ex vs. R

Para el calculo de los niveles de Energia de un portador en un nano-hilo de Silicio
en funcion del radio se uso la ecuacion (2.26), determinando 5 valores de energia,
para valores de m de 0, 1,2. En la Fig. 3.1 podemos ver que al aumentar el radio
la energia disminuye, comportamiento que se extiende sobre todas las I-esimas
raices calculadas, haciendo que los estados estén mas cerca en cuanto mayor es
el radio, las Fig. 3.2 y 3.3 siguen este mismo comportamiento. EI comportamiento
de la energia es semejante al reportado para una superred de nano-hilos de
InAs/GaAs y en un nano- hilo de InSb &7

En la grafica 3.4 se muestra la Fuerza del Oscilador vs. Radio para m=0, desde
I=1 hasta [=2.
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0.14 . . . . . .
0.12r 1

0.1+ 1
0.08F \ -

006 r \\ -

e 8 10 12 14 16 18 20

R [A]

Fig. 3.4 Fuerza del Oscilador Fp;, vs. R

Para el calculo de la Fuerza del oscilador de un portador en un nano-hilo de Silicio,
se usaron valores de m = 0, para la transicion del estado m=0 I=1 al m=0 I=2. En
la graficas 3.4 podemos ver que al aumentar el radio la Fuerza del oscilador
disminuye, comportamiento que se esperaba debido a que a mayor radio los
niveles de energia se encuentran mas cerca unos de otros. El comportamiento de
la Fuerza del oscilador es semejante al reportado para una superred de nano-hilos

de InAs/GaAsy en un punto cuantico de (In, Ga)As/GaAs 179,

Las graficas 3.5, 3.6 y 3.7 nos muestran Niveles de Energia vs. Radio para un
portador en un nano-hilo bajo accion de un campo magnético axial H= 2[T] para la

funcién C;



E [eV]

o MM A O O

14
R[A]
Fig. 3.5 Niveles de energia Eg vs. R de la funcion de onda C;.

8 10 12 14 16 18 20
RIA]

Fig. 3.6 Niveles de energia Ej vs. R de la funcion de onda C;.

23



24

25 . . . .

E [eV]

8 10 12 14 16 18 20
RIA]

Fig. 3.7 Niveles de energia E vs. R de la funcion de onda C;.

Para el calculo de los niveles de Energia de un portador en un nano-hilo de Silicio
al cual se le aplica un campo magnético axial se uso la ecuacion (2.33),
determinandose 5 valores de energia para valores de m de 0,1,2 para la funcién
Ci. En la Fig. 3.5 podemos ver que al aumentar el radio la energia disminuye,
comportamiento que se extiende sobre todas las |-esimas raices calculadas, las

Fig. 3.6 y 3.7 siguen este mismo comportamiento, que era de esperarse al tratarse

de un pozo.

Las graficas 3.8, 3.9 y 3.10 nos muestran Niveles de Energia vs. Radio para un
portador en un Nano-hilo bajo accion de un campo magnético axial H= 2[T] para la

funcion C,



0 8 10 12 14 16 18 20

R [A]

Fig. 3.8 Niveles de energia Eg vs. R de la funcion de onda C..

8 10 12 14 16 18 20
R [A]

Fig. 3.9 Niveles de energia Ei vs. R de la funcion de onda C..

25
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E [eV]

8 10 12 14 16 18 20
R [A]

Fig. 3.10 Niveles de energia Ex vs. R de la funcion de onda Cs.

Para el calculo de los niveles de Energia de un portador en un nano-hilo de Silicio
al cual se le aplica un campo magnético axial se uso la ecuacion (2.33),
determinandose 5 valores de energia para valores de m de 0,1,2 pero esta vez
para la funcién C,. En la Fig. 3.8 podemos ver que al aumentar el radio la energia
disminuye, comportamiento que se extiende sobre todas las I-esimas raices
calculadas, las Fig. 3.9 y 3.10 siguen este mismo comportamiento, que era de
esperarse al tratarse de un pozo. Comparando los valores hallados para C1y C,

realizamos las siguientes graficas:



25 T T T T
0,96535
c, —2T —10T
0,96539;__ Y
2 L \ i
S096538= S
i / ==
w 15+ 0,96536 C 4
2
0,96535
12.893 12893 128931 12.8931
RIAl
1 - i
0.5 2
D | | | | | |
8 10 12 14 16 18 20
R [A]
Fig. 3.11 Energia vs. radio para diferentes campos
aplicados, param=0y |=1
0,48544+ ]
0,48542+ _
C1
S 0,4854+ A
0}
LL
0,48538r 1
0,48536+ \—i/ ]
O 48534 1 L L 1 1 1 L L
’ 0 2 4 6 8 10 12 14 16 17

HT]

Fig. 3.12 Energia en funcién del campo para un radio de 20

[A] con m=0 para la primera raiz (I=1)
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En la Fig. 3.11 se observa la dependencia de los niveles de energia en funcion del
radio del nano-hilo, halladas para los estados dados por las funciones C;, de la
banda de conduccion, y campos magnéticos aplicados de 2 [T] y 10 [T] vemos la
misma dependencia con respecto al radio bajo campo magnético que sin él, es
decir entre mas pequeiio el radio mayor el nivel de energia, vemos que la energia
correspondiente a C, se encuentra por debajo de la correspondiente a C; para los
campos aplicado en ambos casos rompiendo la degenerancia correspondiente al
espin. A un mayor valor de campo aplicado las dos las energias se separan mas,
notandose que los valores de energia aumentan con el campo. En la Fig. 3.12
vemos la energia en funcién del campo, con m= 0 y I=1, vemos que la separacion
se hace evidente en cuanto mayor sea el campo aplicado, cosa que es natural
puesto que tiene el mismo valor en H=0. Podemos ver que el comportamiento de

la energia es semejante al reportado para un nano-hilo de InAst®l,

En las graficas 3.13, 3.14, 3.15 se muestra la Fuerza del Oscilador vs. Campo

para m= 0, desde I=1 hasta |=2

0.1388 . . . . . . .

0.1387

0.1386 1

L 0.1385- ]

0.1384 1

0.1383

0 2 4 6 8 10 12 14 16
HIT]

0.1382

Fig. 3.13 Fuerza del Oscilador Fo; Vvs.
H para R=7 de la funcién de onda C,;.
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0.1383F

0.1382

0

4 6 8 10 12 14
H[T]

Fig. 3.14 Fuerza del Oscilador Fo;, vs.
H para R=7 de la funcién de onda C..
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Fig. 3.15 Fuerza del Oscilador Fp1; vs. H
para R=7 entre de la funcion de onda C;
y Cs.
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Para el célculo de la Fuerza del oscilador de un portador en un nano-hilo de Silicio
bajo la accion de un campo magnético axial, se usaron valor de m = 0, para la

transicion del estado m=0 I=1 al m=0 |=2 tanto para C; como para C.

En las graficas 3.13, 3.14, podemos ver que al aumentar el valor del campo
magnético la Fuerza del oscilador aumenta, podemos ver que este
comportamiento es semejante al reportado para un Exciton de CdTe y GaAs y

para un pozo quantico de GaALAs/GaAs 1518,

La figura 3.15 representa la fuerza del oscilador en funcion del campo para una
transicion de m=0 |=1 de C; hasta m=0 I=1 de C, el presenta el mismo
comportamiento, a mayor campo mayor es la fuerza del oscilador, comportamiento
gue se esperaba debido a que a mayor campo los niveles de energia de las

funciones C; y C, se encuentran mas separados.
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4. CONCLUSIONES

Podemos concluir que el comportamiento visto en estas graficas obedece a un
confinamiento en un pozo cuantico, y que el efecto de la aplicacion del campo es
el esperado, desdoblar las funciones C; y C, haciendo visible la diferencia de los
dos estados a medida que el campo aumenta. Podemos ver que al comparar con
graficas de InAs®, las diferencias se hacen presentes debido a los parametros de
cada material pero el comportamiento es similar, es decir a mayor campo
magnético mayor separacion entre los niveles de energia hallados para las
funciones C; y C,. En conclusién el modelo de Kane, el cual se reserva para
elementos de brecha directa, es aplicable para el Silicio aun siendo de brecha
indirecta cominmente, pero que en radios menores de 2 mandémetros se comporta

como brecha directal y permite al modelo sea completamente aplicable.

Con respecto a la Fuerza del oscilador, vemos también que el comportamiento
visto en las graficas corresponde a lo esperado, al aumentar los valores de radio
en un portador en nano-hilo diminuyen los valores para la fuerza de oscilador,
debido a que a mayor radio los niveles de energia estdn mas cerca y tanto la
intensidad de la primera transicion y el total de posibles transiciones para el estado
base diminuye con respecto al radio. Para los nano-hilos bajo efecto del campo
magneético axial, la grafica nos muestra que mayor campo magnético, los valores
para la fuerza del oscilador aumentan, esta grafica corresponde al reportado para

un Exciton de CdTe y GaAs y para un pozo quantico de GaALAs/GaAs *°8,
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ANEXOS

22771

In=h

0.07

300.10™

Fig. 1 Niveles de Energia calculado en funcion del radio de un portador
en un nano-hilo de geometria cilindrica de InSb E4=0.2368 [eV] ref. [8]
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Fig. 2 Comportamiento de la energia de un portador en un nano-hilo de
InAs con un campo magneético aplicado en forma axial para las funciones
C1y Cy, niveles m=-2,-1, 0, 1, 2, Eg=0.2368 ref. [8]
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Fig. 3 La energia del Exciton Eq y la energia de interaccion de Columbio W
como una funcion del grosor t de un nano-hilo de InAs ref. [17]

I"-tr. LS S B DL N e I S S S B B S B B N S B B
.‘:' -
P |
" iy :
-H - n
1_ -
o ]
= :
2
) | I l o+ a w1 |_ ewon b oo w oo s oo
4 h H 12 14 [ £

Fig. 4 La fuerza de oscilador F,como una funcion del
grosor t de un nano-hilo de InAs ref. [17]
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Fig. 5 La fuerza de oscilador para la transicion E;HH; hallada en 2
modelos, asi como el experimental, contra campo magnético hasta
8T, ref. [18]
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Fig. 6 La fuerza de oscilador para un Exciton de CdTe y GaAs
contra campo magnético ref. [15]
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Fig. 7 Las fuerzas de oscilador de las transiciones de estado base al primer y al
segundo estado excitado como una funcion de la anchura del punto cuantico para
una separacion lateral entre los puntos de 20 nm, ref. [19]



