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NOTACION

En el presente trabajo se realiz6 la adimensionalidad de las unidades efectivas
para facilitar el desarrollo de la programacion, las unidades de longitud que se

utilizé fue el nandmetro (nm) y la unidad de energia el mili electronvoltio (meV).

A continuacion se muestra una lista de las notaciones mas importantes y

recurrentes del presente trabajo:

AME Aproximacion de masa efectiva
AA Aproximacion adiabatica
m* Masa efectiva del electron
D, Impureza donadora neutra
B Momentum lineal
a; Radio de Bohr efectivo
Ry * Rydberg efectivo
K Vector potencial magnético
Ve, Potencial de confinamiento geométrico
E, Energia de Enlace
EM Electromagnético(a)
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TITULO: EFECTOS DE UN HAZ LASER DE ALTA INTENSIDAD SOBRE LA
ENERGiA DE ENLACE DE UNA IMPUREZA DONADORA D° EN UN POZO
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GaAs/Ga,_ Al As*
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PALABRAS CLAVES: Impureza donadora, energia de enlace, hilo cuantico.

RESUMEN: En este trabajo obtenemos los valores de la energia de enlace de una impureza
donadora neutra (DO), localizada en el centro de un pozo cuantico (QW) de GaAl embebido en un
hilo cuantico (QWW) de (GaAl)As de longitud infinita y en presencia de un haz laser de alta
intensidad y frecuencia. El trabajo se desarrollo en el marco de la aproximacién de masa efectiva
(AME) y la aproximacion adiabatica (AA), como algo adicional a trabajos realizados recientemente,
se tiene en cuenta el vestimiento del pozo de potencial y el vestimiento del potencial coulombiano;
los célculos de las energias en la direccién radial y axial de cada particula se realizaron utilizando
un doble método de barrido trigonométrico, la ayuda de un método numérico y se desarrollo un
programa computacional para la determinacién de los respectivos calculos. Mediante esta técnica
se obtuvieron los valores de la energia de enlace en funcién del radio del hilo, de la posicion de la
impureza en el pozo y del parametro que contiene la intensidad del haz laser, ademas de esto se
calcula la energia de enlace en funcién de este parametro para diferentes concentraciones de
aluminio en la hetero-estructura, la concentracién de aluminio nos determina la altura del pozo de
potencial. Se encontr6 un nuevo comportamiento que le ocurre a la energia de enlace,
dependiendo de la altura de las barreras del pozo cuantico.

* Trabajo de grado

** Facultad de Ciencias Basicas, Escuela de Fisica, Doctor Carlos Leonardo
Beltran Rios (Director)
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TITLE: EFECCTS OF AN INTENSE LASER FIELD ON THE BINDING ENERGY
OF A DONOR IMPURITY D° IN A QUATUM WELL EMBEDDED IN A QUANTUM
WELL WIRE OF GaAs/Ga,_, Al As *

*

AUTHORS: Castellanos Jerez, Armando Cristian Camilo*
KEY WORDS: Donor impurity, binding energy, quantum wire.

Abstract: In this work we get values from the binding energy of a neuter donor impurity (DO),
located in the centre of a GaAS quantum well (QW) embedded in (GaAl)As cylindrical quantum well
wire (QWW) of infinite length, under the action of an intense, high-frequency laser field. This work
development effective mass’s frame (AME) and the adiabatic approximation (AA), as a supplement
to recent work, takes into account dresses the confinement potential well and dresses of the
Coulomb potential by making use of a nonperturbative theory, the numerical calculations of the
values of energy in a radial and axial address for all particles used to develop a double
trigonometric sweep the help of a numerical method an developed a computer program for
determining the respective calculations. By means of this technique obtained the values from
binding energy as a function of the wire radius, impurity position inside the quantum well and the
parameter that contains the laser fields intensity, also this is the binding energy calculated based in
this parameter for different aluminum concentration in the hetero-structure and of intensity of the
laser field. We found a new behavior that happens to the binding energy, depending on the height
of the barriers of the quantum well.

* Senior thesis Project.

** Facultad de Ciencias Basicas, Escuela de Fisica, Doctor Carlos Leonardo
Beltran Rios (Director)
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INTRODUCCION

En las dltimas décadas se ha visto gran interés por el estudio de estructuras de
semiconductoras de baja dimensionalidad: pozos (QWSs), hilos (QWWSs), puntos
cuanticos (QDs) y superredes (SLs) de pozos en nanohilos [1,2]. Especialmente
se han estudiado tedrica y experimentalmente los cambios en las propiedades
fisicas de dichas estructuras semiconductoras bajo la influencia de perturbaciones
externas tales como los campos eléctricos, magnéticos, de laseres y presiones [1],
con la finalidad de manipular los diferentes estados electrénicos, de las mismas,
para la creacion de dispositivos electronicos a escala nanométrica los cuales
presentan propiedades muy importantes en la fisica, la ingenieria, la Optica y la
electronica. Ademas de esto en las ultimas décadas se ha despertado el interés
en las estructuras basadas en las combinaciones de elementos de los grupos Il y
V de la tabla periodica, como el Al, Ga, In del grupo lll y As, Sb, N del grupo V;
formando heteroestructuras del tipo GaAs, InP ,GaSb, InAs, entre otros; motivados
por muchas aplicaciones en la microelectrénica, por sus propiedades
optoelectronicas [3], entre ellas la de fotoluminiscencia asociada a impurezas y
excitones [2,4], con el fin de obtener una nueva generaciéon en dispositivos
destinado al desarrollo de computadoras mas veloces, detectores mas sensibles,

celdas fotovoltaicas de mayor eficiencia, huevos sistemas de comunicacion, etc.

Al trabajar con estructuras de baja dimensionalidad, o cuando al menos una de
las tres dimensiones de una estructura semiconductora es comparable a la
longitud de onda de De Broglie para el movimiento de los electrones en su interior,
las propiedades fisicas del semiconductor muestran efectos cuanticos, como la
cuantizacién de la resistividad entre otros, que pueden ser estudiados para
posteriormente modificar sus propiedades [2].
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El interés que se despertd, en cuanto al estudio y fabricacion de estos dispositivos,
fue debido a la posibilidad de controlar la dinamica de los electrones en superficies
muy finas o interfaces entre capas atomicas; y que J. Bardeen y su grupo concibid,
e inicio su desarrollo, a través de la rapida aplicacién del transistor, este entre
muchos otros logros alcanzados a sabiendas que se tiene un control estricto de la
composicidon quimica, la estructura y la geometria de estos dispositivos [5], para la
fabricacion de tales dispositivos y heteroestructuras a escala nanométrica, con
propiedades Opticas y de conduccién muy diferentes a la de los semiconductores
en bloque [6], se han desarrollado técnicas como la Epitaxia por Haces

Moleculares MBE, la litografia por haces de electrones, entre otras.

Una de las propiedades de estas heteroestructuras semiconductoras dista de
otros materiales o compuestos naturales, estan determinadas, en su mayoria, por
la naturaleza de sus estados electrénicos, fondnicos, exciténicos y de impurezas

de estos sistemas nanomeétricos.

Uno de los parametros mas importantes en los sistemas de los semiconductores
y que aparece en la estructura de bandas, es la brecha de energia prohibida, de
modo tal que cuando un electron de la banda de valencia supera dicha brecha,
debido a que obtiene una energia suficiente, es promovido a la banda de
conduccion y puede moverse por el material [2]. Los QWSs poseen la estructura en
forma de emparedado, en el cual una capa de un semiconductor A (por ejemplo,
GaAs) esta totalmente rodeada de otro semiconductor B (por ejemplo, (GaAs)Al),
cuya brecha de energia es mayor que la del semiconductor A. Por este motivo, en
las junturas entre los dos tipos de semiconductores, existen saltos de energia,
tanto en el piso de la banda de conduccion como en el techo de la banda de
valencia, que da lugar al confinamiento de los portadores de carga en las
correspondientes bandas; gracias a las propiedades de estos materiales, es
posible encontrar muchas aplicaciones que involucran sistemas de confinamiento
cuantico en dispositivos electrénicos tales como los transistores de alta movilidad,

el diodo emisor de luz y los laseres semiconductores [7].
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Teniendo construida la barrera de potencial en nuestro arreglo de
semiconductores, dopamos su estructura cristalina introduciendo una impureza,
en nuestro caso una de tipo donadora. Debido a la dimensién del confinamiento
geométrico que experimentan los portadores de carga, nuestro sistema puede ser
modelado utilizando la mecanica cuantica para una particula tipo hidrogenoide,

para calcular la energia de enlace de esta impureza.
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ANTECEDENTES

A nivel general, el primero en realizar céalculos sobre la energia de enlace de una

impureza tipo hidrogenoide, fue G. Bastard, a inicios de la década de los 80 [8];
sobre un arreglo de Gaas/Ga,_, Al As, con la impureza centrada en un pozo

cuantico de barrera infinita, se han realizado diversos trabajos para diferentes
tipos de confinamiento teniendo en cuenta parametros tales como la concentracion
de aluminio, la masa reducida y en algunos casos la posicion de la impureza [10],
y comparando estos resultados teoricos con la parte experimental; Bryant [11]
analizo la energia de enlace para una impureza dentro de esta configuracion de
materiales con geometria cilindrica. Este tipo de semiconductor ha sido uno de los
mas investigados y publicaciones tiene, debido a sus interesantes propiedades al

formar la heteroestructura.

Zhen — Yan Deng et. Al trabajaron en el CCAST la misma configuracion de
semiconductor, para impurezas donadoras y aceptoras dentro de un punto
cuantico esférico, en el andlisis de los efectos de la variacion espacial por
apantallamiento dieléctrico[12], en el cual concluyeron que cuando esta variaciéon
es considerable, la energia de enlace de la impureza se incrementa notablemente.
M. Shanti y A. Jhon Peter quienes actualmente han publicado estudios de este
semiconductor con impurezas, en presencia de un haz laser intenso [13], Qu
Fanyao et. Al [27] en 1996 calcularon la energia de enlace de una impureza
donadora dentro de un hilo cuantico de longitud infinita en presencia de un haz
laser de alta intensidad y E. Nisculescu et. Al [28] en 2008 realizaron un estudio,
calculando la densidad de estados de energia de una impureza donadora dentro

de un pozo cuéantico bajo efectos de un haz laser intenso, teniendo encuentra el
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vestimiento del pozo de potencial y el vestimiento del potencial coulombiano;
todos ellos encontraron que la energia de enlace de una impureza donadora en un
pozo cuantico y un hilo cuantico, se incrementa al disminuir el radio y decrece al

aumentar el valor de la amplitud del haz laser.

Bajo la perturbacion de un campo eléctrico externo en una impureza donadora
confinada en un hilo cuantico, N. Porras Montenegro [14] calculo la energia de
enlace de la impureza donadora, en los cuales observaron la dependencia de la
energia al aumentar el valor del campo eléctrico y la deformacién del pozo
cuantico, entre muchas otras publicaciones que él, como cabeza del grupo de
Fisica Teorica del Estado Solido de la Universidad del Valle ha realizado en

revistas de Colombia, Brasil, Europa y Estados Unidos.

Localmente, el Grupo de Fisica Computacional en Materia Condensada
(FICOMACO), perteneciente a la Universidad Industrial de Santander, ha realizado
diversos trabajos de analisis de energias de enlace de impurezas y excitones,
utilizando el método de dimensién fractal desarrollado dentro del grupo, y el
método de barrido trigopnométrico, dentro de la aproximaciéon de masa efectiva
(AME) en estructuras de baja dimensionalidad. Galvan [15] estudié un sistemas de
pocas particulas en nanohilos y superredes de nanohilos, alli analizé la energia
del estado base en funcion de la posicion de la impureza donadora en la
heteroestructura, Gomez [16] estudié el comportamiento de una impureza en
discos cuanticos embebidos en hilos cuanticos de longitud infinita donde se
observo el incremento de la energia de enlace al disminuir las dimensiones y la

diferencia de su valor para el confinamiento finito e infinito.

Adicionalmente el profesor Ilia Milkhailov integrante de nuestro grupo ha realizado
publicaciones internacionales, referentes a los estados electronicos de impurezas
donadoras en diferentes heteroestructuras como hilos [17] y puntos cuanticos

esféricos [18].

Para estos calculos de los estados electronicos de impurezas dentro de esta

configuracién de heteroestructura y en otros semiconductores ya mencionados,
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se han utilizando métodos variacionales, métodos perturbativos y el método de

Montecarlo, entre otros métodos.
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GENERALIDADES

2.1 Confinamiento cuantico en nanoestructuras semiconductoras

Al analizar estructuras de dimensiones comparables con la longitud de onda de De
Broglie, en al menos una de sus dimensiones, los efectos cuanticos en estas
estructuras empiezan a ser notables; en semiconductores, considerando la masa
efectiva de los portadores, los efectos cuanticos podrian observarse para
espesores del orden de 10 a 1000 veces la constante de red de estos materiales
[19].

Una forma para construir sistemas de confinamiento cuantico, es crear pozos
cuanticos; que podemos construirlos al combinar dos semiconductores de gap
directo diferente; si el ancho del pozo es lo suficientemente pequefa, podemos
conseguir un confinamiento cuantico por tamafio, y es posible realizar calculos de
los estados electréonicos de distintas particulas confinadas dentro del pozo, a
través de la ecuacion de Schrddinger unidimensional. Cuando el pozo de potencial
es de mas de una dimensidn, como las estructuras cuanticas tipo hilos o puntos,
si se maneja simetria esférica o cilindrica, es posible resolver este problema
mediante el uso de la ecuacion de Schrédinger, aunque en algunos casos con un

poco de complicaciones.

Dependiendo del grado de confinamiento que experimenten los portadores,

podemos conseguir tres tipos de estructuras estudiadas ampliamente. Si el
19



confinamiento es solo en una direccion, tendremos una estructura bidimensional,
llamada pozo cuantico; confinando en dos direcciones obtenemos una estructura
unidimensional, hilo cuéntico y si el confinamiento es en las tres dimensiones,
tenemos un punto cuantico. Debido al grado de confinamiento, existen grandes
diferencias en la densidad de estados (Fig. 1). Visto desde la parte tecnologica y
demostrado por diversos estudios de sus propiedades Opticas y de transporte, de
tales sistemas, se ha comprobado que su eficiencia cuantica y ganancia espectral

son superiores a las estructuras comunes de calidad comparable [19].

Densidad de estados en funcion de la energia para heteroestructuras de distintas
dimensiones. (a) Estructura tridimensional cuantica, (b) pozo cuantico, (c) hilo

cuantico y (d) punto cuantico.
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Figura 1 [20].
Teniendo un espectro cuasi-discreto de energias de los portadores para el caso
de los hilos y los puntos, se espera que la anchura de la linea de transmisién
Optica sea pequefia; al comparar esto con su parte experimental se tiene que la
anchura total a media altura (FWHM) es menor de 100peV [19], lo que nos

garantiza las predicciones tedricas.

Estos sistemas nanométricos se han podido fabricar gracias al desarrollo
acelerado de técnicas para el crecimiento de este tipo de estructuras en
semiconductores [20], obtenidas mediante deposicidn sucesiva de capas finisimas

alternadas de dos semiconductores. Gracias a procesos tecnoldgicos como la
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Epitaxia por Haces Moleculares (Molecular Beam Epitaxy MBE), la deposicion
quimica de vapores metal-organicos (Metal-Organic Chemical Vapor Deposition
MOCVD), pulverizacién catddica, la litografia por haces de electrones [3] entre
otras técnicas, ha sido posible la fabricacion de heteroestructuras mas complejas y

de mayor calidad, reduciendo al minimo las tensiones y defectos no deseados.

El crecimiento de estas estructuras semiconductoras que nos interesan,
inicialmente se desarrollo a gran escala a través de la técnica de la litografia por
haces de electrones; con la cual se desarrollaron dispositivos basados en
nanoestructuras como los hilos y los puntos cuanticos, fabricados de forma facil y
con considerable calidad; y a medida que pasaba el tiempo se depur6 esta técnica
perfeccionando los respectivos procesos de fabricacion; pero esta técnica es en
cierto grado débil, al ser vulnerable al ataque quimico posterior al proceso de
grabado, lo cual le afecta, deteriorando notablemente las propiedades Opticas de
la estructura. Ademas de esto resultaba costoso construir una gran densidad de

puntos cuanticos uniformes con las técnicas litogréaficas [20].

Por otra parte MBE es una técnica de evaporacion en ultra-alto vacio (UHV), en la
que se evaporan los compuestos deseados en células (células de Knudsen) de
evaporacion en forma de haces moleculares en direccion a un substrato con una
superficie plana, sobre la que se incorporan epitaxialmente a temperaturas
adecuadas. Los flujos moleculares pueden ser interrumpidos rapidamente
mediante dispositivos de cierre, con lo que se obtiene un excelente control de la
cantidad de las especies depositadas y asi podemos obtener heteroestructuras
con cambios de composicion a nivel de la monocapa atémica; para el caso de
crecimiento de semiconductores, los substratos suelen ser monocristales pulidos,

cortados en direcciones cristalograficas adecuadas [3,19].

Fue una inquietud en sus inicios cOmo elegir los elementos o compuestos para
construir las heteroestructuras, que hoy en dia es relativamente facil crearlas con
distintas combinaciones entre los grupos IlI/V y lI/VI, por las técnicas ya
mencionadas, especialmente el crecimiento Epitaxial. En el sistema heteroepitaxial
existe un desajuste entre el parametro de red entre la capa epitaxial y el
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substrato; para los sistemas como el (GaAs)In es del 7,2%, mientras que para €l
(GaAs)Al es del 0,1%; en la industria tecnologica para muchas aplicaciones se

busca que este pardmetro sea nulo o en su defecto minimo.

En este trabajo manejamos la configuracién (GaAs)Al debido a lo anteriormente
mencionado, a sus propiedades y aplicaciones; de la figura 2 nos podemos dar
cuenta del minimo en el gap y que la constante de red para nuestra configuracion
es casi la misma, para el GaAs de 0,56535 nm con una incertidumbre de
1X107°nm, mientras que para el AlAs se tiene un valor de 0,56622 nm;
dejandonos un excelente ajuste en el acoplamiento del atomo aluminio[3], siendo

una excelente eleccién trabajar con este semiconductor.

Esquema general para confrontar la constante de red de algunos semiconductores

y su energia de Gap

1
I© Zns
L Hi-v 1-Vi
direct gap =
X-gap . 380 nm
3 ZnSe L-gap — I
o
AlP OCdS Visible
- DZnTe - range

CdSe -

780 nm
AISH ™ OCdTe |

—1—_ 13 mm

Energy gap [eV]

GaSb

1.5 pm
InAs 4

Figura 2. [26].

Ya elegida la configuracion de materiales que vamos a utilizar para crear el
sistema de confinamiento cuéntico, podemos introducir una impureza en el
material confinado, garantizamos portadores de carga en un estado semi-libre.
Como el portador de carga no se encuentra totalmente libre por que el nucleo de

la impureza, queda descompensado electronicamente y atrae a la particula
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donada; teniendo en cuenta esta interaccion podemos calcular la energia de

enlace del electrén con el i6n dentro del pozo cuantico.

2.2 Impurezas

En la fisica del estado solido, es muy comdn encontrarnos con el término “estados
de impurezas”, que se refiere a estados electrénicos localizados que pueden tener

lugar en un cristal debido a:

e La presencia en el cristal de uno o varios atomos diferentes (impurezas
substitucionales o intersticiales).

e La ausencia de uno o mas atomos del cristal (vacancias).

e El desplazamiento de uno o mas atomos del cristal de sus posiciones de
equilibrio (intersticios, dislocaciones).

e EI agotamiento del medio cristalino en su frontera con otros medios

(superficies).

Para todos estos casos se rompe la simetria traslacional del cristal con la
aparicion de un potencial adicional debido al tipo de impureza, para el presente
trabajo utilizaremos un tipo de impureza substitucional [5], que se conoce como
atomos de tipo hidrogenoide; la cual se puede modelar como un sistema dos
particulas de carga eléctrica opuesta, que se encuentra dentro de un
semiconductor, en el sitio de la red cristalina que normalmente ocuparia otro
atomo del mismo semiconductor; este atomo forma enlaces con los &atomos
vecinos mas cercanos, dejando un electron con interaccion coulombiana débil con

el nucleo.
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Modelo de una impureza donadora neutra

o o . © O o
o o © o o
o C‘_} o Q o
e O oc O} o
o O o O o
o S-.. © D o
o O ° O o
Ga Bs

Figura 3 [15].

Un ejemplo de esto es la impureza donadora neutra, la cual usaremos en el
presente trabajo, que se compone de la pareja electron-ion; si a la red cristalina de
nuestro semiconductor de GaAs le introducimos un atomo del grupo IV como el
silicio o el germanio, que remplace un atomo de Ga (ver fig. 3), este se enlaza
quimicamente con los demas atomos con tres de sus cuatro electrones de
valencia, dejando un electron casi libre en la banda de conduccion; por eso a
temperaturas ordinarias, es posible ionizarlo mediante agitacion térmica de la red.
El 4&omo de impureza queda fuertemente unido a cuatro &tomos vecinos por
medio de enlaces covalentes, quedando inmovil y se convierte en un ién positivo.
Cuando una impureza es puesta dentro de una heteroestructura, esta se
encuentra sometida a un potencial de confinamiento, que trae adicionalmente

unos efectos interesantes, debido a que dependiendo de las dimensiones del
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confinamiento geomeétrico que experimenta la impureza y la posicién a la que se

encuentre, tiene una funcién de onda y energia de enlace diferente.
2.3 Aproximacién de masa efectiva

Debido a los efectos que produce una impureza dentro de una red cristalina,
explicados anteriormente, y en especial, el rompimiento de la simetria traslacional;
al ocurrir esto, el problema del electron en el cristal presenta complicaciones,
debido a que ademas del potencial cristalino, el electrén siente un potencial
asimétrico de atraccion, imposibilitando la solucion exacta del la ecuacion de

Schrédinger para este sistema [21].

Esta aproximacion se utiliza con frecuencia para resolver este tipo de problemas,
en la cual aprovechando que la banda de energia es de forma parabdlica en los
semiconductores y por esto el portador se comporta como un portador libre con

masa efectiva.

Estructura de bandas del GaAs

X CB
Minimum

I"CB
Minimum

level
I'VB
Maximum

Figura 4 [5].
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El semiconductor de GaAs se vale de esta aproximacion ya que la estructura de
bandas, es aproximadamente parabdlica en el fondo de la banda, su masa
efectiva es aproximadamente isotropica e independiente de la energia como se
observa en la Figura 4; lo Unico que cambia en esta aproximacion, es el valor de la

masa del electron en el vacio, por una masa efectiva. Para la configuracion de
Ga, ,Al,As, su Gap es directo en el punto I', para x< 0,45 y su masa efectiva del

electrén en el punto T" es:
m. = (0,067 +0,083x)m, (2.1)
donde m, es la masa del electron en el vacio.
El valor de su Gap es
E.(Ga,_, Al As) = E.(GaAs) +1,247x [eV] (2.2)

La distribucion espacial de los perfiles de las bandas de conduccion y de valencia,
dan lugar a los potenciales de confinamiento; esto se puede modelar en el

siguiente hamiltoniano:

2

~ IR - e
HW:[_%VZ +Z(r)—7+v(2)}u= Ey (2.3)

Donde m es la masa del electron libre, y(r) es el potencial cristalino periodico,

que para toda la red cristalina se basa en la siguiente ley:

2(N=7(r+3 na)

(2.4)

Donde r es un punto arbitrario en la red, N, es un numero enteroy @ coni=1,2y

2
. e .
3, son los tres vectores bases de la red de Bravais, —— es el potencial de
r

Coulomb y V(z) es el potencial de confinamiento; para la ecuacion (2.3). Al
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realizar la aproximacion de la masa efectiva, obtenemos un hamiltoniano

simplificado quedando de la siguiente forma:

O o, € (2.5)
Hy =| —=V°"——+V(2) [y =Ew :
2m r

donde del término m", se le conoce como masa efectiva del electron, en cual esta
la informacién de la red; para cada material es diferente y solo se puede obtener

su valor de manera experimental.
Para poder plantear la transformacion

2 - 2 2.6
_Zfl_mvz+;((r)_)_2frl11* V? (26)

Tomamos de la ecuacion (2.3) el siguiente término
N oS- (2.7)
—— V24 x(r) |¥ =Ec¥ :
2m

Donde ¥ es la funcién de Bloch y Ecnos indica la energia asociada al electrén

libre en la banda de conduccién. Aplicando ¥ = u E(F)e‘R'F , podemos observar que

satisface la ecuacion:

2 2 21,2
{—h—vz—ih—(ﬁﬂjt;(@)}uﬂ =[Ea(R)—h K }uaﬁ (2.8)
m ' m '

Donde « indica el nimero de la banda de energia y kel vector de onda. Al

observar la estructura de bandas del GaAs, se puede notar facilmente que para

k =0, la transicién electrénica se da al maximo de la banda de valencia, al minimo
de la banda de conduccion, llamando a este comportamiento, transicion de gap

directo.

De lo anterior si k — 0 podemos transformar la relacién (2.8) en
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|:HB +Z(R)]Ua,o =€ Uy (2.9)

2
donde H, :_h_vz + (1) (2.10)
2m
2 21,2
y 2(K) ——Ih—(k V)+ Ik —~0 cuando k-0 (2.11)
m 2m

Como ;((R) se hace pequefio comparado con los otros términos del hamiltoniano,
se puede tomar como un potencial perturbativo y se puede aplicar el método de
perturbacion a (2.9), y con esto obtenernos el valor de la energia en el minimo de

la banda de conduccion,

_E (O) (2.12)

0
Donde k.P=-ik,.P, y E (0)-E(0)=E,, y E,es el gap del material con esto

reescribimos la ecuacién (2.10) de la siguiente forma

21,2

E.—E,0)+ 1 (213)
2m*
] (2.14)
1

= es el llamado tensor de masa efectiva y como su expresion lo indica contiene
m*

Donde __[_+ j‘uvo i vO

informacion de la red, expresada en la componente del momentum y el gap del

material.

A partir de la ecuacion (2.13) y reemplazando en la ecuacion (2.9)
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> - nk?
[He+2(K) |y {Ec(on 2m*}'[/ (2.15)

Haciendo la siguiente transformacion k =iV, podremos transformar la ecuacion
(2.3) y operar de la siguiente manera

nk? (2.16)
2m*

2
—Zh—mvz +xy(r) > H_+ y(k) > E_(0) +

Para finalmente reescribir el hamiltoniano de la ecuacion (2.3) de la forma

2 2
HVI{— h *vz_e_+v(z)},, (2.17)
2m r

La expresion anterior es valida para usarse para impurezas confinadas en pozos

cuanticos y otras heteroestructuras tales como hilos y puntos cuanticos.
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FUNDAMENTOS TEORICOS

3.1 Aproximacion Adiabatica (AA)

La ecuacion principal del presente trabajo es:

~Ay(p,2)+V(p,2)y(p.2) = Ey(p,2) (3.1)

Pero tiene a una solucién analitica, debido a que no se pueden separar la
componente axial de la radial, y debido a que la donadora en presencia del haz
laser se puede modelar como dos iones separados equidistantemente de un
electrén, no se puede aplicar el método de dimension fractal, o cualquier otro
método trabajado en el grupo, por esta razon la solucion del problema es
numérica. Pero gracias al método de la aproximacién adiabatica se pueden
separar los dos movimientos que pueden presentarse dentro del sistema, un
movimiento rapido (radial) del otro relativamente lento (axial). Este método
consiste en considerar un radio pequefio comparado con su ancho, teniendo
mayor confinamiento en direccion radial y por lo tanto una contribucién de energia

mas significativa.

La funcion de onda de nuestro sistema y(p,z) por lo tanto se puede separar en:

v(p.2)=1(p2) 1,(2) (32)
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Teniendo presente este método la ecuacion (3.1) la podemos dividir en dos
ecuaciones sencillas, de acuerdo a la dependencia de sus coordenadas, para

posteriormente resolver por medio del método de barrido trigonométrico.

~1,(p.2) —% f,(p.2)+V,(p.2)f,(p.2)=E,(D)f,(p,2) (3.3)

_fz”(z)+E(Z) fz(z): ED0 fz (Z) (3.4)
3 .2 Método Barrido Trigonométrico (BT)

Este es un método numerico de alta precision que nos permite resolver de forma

sencilla ecuaciones de la forma:

1 d d
‘WE[ f (r)w(r)}vw) = E4(r) (35

Para este método realizamos un cambio de coordenadas de nuestro sistema a las
coordenadas de Poincaré, con el objetivo de disminuir en un orden la ecuacién

diferencial, realizando el siguiente cambio de variable,
#(r)=A(r)cosd(r) y ¢'(r)=A(r)send(r) (3.6)

A(r)nos representa la amplitud de las curvas de Poincaré y 4(r) su fase; si

sustituimos (3.6) en (3.5) y bajo unos pocos paso algebraicos llegamos a una

ecuacion diferencial de primer orden
6'(r) =—(sen’8(r) + h(r)send(r) cos &(r) + (E =V (r)) cos’ 6(r)) (3.7)

f'(r . L, L .
Donde h(r)=%, resolviendo la ecuacién (3.7) numéricamente, por cualquier
método, por ejemplo el Rungge—Kautta, se puede obtener el valor de energia E que
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estamos buscando; mas adelante utilizaremos paso a paso el método de BT para
calcular los valores de energia de nuestro sistema y se podra observar mejor la

aplicacién de este método.

3 .3 Vestimiento del potencial de confinamiento geométrico

Cuando un QW esté en presencia de una radiacibn monocromética, el campo de
radiacion EM linealmente polarizado a lo largo de la direccion axial z, los estados
electrénicos correspondientes al potencial de confinamiento y el campo EM,
pueden ser estudiados incluyendo el potencial correspondiente al campo EM
externo en la parte cinética del operador Hamiltoniano. Esta operacién es
semiclasica, combinando una descripcion cuantica del movimiento de la particula
con una descripcion clasica del campo de radiacion, lo cual nos produce una
ecuacion semiclasica dependiente del tiempo:

[preAl

* +Vconf (Z) V/(Z,t) = |flM (3.8)
2m "

Donde p=iiV es el operador momentum y A=A(z,t) es el potencial vectorial
para el campo EM, para campos que no varian significativamente en la region
fisicamente importante del espacio, se puede aplicar la aproximacién de dipolo
ﬂ(z,t)zﬂ(t), ya que la longitud de onda del haz laser es mucho mayor que el
ancho del pozo. En el gauge de Coulomb, el campo EM esta relacionado con el

potencial vectorial a través de F - a%t .

Para cualquier oscilaciéon de A(t) se le puede realizar la transformacién Kramer-

Hennenberger (KH) unitaria de traslacion a la ecuacion (3.8) para transferir la
dependencia del tiempo de lo cinético al término del potencial en el operador

Hamiltoniano en el lado izquierdo de esa ecuacion.
32



Haciendo ¢(z,t) =U "y (z,t) ¥ H =U'H U, donde

2
*

i[e r=— e” =2
U =exp{—%(m*jA.pdt+2m IA dtﬂ (3.9)

es el operador para la transformacion KH y H el hamiltoniano de la ecuaciéon 3.8

se convierte en:

—2

P v, [24a®] o =in 222D (3.10)
2m i

donde «aft)= e*J‘K(t').dt', por facilidad asumimos un campo EM monocromatico

m

armonico, dependiente del tiempo, i.e. At) = Abcos(a)t)i, donde A, = F% siendo

[~

0

_ek,
(ZO = m*a)z .

En la ecuacion (3.10) se tiene en cuenta el hecho que el movimiento del electron

la fuerza del campo. Para este campo, uno tiene «(t)=q,sin(wt), con

en presencia del campo EM puede estar descrito alternativamente por un enfoque
acelerado que oscila en fase con el campo, por ejemplo el enfoque de Kramer, en

el cual los electrones interactian con el potencial oscilatorio:
Vort [ 2+ (1) | =V,.0] |2+ apsen (ot ) 1 | (3.12)

V, lo determina la concentracion de aluminio y nos da la altura del pozo
rectangular, acompafiado de la funcion paso, que cuando «,=0 significa la
ausencia de cualquier campo EM o haz laser y nos da la un pozo rectangular de

ancho L. Como V

conf

[z+a(t)] es un potencial periddico lo podemos expandir en

una serie de Fourier-Floquet, valido para altas frecuencias donde el término de

orden cero es el dominante y corresponde al tiempo promedio [22].
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(V(z,0,)) = I ot | 2+ (1) ]dlt (3.12)

para los intervalos —l-g,<z<-l+a, ¥ |l-a,<z<l+¢, , donde |=L/, la integral

se puede resolver analiticamente, hacemos primero un cambio de variable u = wt

condu = w.dt ; reescribimos (3.11)
V(z,0,)) = j V, 0[]z +asenu|—1]du (3.13)

Nuevamente realizamos un cambio de variable y = ¢, senu con dy = «, cosu.du

2
Con cosu= [1-¥ -1 a’-y> Yy senu =L quedandonos después de este

ay, & 20

cambio de variable la integral de esta forma:

V[« ®f|z+y|-1]dy
V@a))="2]" oy (3.14)

Y realizando un ultimo cambio de variable E=z+y, despejando nos queda

y=12-12 y asi laintegral nos queda mas facil de resolver

V. e ©|[7]-11]dZ

(V(z,a,)) =;0I M (3.15)
Cuando ‘Z‘>I se puede notar que <V(z a0)> o, lo cual significa que para los
puntos |z|2|+050 no se altera el pozo de potencial original. Desdoblando el valor

absoluto ‘2‘ en su parte positiva (3.15) nos queda transformado en dos integrales:

Lt (3.16)

o

<V(Z,ao)>=v O(a,—2- | O(ay+z- |

-
zozU
Z Z
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La integral anterior de la forma de , con esto la solucion de la

\/ﬂ:arcsin(%)

integral es:

(V(z,a0)>:\%{®(a0 —z—I)[%—arcsin(' +%oﬂ+®(% +z—l)[%+arcsin(2—%{oﬂ} (3.17)

Mediante la identidad arcsinx+arccosx=x/2, finalmente obtenemos una
ecuacion del pozo de potencial, para cualquier intensidad del haz laser y posiciéon

en z, de la siguiente forma

(V(z,0)) = \%{G)(ao -1z —I)[arccos(' +%Oﬂ+®(ao +z —I){arccos(' —%[Oﬂ} (3.18)

De la ec. (3.18) podemos observar un caso particular, que de acuerdo a la funcion
de Heaviside, si se analiza en el centro del pozo la particula, es decir para z=0,

para cualquier valor de «,, si «, <1 el valor de este potencial es cero y para «, > |

su valor es 2(V, / z)arc Cos(% ); de acuerdo con [22] que se refiere al potencial
0

de confinamiento con geometria rectangular en ausencia de impurezas, se puede

observar el vestimiento del potencial de confinamiento en las siguientes graficas

Pozo en ausencia de laser de ancho 100 A (linea punteada negra), lzquierda: pozo

vestido con «,=25 A°(I|'nea negra), Derecha: Vestido con ¢,=50 A°(I|'nea negra)

200~

150

Energy (meV)
Energy (meV)

100+

50+

T T T . T T T T T
-200 -100 0 100 200 -200 -100 0 100 200

z (Angstron) z (Angstron)

Figura 5. [22].
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A medida que aumenta el término ¢, en comparacion con el ancho del pozo

original, el efecto de este vestido de potencial es contraer la parte inferior del pozo

y engrosar su parte superior.

Pozo en ausencia de laser de ancho 100 A (linea punteada negra), Izquierda: pozo

vestido con «,=100 AO(Iinea negra, derecha: Vestido con ¢, =150 A°(I|'nea negra)

=100 A |

Energy (meV)

200

150

1004

Energy (meV)

200

150 4

100 4

50+

T T T i i T T T T t T T T
=200 -100 o 100 200 =200 -100 i} 100 200

z (Angstron) z (Angstron)

Figura 6. [22].

Algo interesante ocurre cuando el término «, es igual o superior a la mitad del

ancho del pozo y es su desdoblamiento de un pozo de confinamiento a dos pozos
como se puede ver en la figura 6, podemos adicionalmente observar que la linea
gue nos describe la funcion de onda para el estado base, de color roja, en el
centro del pozo no se comporta con un maximo, como en las graficas de la figura
5 sino por el contrario se presenta un minimo; otro aspecto que hay que resaltar
es que bajo estas condiciones el pozo no solo se desdobla sino que su nivel de
energia sube y podemos encontrar en la curva de color rojo que nos determina la
funcion de onda para el estado base sube a mas de 150 meV y el ancho del pozo

de potencial en la parte superior, se ensancha de manera considerable.
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MODELO TEORICO

Se considera una impureza donadora neutra D°centrada en un QW de GaAs, de
longitud L; embebido en un QWW infinito de (GaAl)As, de radio R (fig. 7); en
presencia del un haz laser de alta intensidad y alta frecuencia, polarizado en
direccion Z, se realizan los calculos en el marco de aproximacion adiabética y de

masa efectiva.

Modelo de la impureza donadora dentro del hilo cuantico

| L
Figura 7.
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Cuando se organiza un arreglo de dos junturas de la forma Gaas /Ga_ Al As, se

crea un pozo de potencial cuya altura de la barrera depende de las
concentraciones de aluminio, y es de Gap directo hasta una concentracion de

aluminio x<0.45; formando un potencial de confinamiento para los electrones en

funcion de x, dado por V, =0,65*(1,115x+0,37x).

Pozo cuantico embebido en un hilo cuantico

(GaAl)As GaAs (GaAlAs

Figura 8.

En este trabajo se analiz6 el espectro energético de la impureza donadora neutra,
para su estado base; por simplicidad se utilizd la aproximacién dipolar no
relativista de la impureza en presencia del haz laser intenso. Para su solucion

planteamos el siguiente hamiltoniano:

Hy () = Eg () (4.1)

2
%+VO (p' Z’ao) +Vconf (p’ Zlao)

donde ﬁ (4.2)

V,(p.2,a,) es el potencial coulombiano en término de sus coordenadas y

“vestido” por el parametro «,, producto de la interaccion del haz laser y V.. (0, o)

el potencial de confinamiento geométrico en nuestra heteroestructura también

“vestido”.
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Con la masa efectiva para el electron m (m’=(0,06650+0,00005)m,[23]) y la

constante dieléctrica ¢ (&=12,58[24,25]) para el semiconductor de GaAs, que es
aproximadamente el mismo valor en su barrera, podemos reescribir nuestro

hamiltoniano en unidades adimensionales, haciendo uso del Rydberg efectivo

. e’ . . . &h?
Ry =——, y el radio de Bohr efectivo a, =—— .
2a,& me

ﬁﬁo—[ ! +A1ﬁJ (4.3)

o] [r-a,

Donde Ho es el hamiltoniano para el electron libre dentro del pozo, pero en

presencia del haz laser.

l/_l\o _VZ +Vconf (p' Z, ao) (4.4)

4.1 Ecuacién de Schrddinger para el sistema

La ecuacién de Schrddinger para el sistema presentado, estad en funcion de

coordenadas cilindricas py z

H,ap(p,2) = Ey(p, 2) (4.5)

Donde w(p,z) es una funcion de prueba, que mediante el método de
aproximacion adiabatica, se puede separar de la forma w(p,z)=f (p,2)f,(2),

congelando el movimiento en la direccibn de mayor confinamiento (radial) y
posteriormente en la otra direccion (z), para esto aplicamos el Hamiltoniano a esta

funcién
~Ay(p.2)+V (p,2)w(p,2) = Ey(p,2) (4.6)
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y congelamos el movimiento en direccion z, tomamos la ecuacion de Schrddinger

aplicada a f (p,z) de la siguiente forma

1d f,(0,2)+V(p,2)f,(p,2)=E, (D) f,(p,2) (4.7)
pdp

1 1
2 2 + 2 2
VP +(2-a) P +(2+ap)

esta expresion es el potencial de confinamiento en p y el segundo término el

Donde V(p,z)=V.(p)—

, el primer término de

potencial de Coulomb, el cual para nuestro modelo sélo se tiene en cuenta en el
hamiltoniano para el iobn mas no para el electrén, pues manejamos los dos

independientes. V_(p) tiene valor nulo dentro del hilo e infinito fuera de €l, ya que

se encuentra aislado. Matematicamente esta definido como:

0 <R
Ve(p) = {Oo ’; R (4.8)

Esta ecuacion diferencial (4.7) se resuelve mediante la técnica del barrido

trigonométrico para hallar los valores de la energia E, (z) para cada posicion de la

impureza en el pozo cuantico. Posteriormente descongelamos el movimiento en z

y congelamos en p, para hallar el valor total de energia de la impureza donadora,

para ello es necesario solucionar una segunda ecuacion de Schrodinger,

aplicando el operador hamiltoniano sobre f (z). Entonces para el célculo de la

energia del ion de la impureza tenemos:

—Af,(2)+(E,(2) + Voo (0, 2)) £,(2) = E . 1,(2) (4.9a)
y para la energia del electrén:

—Af,(2)+(E,(2) +Voou (0, 2)) f,(2) = E_ f,(2) (4.9b)

Donde E(z) =E, (2)+V, (0, 2)
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La ecuacion (4.9b) es una ecuacion diferencial dependiente de z (movimiento
relativamente lento), que también podemos solucionar numéricamente usando la
técnica del barrido trigonométrico. Estas ecuaciones son para las dos particulas

que conforman la impureza donadora, el iony el electrén respectivamente.

~f, (2)+E(@)f,(2)=E,, () f,(2) (4.10a)

-, (+E@f(2)=E, 91,2 (4.10b)

Donde E_,(2)es el valor de energia del ion de la donadora 'y E_(z) el valor de la

energia del electron, la resta de estos dos valores de energia, previamente

calculados, nos permite hallar el valor de la energia de enlace

E,(2)=E_(2)-E_(z) para cualquier posicion z dentro del pozo cuantico.

4.2 Aplicacion del método de barrido trigonométrico (BT) para el

ion y electron

4.2.1 Barrido trigonométrico en direcciéon p paraelion dela D°

Para poder resolver las respectivas ecuaciones diferenciales tanto en direccion
radial como axial, para asi obtener los valores de energia que necesitamos para la
solucion completa de nuestro problema, primero aplicamos el método de BT a la
ecuacion 4.7 en la cual la ecuacion diferencial de segundo orden la cual reduce a
otra ecuacion diferencial de primer orden, por medio del cambio de coordenadas

cartesianas, a las coordenadas polares de Poincaré:
. 1.,
1P =~ 1DV, (0. DT, (9D =E, @)1, (p.2) (a.11)
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1 1
2 2 + 2 2
P +(—a,)?  \pt+(z+ay)

en una nueva variable w(p,z)=E (z)-V, (p,z) con lo que (4.11) se nos transforma

Agrupamos V,(p.2)=- en factor comun conE (z)

en:
; 1 ..
f,(p.2) v f,(p.2)+wW(p,2)f,(p,2) =0 (4.12)

Para poder realizar esta ecuacién diferencial es necesario identificar las
condiciones de contorno asociadas al problema de Cauchy, podemos ver

claramente que para 0< p <R se debe analizar qué pasa con la funcion evaluada

en Ry su derivada evaluada en 0.

Por simplicidad en el presente desarrollo del BT cuando se escriba & se

entendera que es O0=6(p); tomando las condiciones de frontera #(0)=0 y
H(R):—%, para que f, sea maxima en el centro del radio del hilo y de valor

minimo su derivada evaluada en R.

Empezamos el método de BT valiéndonos de un cambio de variables en forma de

las funciones trigopnométricas
f (p,2)=Acos@y f (p,z)=Asing (4.13)

derivamos estas dos funciones una vez y asi obtenemos las siguientes relaciones

f f
U'=———| 2| : 2 =u+u® donde u=-2=tané(p) yu'= 92
f f cos” @

(4.14)
P P

Si dividimos la ecuacion (4.12) por f, obtenemos una relacion de ecuaciones muy

conveniente

42



—+—f—+W:O (4.15)

Si reemplazamos esta Ultima relacion en términos de Uy de u' obtenemos:

u'+u2+£u+w=0 (4.16)
P

Ahora reemplazamos las dos ultimas relaciones de (4.14) en (4.16) para obtener

la ecuacion diferencial que se resuelve en el programa computacional

6'= —{senzéuisen670036?+wcos2 9} (4.17)
P

Esta ecuacion se puede resolver numéricamente y en nuestro caso utilizamos el
método de Rungge-Kutta, con la cual al solucionarse podemos obtener los valores

de energia en direccion radial E (z), que necesitaremos mas adelante para

calcular la energia total de la impureza y que nos sera muy util para encontrar el

potencial efectivo.

Lo siguiente es derivar la primera ecuacion de (4.13) e igualar con la segunda

ecuacion, es decir:
f (p,2) = Asing = A'cos§ — Asend.6" (4.18)

Introducimos (4.17) en (4.18) y despejamos la igualdad para que quede de la

forma

AA = (sen@cose—lsenze—wsenecos 0) (4.19)
Yo

Despejamos A integrando a ambos lados de la igualdad para posteriormente

obtener
A(p) = exp(jop (sendcosd e sen’d —wsendcos 6)d p) (4.20)
Yo
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Esta ultima ecuacion nos sirve para encontrar la funcion de onda radial, que

corresponde a una parte de la funcién de onda total.

4.2.2 Barrido trigonométrico en direccién z para el ion de la D°

Ahora descongelamos el movimiento en z y de la misma manera que se hizo en p

ahora hacemos el BT en z para la ecuacion diferencial (4.9), la cual reescribimos

asi
—-f,"(2)+E(2)f,(2) = E. (2)f,(2) (4.21)

Donde E(z)=E,(z)+Veo (Z.a,) , siendo V., (z,a,) =(V(z,,)) el cual obtenemos

de la ecuacion (3.13) para el potencial del pozo cuantico vestido por el haz laser.

Dividiendo la ecuacion (4.21) en f,(z) se obtiene

b€y @-E@) =0 (422

z

Aplicando el método de BT, también por simplicidad se entenderad 6(z) cuando se

observe solo ¢ en este BT, teniendo en cuenta las mismas relaciones (4.14) y

mediante unos pocos pasos se llega a

2 - =
c0520+tan 0+(E,(2)-E(2))=0 (4.23)

6'=[ sen’0+ (E,, (2) - E(2))cos? 0] (4.24)

De igual forma que el procedimiento realizado para la direccion enp,
solucionamos numéricamente mediante Rungge- Kutta esta ecuacion vy

obteniendo el valor de la energia de la impureza donadora E_,(z). Las
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condiciones de contorno en direccion axial son dadas por la ecuacion de la funcion

de onda de una particula cargada en un pozo rectangular finito, en el centro del

pozo 0(0)=0,y en el extremo O(L)=—tan* NV —E 0

Con estas condiciones de contorno y analogamente al calculo de A(p), se

encuentra A(z) que determina la amplitud de la funcién de onda en la direccion z,

sen26
2

AG) =exp([, (- (B (- E@) Z=)d) (4.29

Esta ecuacibn se puede determinar numéricamente en programas

computacionales que resuelvan la integral para cada valor en z.

4.2.3 Barrido en direccion o para el electron

De la misma manera que se realizé el BT para el ion lo realizamos para el
electrén, para la respectiva ecuacion de Schrodinger (4.7), pero ahora tomando

V (p,z) =V.(p) debido a que dentro del pozo segun nuestro modelo, el electron se

encuentra libre de interacciones con otras particulas, por lo tanto se aplica un BT a

la ecuacién (4.7) obteniéndose una ecuacion muy similar a la (4.17) donde solo

hay un pequefio cambio en el parametro w, quedandonos como W(p,z)=E (z) y

se mantienen las mismas condiciones de frontera.
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4.2.4 Barrido en direccién z para el electron

Teniendo el resultado del BT anterior, usamos E _(z), en la ecuacion de

Schrddinger (4.10b) , manteniendo las mismas condiciones que para el i6n de la
donadora, y aplicamos un nuevo BT sobre:

9':—[3en29+(E9,(z)—E(z))cos2 0] (4.26)

Esta ecuacion es muy parecida a la ecuacion (4.24), solo cambia el valor de E(z)
gue es el valor obtenido en el BT anterior mas el valor esperado del potencial de

confinamiento, es decir: E(z) = Ep(z)+<VConf (z,a0)> este BT nos arroja el valor de

E. (z),y con esto ya podemos calcular el valor E, (z).
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ANALISIS DE RESULTADOS

Los resultados obtenidos en este trabajo se calcularon teniendo en cuenta los

valores del radio de Bohr efectivo a, =9,87nm y Rydberg efectivo R; =5,72meV ,

los valores en las graficas de energia estan dados en R; y de posicion, dimension

y del término «, estan dados en nm.

5.1 Energia de enlace de una impureza D° en funcién del

parametro ¢,

Para concentracion de Al=0.3, altura de la barrera de potencial 39,83 Ry*

Energia de enlace de en funcion de ¢,a) L=10nmy b) L=20nm.

8,5

8,04 — R=4nm

Ep(Ry*)

25 . ; . ; . ; . ;
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b)

Ep(Ry*)

4,0 1

3,5

ag(nm)

Figura 9.

En la figura 9a se puede observar la energia de enlace en funcion del parametro
proporcional a la intensidad del haz laser, para distintos radios, de la que se
puede extraer que a mayor confinamiento, mayor es la energia de enlace de la
impureza donadora D°, lo cual se encuentra en concordancia con multiples
articulos de configuraciones parecidas [10,11,12,27], que a medida que aumenta

la intensidad del haz laser representado por «,, la energia de enlace E,

disminuye; podemos observar que el mayor confinamiento que se presenta para
R=4nm en nuestra grafica, esto hace que el electron se encuentre mas ligado al
ion de la donadora, aumentando por consiguiente la energia de enlace, por otra
parte, el efecto que encontramos por parte del haz laser es alejar el electron del
ion, a medida que su intensidad se incrementa, manejamos valores de hasta la

mitad del ancho del pozo cuéntico.

En cuanto a la figura 9b en la cual se comparan los mismos parametros, pero con
un ancho del pozo del doble, vemos que existe un cambio en el comportamiento
de las curvas, la primer ondulacion que se presenta, es caracteristica de los hilos

cuanticos en presencia del haz laser que hasta «, ~1nm se comporta la energia
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de enlace de manera creciente al aumentar el parametro «,, después de este
valor empieza a decrecer el valor de E, a medida que aumenta la intensidad del
haz laser [37]; la segunda ondulacion en las curvas marcado aproximadamente
cuando «,=3nm para cualquier radio, es muy posible que sea debido a que en
estas dimensiones de confinamiento radial se tiene muy marcada la AA, a mayor
ancho del pozo, y se obtiene mayor contribucidn radial de la energia a valor total
de la energia de enlace, todo esto sumado al vestimiento del potencial de
confinamiento geométrico, como se observa en los resultados obtenidos por Qu
Fanyao et. Al en la figura 2, que muestra la energia de enlace en funcién del
parametro @, [27], donde se puede observar un maximo entre «,=0nm Yy
a, ~1nm , debido principalmente al confinamiento radial, ademas si observamos la
curva de color azul en la figura 9b del presente trabajo que representa un menor
confinamiento radial que las otras dos curvas, y lo comparamos con el obtenido en
la figura 2 de [27], podemos entender mejor el por qué de la segunda ondulacién
de las curvas, es debido a que entre mayor se encuentre confinada la impureza
radialmente y a determinado valor para el parametro &, , se empieza a marcar de
forma mé&s notoria la segunda ondulacion; esto no tiene una discusion final de
significado fisico, pero podemos inferir que es debido al efecto que produce el haz
laser sobre el pozo de potencial sobre la energia de enlace en «,~3nm,
aumentado su valor a medida que aumenta la deformacién del pozo cuantico,
hasta que llega a un limite «, ~4nm, en el cual, el efecto que produce sobre la
energia de enlace, el vestimiento del potencial coulombiano, separando el electrén
del i6n de la donadora, hace que el valor de la energia de enlace empiece a partir

de ahi, a decaer notablemente.

5.2 Energia de enlace de una impureza D° en funcidn su posicion

dentro del pozo.

Para concentracion de Al=0.3 L=10nm R=4nm, altura de la barrera 39.83 Ry*
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Energia de enlace de una D° en funcién de su posicion, la impureza en un pozo

cuantico, embebido en un hilo cuantico, para diferentes «,

Ep(Ry®)

Figura 10.

De la figura 10 la linea negra, podemos observar lo visto en muchos articulos, que
cuando la impureza se encuentra en ausencia de perturbaciones externas vy
centrada su energia de enlace E, es maxima, podemos observar que a medida
que aumenta el parametro «, la energia de enlace disminuye cuando su posicion
es centrada, debido a los efectos que produce las el vestimiento del potencial
coulombiano en la energia de enlace, esto es debido a que la radiacion EM ayuda
a separar el electron del i6n de la donadora, esto también concuerda con algunos
articulos internacionales, entre ellos uno publicado recientemente [22], en que
miran el comportamiento de la energia de enlace de una impureza donadora
dentro de un pozo cuantico, también en funcion de su posicion, la forma del

comportamiento de la energia E,en presencia del haz laser en ese articulo es

parecido, debido a que no hay contribucién radial.
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5.3 Energia de enlace de una impureza D° en funcién del radio del
hilo.

Para concentracion de Al=0.3 y la impureza centrada en el pozo.

Energia de enlace en funcion del radio del hilo, para diferentes ¢, . a) L=10nm y b)

L=20 nm

Ep(Ry®)

4,0 ' 4,5 50 ' I
R(nm)
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b)

Ep(Ry*)

4,0 ' 4,5 ' 50 ' 55 ' 6,0
R(nm)

Figura 11.

En la presente grafica podemos observar otro comportamiento caracteristico de la
energia de enlace de la impureza D° en presencia del haz laser, sin importar el

ancho del pozo cuéntico. Se observa que la energia E, a menor radio, su valor

aumenta, y es debido a que hay mayor confinamiento radial para la donadora,
esto es independiente de si estd 0 no en presencia del haz laser, pues para los

tres valores de ¢,la energia de enlace decrece cuanto mayor sea el radio; y a
medida que aumenta el parametro «,, la energia de enlace disminuye para

cualquier radio.
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5.4 Energia de enlace de una impureza D° en funcién del

parametro ¢,para distintas concentraciones de aluminio.

Para concentracion de Al=0.3 L=10nm, R=4nm

Energia de enlace en funcion de ¢, para distintas concentraciones de Al.

Ep(Ry*)

30 T T T T T T T T

a,(nm)

Figura 12.

En esta grafica podemos observar que a mayor confinamiento debido a la altura
de la barrera, mayor es la energia de enlace de la impureza donadora. Esto se

mantiene hasta que «,es aproximadamente 3,7 nm, para lo cual la curva que

representa la mayor concentracién de aluminio esta por encima de la curva de
menor concentracion, como se puede ver en la figura 12, esto es principalmente
debido a que entre mayor sea la altura de la barrera de potencial, mas dificil de
deformar es, y el sistema electrén-ibn no sentirdn los mismo efectos de la
deformacion del pozo de potencial para una barrera de distinta altura. Ademas se
puede apreciar que Independientemente de la concentracién de Al en el rango
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permitido, la energia de enlace disminuye a medida que aumenta la intensidad del

haz laser.
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CONCLUSIONES

Usando la aproximacion adiabatica, se realizaron todos los calculos usando un
doble barrido trigonométrico tanto para el electron como para el idn de la impureza
donadora neutra, para asi finalmente hallar la energia de enlace de la impureza

donadora.

En las graficas se puede apreciar facilmente, que a medida que aumenta el
confinamiento en el sistema, tanto radial como que aporta el pozo cuantico,
aumenta el valor de la energia de enlace. Radialmente podemos notar esto en la
grafica 11, sin importar si se encuentra o no en presencia del haz laser, lo cual
concuerda muy bien con los resultados obtenidos en algunos articulos

internacionales.

En cuanto al efecto que produce el haz laser sobre la energia de enlace, podemos
decir que este afecta a la donadora, separando progresivamente el electron del
ion, a medida que aumenta la intensidad del laser; un efecto muy interesante visto
en pozos cuanticos y que se repite en algunos articulos recientes, muestra que
cuando se descentra la impureza dentro del pozo en direccién z, en ausencia del
haz laser, se presenta un maximo pronunciado cuando se esta centrada y
disminuye a medida que se descentraliza, algo diferente ocurre cuando se esta en
presencia del haz laser, donde en su centro no es un maximo, y es de menor
energia en el centro a medida que aumenta la intensidad del haz laser, como se
ve en la grafica 19, las dos maximos que presentan las curvas son debido a que
para determinada posicion dentro del pozo, el efecto del vestimiento de pozo de
potencial es mayor al efecto del vestimiento del potencial coulombiano sobre el

valor de la energia de enlace.
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Los valores de energia se encuentran en un rango muy aceptable, si se les
compara con resultados de articulos con titulos cercanos a la presente
configuracién, donde su particularidad de valores esta en el tipo de confinamiento.
Un ejemplo de esto, es que al aumentar el ancho del pozo y el radio del pozo en
algunas graficas que se obtuvieron, disminuia el confinamiento y por ende

disminuia la energia de enlace de la donadora.

En el presente trabajo se presenta un doble confinamiento de la impureza, uno
longitudinal (en direccion z) y el otro transversal (en direccioén radial), dando como
resultado la solucion de un problema doble y con un resultado como el visto en la
grafica 9b en el cual se observa los dos efectos del confinamiento con el del

vestimiento laser del pozo.
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