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Prefacio

El desarrollo reciente en las técnicas de fabricacion de nanoestructuras semiconductoras, y
porque en particular la fabricacién de alambres o hilos cudnticos, han permitido el desarrollo
de nuevos dispositivos electrénicos, dando lugar a una revolucién no sélo en la electronica,
sino también en la optoelectronica. La fisica del estado s6lido es fundamental para el estudio
de las nanoestructuras cristalinas de diferentes dimensionalidad y simetrias, por ejemplo los
sistemas construidos a capas como, los pozos cudnticos, los pozos cudnticos multiples, las
superredes, etcétera. El estudio de estos tipos de sistemas ocupa gran parte de la
investigaciéon de las nanoestructuras, para entender y mejorar las propiedades Opticas y
electrénicas de estos materiales. Para llevar a cabo el analisis tedrico, con el fin de estudiar
las propiedades fisicas de sistemas de efecto de tamaio cudntico, debemos resolver la
ecuacion de Schrodinger, con el objetivo de obtener la funcién de onda y sus energias
asociadas. Esto es debido a que la funcién de onda y las energias de un sistema determina

las propiedades fisicas, quimicas y propiedades fisicas del sistema.

El modelo de la funcién envolvente es adecuado para estudiar las propiedades de las
cuasi-particulas en las estructuras semiconductoras de baja dimensionalidad cuando estan
sometidas a un potencial externo. Este es un método dindmico para la determinacion de las
bandas de energia de las particulas en la Fisica del Estado Sélido. Las nanoestructuras son
consideradas sistemas dinamicos debido a que son sélidos que siempre estdn sometidos a un
potencial de barrera o de confinamiento, el cual puede lograrse mediante campos magnéticos
o creciendo estructuras cuyas distintas regiones sean de materiales diferentes. Utilizaremos

el formalismo de la aproximacion de la funcién envolvente y la aproximacién de la masa
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efectiva. En este trabajo estudiaremos los estados estacionarios de un electrén en un alambre
cudntico semiconductor de doble seccion transversal circular obtenido a partir de una matriz

de GaAs/Al,,;Ga,As. Ademds, analizamos los dos casos limites: el alambre cuantico con

seccion transversal circular y el alambre cudntico con seccidn transversal en forma de anillo.
En este caso hemos asumido la aproximacién para nuestros intereses fisicos, de que el
sistema s6lo tiene una banda de conduccién y se desprecian las bandas de valencia ya que no
consideraremos portadores intrinsecos, la cual se desdobla en un sistema de sub-bandas
debido al confinamiento. Utilizando el formalismo de la masa efectiva determinamos las

funciones de onda y las energias de los estados.



Introduccion

La caracterizacion y la manipulaciéon de las propiedades fisicas de los sistemas
nanométricos, los cuales presentan en una de sus direcciones espaciales, una magnitud del
orden del nanémetros (10~ m ), constituyen las estructuras bdsicas que ha dado lugar a los
dispositivos que marcan en el siglo XXI la revolucién tecnolégica denominada
Nanotecnologia que continua un paso arrollador en la actualidad. Este tipo de evento
mundial, fue antecedido por el desarrollo de las teorias fisicas que forman los pilares de la
ciencia moderna, tal como la mecénica cudntica, la ciencia de materiales y en general lo que

S€ conoce como nanociencia.

Richard Feynman, quien en 1959 dict6 una conferencia llamada “There’s plenty of
room at the bottom”, y en ella predijo la existencia de una gran cantidad de nuevos
descubrimientos en sistemas de dimensiones atdmicas o moleculares, si éstos se pudieran
fabricar con un control absoluto de su tamaiio, simetria y dimensiones. Hace pocos afios las
ideas de Feynman se hicieron realidad y desde entonces se han podido estudiar materiales y

construir dispositivos del orden de la milmillonésima parte de un metro, es decir de 1nm

que constituye lo que es conocido como sistema con efecto de tamafio cuantico-

La nanociencia es aquella parte de la ciencia que se dedica al estudio de los
fendmenos y la manipulacion de la materia a escala nanométrica [1], mientras que la
nanotecnologia se trata del disefio, caracterizacion, produccién y aplicacién de estructuras,
dispositivos y sistemas a través del control del tamafo y la forma en dimensiones
nanométricas. Comutnmente se utiliza el término nanotecnologia para referirse a ambas

disciplinas [1,2].



Las propiedades naturales de la materia a escalas nanométricas, suelen ser distintas a
las que presentan en escalas superiores, microscopicas o macroscopicas, es decir, muchas
de las propiedades fisicas dependen del tamano de los materiales, por ejemplo, la
conductividad eléctrica, la capacidad calorifica, entre otras. Esto ha generado que gran parte
de la investigacion cientifica se oriente al estudio y manipulacién de los materiales
confinados con el fin de aprovechar el mejoramiento en sus propiedades volumétricas y el

surgimientos de otras no presentes en el estado macroscépico.

El estudio de los fendmenos que se originan a escalas nanométricas tiene una gran
importancia. La nanotecnologia promete incrementar la eficiencia de la industria tradicional
y desarrollar nuevas aplicaciones a través de las tecnologias emergentes. Son multiples las
areas en las que la nanotecnologia tiene aplicaciones potenciales, de hecho su avance ya
influye y repercute en una amplia gama de industrias como: la de cosméticos, la
farmacéutica, los electrodomésticos, la del cuidado personal, la construccién, las
comunicaciones, la de seguridad y defensa, la automotriz, la aeroespacial, los
semiconductores, la optoelectronica, entre otras [3,4] . En estos momentos la nanociencia y
la nanotecnologia ain se encuentran en una etapa temprana de investigacion y desarrollo, en
la que las investigaciones, y la mayoria de las inversiones, estdn dirigidas hacia la
comprension de los fendmenos, los procesos y la creacién de nuevos materiales en su

condicion de nanoestructuras [5].

Existe una gran variedad de nanoestructuras en lo que a ciencia de los materiales se
refiere, entre ellas estdn las metdlicas, aplicadas en la catdlisis quimica, purificacion y
desinfeccion de agua, en dispositivos fotovoltaicos y en la obtencion de aleaciones
nanoestructuradas, las cuales son materiales de una dureza comparable a la del diamante;
también existen los nanotubos de carbono, que se utilizan en la obtencién de materiales muy
ligeros y resistentes, y en la industria quimica; y los semiconductores que son ampliamente
utilizados en la construccién de dispositivos electronicos debido a sus propiedades Opticas y

de transporte [5].

El confinamiento cudntico de electrones se logra en las nanoestructuras, utilizando
diversos métodos de manipulacién y crecimiento. Ademds, existen varias técnicas de

caracterizacion como la microscopia electrénica de barrido y transmision, la dispersion



Raman, la difraccién de Rayos X y otras, con la intencién de aprovechar o corroborar

caracteristicas fisicas relacionadas con el tamafio y forma del sistema.

Los primeros trabajos sobre las nanoestructuras semiconductoras fueron realizados a
principios de la década del 60 del siglo pasado por Keldysh [6,7], quien estudié las
superredes. Pero el auge de la investigacion lleg6 en la década del 70 del siglo pasado con la
fabricacion de las primeras superredes por Esaki y Tsu [8]. Esto estuvo vinculado al
desarrollo de las técnicas de crecimiento y de dopado como la Epitaxia por haces
moleculares (MBE, del inglés Molecular Beam Epitaxy), la Deposiciéon quimica de vapor
metal-orgdnico (MOCVD, del inglés Metal Organic Chemical Vapor Deposition), Epitaxia
de fase liquida, (LPE, del inglés Liquid Phase Epitaxy), Dopaje modulado (del inglés
Modulation Doped), Deposiciéon de alta temperatura (HTD, del inglés High temperature
deposition), técnicas de litografia de rayos electrénicos de alta resolucién [4,9,10], lo cual
permitié la sintesis de los pozos cudnticos simples y multiples con un minucioso control del
orden atémico de las capas y del lugar donde se disponen las impurezas [5], asi como la

construccion de otras estructuras como los alambres cuanticos.

Los dispositivos semiconductores que se han desarrollado ampliamente, aportando
grandes avances en la tecnologia electronica, llegaron para sustituir el uso de las vélvulas o
tubos de vacio como diodos, triodos, tetrodos y pentodos, entre otros. Los primeros
semiconductores fueron a base de Germanio y Silicio, que se usaron para conformar lo que
se conoce como dispositivos PN, los cuales se dopaban con elementos de la tabla periddica
de los grupos Il 'y V [11]. A los semiconductores tipo N se les afiade dtomos del grupo V de
la tabla periddica, para aumentar los portadores de carga libre negativos o electrones,
mientras que a los de tipo P se les anade cierto tipo de d&tomos del grupo III, para aumentar

los portadores de carga libre positivos o huecos.

Con el paso del tiempo, debido a la necesidad de mejores dispositivos electrénicos,
los cientificos construyeron artificialmente nuevos semiconductores, con el fin de poder
manipular las propiedades optoelectronicas que anteriormente no se podian, como el gap, la
estructura de bandas, las masas efectivas de los portadores carga, etcétera. Un ejemplo es el

GaAs, que es un semiconductor que tiene las mejores cualidades del Germanio y el Silicio.
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Figura I: Representacién esquemadtica de los sistemas confinados, a) QW, b) QWW y c¢) QD de simetria
esférica [4].

Asi, con estos nuevos semiconductores, los dispositivos electronicos mejoraron en
calidad, eficiencia y potencia de funcionamiento, ademds de ser mas pequefios, del orden de
micras (10°m), pero aun con estas dimensiones el comportamiento de las particulas
involucradas en los dispositivos, tal como los electrones y fonones, no muestran cambios por
el efecto del tamafio, ya que la longitud de onda del electrén puede considerarse
infinitamente pequefia comparada con las dimensiones de una caja donde cada uno de sus

lados son del orden de las micras.

En las dltimas décadas se desarrollaron los sistemas nanoestructurados que son
sistemas confinados en una, dos o tres direcciones, con tamafio reducido del orden de los
nandmetros. Los sistemas con una dimension espacial confinada y dos libres se denominan
cuasi-bidimensionales (Q2D), luego con dos direcciones confinadas y una libre cuasi-
unidimensionales (QID) y con las tres dimensiones confinadas y cero libre cuasi-
cerodimensionales (QOD); el nimero de dimensiones confinadas del sistema afecta
fuertemente las propiedades de las cuasi-particulas (electrones, huecos, excitones, fonones,
etc) en los semiconductores. La geometria del sistema confinado, también afecta las
propiedades fisicas que presentan las particulas y cuasi-particulas, como son las propiedades
Opticas dada por las reglas de transicion. La clasificacion de los sistemas (ver figura I) no
sOlo estd dada por el niimero de direcciones confinadas, sino también por la forma o simetria
de la region resultante, como son los casos del pozo cuantico (QW, del inglés Quantum Well
), hilo o alambre cuédntico (QWW, del inglés Quantum Well Wire) [12,13,14], y puntos

cudanticos (QD, del inglés Quantum Dot).



En los pozos cudnticos el confinamiento del movimiento de las particulas se da en
una direccién, de tal forma que su movimiento se hace cuasi-bidimensional teniéndose dos
direcciones para el movimiento libre, para el alambre cudntico se confinan las particulas en
dos direcciones, teniéndose sélo una direcciéon de movimiento libre, es decir, el movimiento
seria cuasi-unidimensional, y en los puntos cudnticos se confinan las tres direcciones por lo
que la particula no puede moverse libremente en ninguna direccion siendo cuasi-

cerodimensional [4,5,15,16,13].

Los sistemas cuasi-bidimensionales, también llamados de estructuras a capas, fueron
los primeros sistemas estudiados y son construidos con heteroestructuras de diferentes
materiales (principalmente de semiconductores polares). Los cuatro tipos de sistemas cuasi-
bidimensionales mds estudiados son: las heteroestructuras simples, SH, las heteroestructuras
dobles QW, las heteroestructuras multiples MQW (suiper-pozos) y las superredes SL. Los
sistemas cuasi-unidimensional més estudiados tedricamente son los de simetria rectangular y
cilindrica, mientras que en los sistemas cuasi-cerodimensionales los de simetria rectangular
y esférica, debido a que en estas simetrias la ecuacién de Schrodinger es separable,
simplificando su solucidn, obteniéndose expresiones analiticas tanto de la funcién de onda
como de la energia de los estados electrénicos y otras cuasi-particulas. Los materiales mas
utilizados para la produccién de nanoestructuras son, en primer lugar, los semiconductores y
los metales, y en segundo lugar, los compuestos dieléctricos, magnéticos y
superconductores. También se han utilizado materiales organicos, polimeros y biomateriales

[4].
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Figura II: Tipos de nanoestructuras semiconductoras. a) Tipo I; b) Tipo II; ¢) Tipo III [17].



Figura III: En esta figura se aprecian alambres cudnticos experimentales Sic-NWs tipo B [18].

En general, las nanoestructuras son fabricadas con dos materiales semiconductores a

los que podriamos identificar con las letras A y B, con gaps de energia é;,A y é;B,

respectivamente. En el proceso de crecimiento uno de los materiales, es depositado al lado
del otro, de manera que se forma una barrera de potencial en las interfaces debido a la
diferencia de gaps (band-offset). De acuerdo a la posicion del gap se pueden distinguir
varios tipos de nanoestructuras [5]. Por ejemplo, en las nanoestructuras tipo I el material
crea una barrera tanto para los electrones de la banda de conduccién como para los de la
banda de valencia, esta barrera se encuentra dentro del material A (ver figura II a). Ejemplos

de este tipo de nanoestructuras son GaAs/GaAlAs, Ga,,As,s,/InP 'y GaSb/AISb . En las

nanoestructuras tipo II, también llamadas nanoestructuras escalonadas, el material A actia
para los electrones de conduccién como un pozo de potencial y para los electrones de
valencia como una barrera (ver figura II b). Ejemplo de este tipo de nanoestructuras son

InP/Al, s,In, ,As , donde los electrones estdn en su mayoria en [nP y los huecos en el
Al In, ,As , y el InAs/GaSb donde los electrones en su mayoria se concentran en InAs y

los huecos en GaSh. En las nanoestructuras tipo III las excitaciones se encuentran en las
interfaces donde las particulas que interactian estdn separadas espacialmente, una situacion
que recuerda a la de los estados limite de impurezas creados por las impurezas colocadas en

las barreras de las estructuras cuanticas [4].

Un alambre cuantico es un sistema cuasiunidimensional, donde la direccién
confinada es la radial. Existen muchos tipos de alambres cudnticos, metalicos ( Ni, Pt , Au ),

semiconductores (Si, Ge, GaAs) y aislantes (SiO,). Se espera que los alambres cudnticos

puedan tener aplicaciones multiples por ejemplo en optoelectronica, como sensores, celdas



fotovoltaicas, laseres, dispositivos de almacenamiento de memoria, creacion de imdgenes, y
muchas otras [19,20]. También, se espera la creacién de transistores basados en alambres
cudnticos los cuales presentan una movilidad mucho mayor de los portadores de carga que
los transistores convencionales y con ellos se puede construir ldseres con una mayor
estabilidad térmica. En general, el didmetro de un alambre cudntico oscila entre uno y cien

nandmetros y su longitud llega hasta los cien micrémetros [21].

En los primeros intentos para construir estructuras tipo alambres cudnticos, se
toparon con diversas dificultades, ya que durante el procedimiento se utilizaba un
dispositivo tipo pozo cudntico ya desarrollado y se separaba del sistema original, esto
propiciaba que el pozo fuera contaminado por el aire exterior, propiciando que los
portadores se recombinaran de manera no radiativa, ademds de utilizarse métodos quimicos
que pueden dafiar el dispositivo [21,22]. Se han implementado varias técnicas para mejorar
el proceso de construccion de alambres cudnticos, una de ellas fue el uso de GaAlAs para
cubrir las paredes del pozo, asi se lograba tener una banda de energia prohibida mas grande,
a este procedimiento se le llama decrecimiento. Con el paso del tiempo nacieron nuevos
métodos que permitian tener alambres de mayor calidad tales como el método in situ, donde
el procedimiento es realizado en ultra alto vacio, ademds de varios métodos complicados y
sofisticados que no permiten la exposicién de la nanoestructura a agentes externos que

pudieran mermar la calidad [23].

Como hemos mencionado, el estudio tedrico de las propiedades de las
nanoestructuras se realiza mediante el uso de las leyes y principios de la mecédnica cudntica.
La funcién de onda y las energia se obtienen al resolver la ecuacién de Schrodinger, la cual
contiene la informacion del sistema mediante las interacciones presentes, para esto podemos
elegir el sistema coordenado que més convenga para analizar alguna estructura cuéntica y
asi facilitar la solucién matemadtica de la ecuacién, por ejemplo, si el sistema tiene simetria
cuadrada, utilizamos las coordenadas cartesianas. En nuestro caso estudiamos un alambre
cudntico doble, por lo tanto las coordenadas mas adecuadas para estudiar esta estructura son

las cilindricas (p,6,z) . La ecuacion de Schrodinger en coordenadas cilindricas en un campo

de potencial V para electrones tiene la forma,
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donde u es la masa efectiva del electrén.

Existen distintos métodos para encontrar la funcién de onda de un electrén en una
estructura solida, como son los métodos clasicos cuando el sélido es estacionario en
equilibrio térmico: el tight-binding (electrén fuertemente ligado), el de combinacién lineal
de ondas planas (electron cuasilibre) y el de ondas planas ortonormalizadas (OPW
seudopotencial), otros se basan en métodos de primeros principios [24], en todos se debe
considerar la interacciéon de los iones del material. Por lo regular es necesario tener
programas de coOmputo para determinar aunque sea de manera aproximada la funcién de
onda. Sin embargo, el método que utilizaremos es el de la Aproximacién de la Masa
Efectiva (EMA) o Aproximacion de la Funcién Envolvente (EFA); el cual es un método que
permite simplificar la interacciéon dada por los electrones y el potencial cristalino del
material en cuestion redefiniendo o renormalizando la masa del electrén usando la teoria de
bandas. De esta forma podemos considerar al electron como una cuasi-particula en el
sistema fisico real afectado por el potencial del cristal, esta “nueva masa” puede ser medida

experimentalmente.

En la actualidad existen muchos trabajos de investigacién de nanoestructuras
compuestas por pozos cuanticos sencillos o multiples, alambres cudnticos y puntos
cudnticos, donde se estudian tedricamente las propiedades electronicas y Opticas de las
mismas, como por ejemplo la conductividad eléctrica, ademds se puede obtener la dispersion
Raman. Estos estudios conducen a multiples aplicaciones, por ejemplo, pueden proponer el

desarrollo de varios tipos de dispositivos ldser.

Para llevar a cabo este trabajo de tesis nos hemos basado en varios articulos de
investigacion del drea respectiva para poder comparar nuestros resultados
[4,5,11,15,13,21,22]. Asi como el uso de libros que tratan temas relacionados y la teoria
necesaria. [1,25]. Nuestro trabajo hemos desarrollado una metodologia para estudiar estados
estacionarios de un electron sometido a un potencial externo del perfil de un alambre
cudntico semiconductor doble de seccién transversal cilindrica obtenido a partir de una

matriz de GaAs/Al, ,;Ga,As . También analizaremos los casos limites que son el alambre



cudntico con seccion transversal en forma de disco circular y con forma de anillo circular.
Utilizando el formalismo de la aproximacién de la funcién envolvente y la aproximacion de
la masa efectiva. Esto con el objetivo de llevar a cabo el andlisis tedrico, con el fin de
estudiar las propiedades fisicas de sistemas de dimensiones pequeiias, ya que la funcién de

onda de un sistema determina las propiedades del sistema cudntico.
Asi, los objetivos principales de este trabajo de tesis son:

1. Obtener los estados electronicos para los casos limite de un alambre cudntico doble
semiconductor de simetria cilindrica, el alambre cuantico con seccidn transversal en
forma de disco circular y el alambre cudntico con seccién transversal en forma de
anillo circular, utilizando la aproximacion de la masa efectiva y considerando que el

sistema ha sido crecido en una matriz de GaAs/Al,,;Ga,As .

2. Obtener los estados electrénicos de un alambre cuantico doble semiconductor de
simetrfa cilindrica, utilizando la aproximacion de la masa efectiva y considerando

que el sistema ha sido crecido en una matriz de GaAs/Al,,Ga, As .

3. Analizar con detalle el comportamiento de los estados electrénicos al variar el

tamafio del sistema.

Con el objetivo de facilitar la lectura y comprension de este trabajo, hemos
organizado el manuscrito de la siguiente forma: primeramente iniciamos con el prefacio,
donde se brinda al lector una sintesis completa del trabajo realizado; una introduccién que
muestra la importancia, actualidad y motivaciéon de la tesis, que ubica al lector sobre la
temdtica tratada desde un punto de vista general; después en el capitulo 1 se exponen la
fundamentos tedrico necesarios para la investigacion realizada; en el capitulo 2 se obtiene
los estados electrénicos de los casos limite del alambre cudntico semiconductor doble que
son el alambre cudntico con seccidén transversal e forma de disco cilindrico y con forma de
anillo circular; finalmente en el capitulo 3 se obtiene los estados electronicos del alambre

cuantico semiconductor doble.



Capitulo 1: Fundamentos teoricos

En este capitulo desarrollaremos el marco tedrico correspondiente a este trabajo de tesis.
Haremos referencia a los modelos, fundamentos fisicos como leyes, conceptos, juicios,
teorias y aproximaciones mds importantes que se utilizan para obtener los estados
electronicos en una nanoestructura. Para ello estudiaremos la dindmica de los electrones en

el sélido, la cual conduce a la aproximacién de la funcién envolvente.
1.1. Dinamica de los electrones

En un sélido existen regiones del espectro energético de los electrones con energias
permitidas y prohibidas debido a la estructura periddica de los iones que conforman la red
del cristal; por ejemplo en la Figura 1.1 se muestra la estructura de bandas del GaAs, el cual
es representativo de los materiales III-V. En los semiconductores el estado base de los
electrones presentan varias bandas, las cuales pueden estar totalmente ocupadas, a las que se
les denomina bandas de valencia, y otras totalmente o parcialmente vacias, las cuales se
denominan bandas de conduccion (si el semiconductor es dopado con impurezas donadoras
entonces la banda de conduccidn estd parcialmente llena). La zona de energia situada entre
la banda de valencia y la de conduccién se conoce como banda prohibida o por la palabra
inglesa gap. En estos materiales III-V, tanto el maximo de la banda de valencia como el
minimo de la banda de conduccién se encuentran en el punto I, por lo que son conocidos
como materiales de gap directo. También es posible que los extremos de las bandas de
conduccién o de valencia puedan hallarse en los puntos L, X o en cualquier otro punto de
alta simetria del cristal, éstos son conocidos como materiales de gap indirecto, un ejemplo

de ello es el silicio: Si.

10



N/

Figura 1.1 Estructura de bandas del GaAs

Existen varios métodos y aproximaciones para estudiar el problema dindmico de la
mecdnica de los electrones en un sélido cristalino. La aproximacién mds conocida y
utilizada es la llamada Aproximacion de la masa efectiva (EMA), también conocida como
Aproximacion de la funcién envolvente (EFA), la cual fue desarrollada por primera vez
por Luttinger y Kohn [26]. Esta teoria reemplaza la interaccion del potencial cristalino con
los electrones por un tensor de masa efectiva, es decir renormaliza la masa del electron. Las
componentes del tensor de masa efectiva se pueden determinar experimentalmente
permitiendo realizar cdlculos analiticos e interpretaciones fisicas, lo que en ocasiones es
imposible si usdramos otros métodos con un potencial adicional externo al cristalino como:
el electron fuertemente ligado (tight binding), ondas planas ortonormalizadas (seudo-

potencial) y k -p . Estos métodos en general resuelven el problema de los electrones cuando

solo el electrén estd sometido al potencial del cristal que es el caso estatico, pero en el caso
de una nanoestructura donde existe un potencial de confinamiento adicional, entonces en

ocasiones hay que determinar la soluciéon desde su inicio con técnicas de cdlculo

11



computacionales.

La caracteristica que define el grado de confinamiento de los electrones es la
longitud de onda de De-Broglie y también en el caso de semiconductores el radio efectivo de
Bohr de los excitones, a, . Esta magnitud es generalmente mucho mayor que la constante de
la red, a,, por lo que es comparable con el tamafio del confinamiento en cada una de sus

direcciones, d . De esta comparacion se pueden determinar dos regimenes de confinamiento

de las cuasi-particulas:

e Régimen de confinamiento débil: cuando a, <<d, entonces los pares electron-

hueco se comportan como excitones, por ser el potencial de atraccién colombiano

mas fuerte que el de confinamiento.

e Régimen de confinamiento fuerte: cuando a, >>d y d >>a, entonces los pares

electron-hueco se consideran libres y no forman excitones por ser el potencial de

confinamiento mucho mayor que el de la interaccién coulombiana.

En el régimen de confinamiento fuerte el electrén y el hueco pueden ser consideradas
predominantemente como particulas independientes, es decir, se desprecia la interaccion
coulombiana entre ellas, con sélo una pequeiia correccidon espacial. En este régimen no es
posible utilizar el modelo de barreras infinitas para describir las nanoestructuras; ya que al
ser el radio de Bohr mayor que el tamafo del confinamiento la posibilidad de que una de las
particulas, el electrén o el hueco, salga de la nanoestructura es muy grande (efecto tinel) y si

las barreras de potencial son infinitas la posibilidad de tunelaje es nula.
1.2. Aproximaciones para la solucion del problema cuantico del sélido cristalino.

En un sélido cristalino se encuentran dos grandes sistemas de particulas, los
electrones y los iones que forman la red cristalina. Para encontrar la solucién a la ecuacion
de Schrodinger en el sélido cristalino es necesario determinar las interacciones que se

presentan en este tipo de sistema, es decir, el hamiltoniano. En el hamiltoniano se debe de

. . , C . Tk . P . 7k
incluir la energia cinética de los electrones H , y la energia cinética de los iones H |,
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ademds debemos conocer la interaccion entre los electrones H”" | la interaccion entre iones

e—e?

int

H", yla interacci6n entre iones y electrones H ", .

Asi el hamitoniano toma la forma:

H=H'+H“+H™ +H"™ +H™ (1.1)
Debido a que este es un problema de un gran nimero de particulas de diferente naturaleza
(electrones e iones), donde existen interacciones entres particulas del mismo tipo y de
diferentes tipos, la solucién de la ecuacion de Schrodinger no se puede obtener si no se
utilizan algunos modelos fisicos y aproximaciones que permitan separar el hamiltoniano en
dos hamiltonianos de particulas diferentes, por lo tanto se han buscado alternativas para
estudiar el sistema de forma aproximada, que nos simplifique el problema sin modificar su
esencia. Enseguida describiremos algunos de los métodos y aproximaciones mds comunes,
entre los cuales abordaremos al final para los electrones la aproximacion de la masa efectiva

que es de especial interés en este trabajo.
1.2.1. Aproximacion de valencia

La aproximacion de valencia consiste principalmente en considerar sélo las
excitaciones de los electrones mds externos o electrones de valencia del atomo, ya que en
estos recaen la mayoria de las propiedades quimicas y eléctricas [5]. Bajo estos argumentos

el &tomo puede considerarse compuesto por dos partes:

1) Los electrones de valencia, que son aquellos electrones correspondientes a las capas
externas semi-llenas de los dtomos, y que son los responsables de casi todas las
propiedades del material, entre ellas las propiedades quimicas, Opticas, electronica,
de transporte y estructurales caracteristicas de los sélidos [27,28].

2) El core, el cual estd formado por el nicleo y los electrones internos correspondientes
a las capas completamente llenas, es decir, los orbitales mas profundos y cercanos al
nucleo. Estos electrones estdn fuertemente ligados a los nicleos, y se distribuyen en
torno a ellos de forma similar a como lo hacen en los dtomos aislados. El nicleo
junto a estos electrones forman los llamados iones de la red, que suele llamarse

también como corazon ionico.
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Los electrones de valencia son susceptibles a las perturbaciones externas, ya sean
campos eléctricos, magnéticos, temperatura, entre otras, y su densidad de carga varia
considerablemente al estar débilmente ligados a niicleo atémico. Por el contrario, el corazén
i6nico se puede considerar casi insensible al entorno del dtomo, pues sus electrones estan

fuertemente ligados al nicleo, por lo que su densidad electronica practicamente no varia.
1.2.2. Aproximacion de Born-Oppenheimer

La segunda aproximacién que se requiere para la obtencién de los estados
electrénicos del sélido es llamada Aproximacién de Born-Oppenheimer. Esta aproximacion
consiste en considerar el movimiento de los electrones por separado del movimiento de los
nucleos, es decir desacoplar los grados de libertad electronicos de los vibracionales de un
solido [28]. Los electrones y los iones estan sometidos a fuerzas de igual magnitud, pero al
ser la masa de los electrones mucho menor que la de los iones la velocidad de los dos
movimientos son muy diferentes, por lo que podemos considerar que los electrones
responden inmediatamente al movimiento de los iones; mientras que los iones van
evolucionando conforme a un potencial de interaccién con los electrones, que se obtiene
resolviendo la correspondiente ecuacion electronica para diferente configuraciones idnicas
fijas [29,30,31]. Esto significa que los electrones siempre “ven” al ion fijo en una sola
posicion lo que se corresponde con la aproximacion de Born-Oppenheimer de orden cero en

teoria de perturbaciones que es lo que se conoce como aproximacion adiabatica.

El operador hamiltoniano del sélido, ver ecuaciéon (1.1), puede escribirse de la

siguiente forma:

. oo’
H = - +>V, (R, =R,) [+
Z 2M aRIZ ; 1—1( l s)
2y , (1.2)

Zvl—e (ri - Rl )

+
T

Z Zarl?—i_z

i i<j

en este caso R, es la posicion del /-ésimo i6n, con respecto a su posicion de equilibrio, r; es

la posicion del i-€simo electron, M es la masa de los iones, y ¢ la masa de los electrones.

Este hamiltoniano puede ser considerado como la suma de dos hamiltonianos, un

hamiltoniano para los iones y otro para los electrones, por esta razén la solucion a la
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ecuacion se puede representar como la multiplicacién de dos funciones, una que represente a

la solucién para los electrones y otra que represente la solucion para los iones, es decir
(R,r) =y (R,r)(R)
De tal forma que W(R,r) satisface la ecuacion de Schrodinger para los electrones en una red

estdtica con el i6n [-ésimo fijo en R, y@(R)es una ecuacién similar para los iones.

Entonces la ecuacion de Schrodinger para los electrones toma la forma

0’
- T, R,r R R,r 1.3)
Z{ T Z‘H‘ SV } (Rr)=e. (R)y(Rr)
Aplicando el hamiltoniano a la solucién propuesta para el sélido y utilizando las ecuacién
(1.3), tenemos que:

A w0’

HY =- Y+ (R)P+>V, ,(R,-R ¥

S orare e (RS (R -R))

I<s

2 2

2M 8R2

I<s

() )43, (R R o(R) (R

donde

n’ dp dy W
C(R)=- 2 +
(R) Z,:2M{ dR, JdR, ¢8R,2
Si fuera posible despreciar C (R) , se obtiene una ecuacion Schrodinger para el movimiento

de los iones de la siguiente forma

2M oR;? e

{ Ly )+ZV,I(RI—RX)}¢(R):SI¢(R)

cuya Unica diferencia es que hemos afadido a la interaccién directa entre los iones, el
término &, (R) , que es la energia de los electrones en términos de las posiciones de los

iones, esta es la contribucion adiabdtica de los electrones a la energia de la red, que cambia

al seguir el movimiento de los electrones en la red.
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El término C (R) depende de la configuracién electrénica del sélido, la cual en la

practica no varia de forma notable, ya que los procesos de conductividad normal en los

sOlidos s6lo implican el reajuste de “pocos” electrones cerca de la superficie de Fermi. De

manera que C (R) puede calcularse considerando que todos los electrones se encuentran en

su estado fundamental. Se puede demostrar, que el término C (R) , €l cual es conocido como

el término no adiabatico, practicamente no contribuye al valor energia de la del sistema en el

estado .

El primer término se hace cero en el célculo del valor esperado de la energia ya que

produce integrales del siguiente tipo:
v
BR 2 aR 2 JR,

donde n, es el numero total de electrones. El segundo término es pequefio debido a que los

electrones estdn fuertemente ligados a los iones y por lo tanto el cambio de posicién de los
iones es pequeno, es decir, W(Rl,r,. ) = l//(r,. —Rl) , esto genera una contribucion de la

siguiente forma:

__J' ﬁJ.V/ h azl//d

v 2MaR2 T== Y 2

donde podemos ver que la ecuacion anterior es /M veces la energia cinética de los
electrones, que comparado con las energias térmicas ordinarias es una cantidad que se puede

despreciar, ya que /M es del ordende 107 y 107 [29,32].

Los elementos del término adiabdtico C(R), aquellos que se encuentran fuera de la

diagonal, son los que dan lugar a las transiciones electrénicas cuando los iones se mueven,
esto no es otra cosa que la interaccion electron-fonén, la cual no consideramos en este

trabajo.

Asi el hamiltoniano queda en forma reducida como:

A

Tk /Y int ’yint
H=H,+H, ,+H,,.
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A pesar de todas las consideraciones la ecuacién sigue sin ser separable, debido a que
depende de todas las coordenadas de cada uno de los electrones de valencia, esto nos lleva a

realizar otras aproximaciones.
1.2.3. Aproximacion de Campo Medio o Aproximaciéon Monoelectrénica

Después de utilizar la aproximacion de valencia y la aproximacion adiabética, se
puede dar otro paso para simplificar la ecuacién Schrodinger que describe el sistema fisico
de los electrones e iones, es decir, del sélido. Este consiste en representar la funcién de onda
del sélido, como funciones de onda individuales para cada electrén, lo se logra utilizando el

método de Hartree-Fock [28,30].

La aproximaciéon del Campo Medio consiste en cambiar la energia potencial de
n
interaccion entre los electrones por un campo de energia potencial de la forma ZU (r).que
k=0
representa la interaccién del i-€simo electrén con cierto potencial efectivo, donde cada
electron se mueve independientemente. Se debe considerar que el movimiento del i-€simo
electron modifica el campo medio ya que es parte del mismo [30]. De esta manera el
hamiltoniano no depende de la interacciéon entre los electrones y es la suma de los
hamiltonianos de cada electrén por separado. Con esto tenemos que la solucion a la ecuacion
de Schrodinger es un producto de las funciones de onda monoeléctronicas, es decir, de la

funcién de onda de cada electrén del sistema.

Por el principio de exclusion de Pauli, la funcién de onda tiene que cumplir la
condicion de ser antisimétrica, es decir, la funcion de onda se puede escribir como un

determinante Slater [33]:

donde N es el numero total de electrones y r;, representa las tres coordenadas y el espin de

cada electron. Este determinante cumple con que la funcién de onda sea antisimétrica
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respecto a la permutacion de dos particulas cualesquiera. Si se buscan variacionalmente las
funciones de onda monoelectronicas de manera que se minimice el valor medio de la energia
se obtienen las llamadas ecuaciones de Hartree-Fock. Estas ecuaciones se pueden resolver
directamente y sirven de base para un conjunto de métodos numéricos que se agrupan bajo

el nombre de quimica cudntica [5,34].
1.2.4. Aproximacion de la Masa Efectiva

Con la aproximacion de la Masa Efectiva se obtienen ecuaciones de gran utilidad
para estudiar los estados que se presentan energéticamente en los limites de la banda de
conduccidn, ya que son ecuaciones relativamente sencillas pero cualitativamente correctas,
que permite un andlisis bastante completo de la fisica del s6lido [26]. Entonces tenemos que

en un cristal la ecuacién de Schrodinger monoelectrénica es de la forma:

A AZ

Hl//(r):( p +V(r)jl//:é’\|1(r) (1.4)

24

0

donde p, es la masa del electrén libre, V(r) es el potencial periddico de la red cristalina y

p es el operador de momento. El conmutador del hamiltoniano con el operador de traslacién
es cero, [H ,T] =0, esto es debido a que el hamiltoniano es invariante ante traslaciones en la

red, lo que hace de k un buen nimero cudntico. Asi podemos escoger autofunciones del

hamiltoniano y del operador de traslacién 7, simultineamente.

A

Ty, (r)=y(r+d) ="y, (r)

El teorema de Bloch permite escribir la funcién de onda electrénica de un cristal
infinito como producto de una funcién periédica u, (r) definida en la celda unidad del

ikr

cristal, denominada funcién de Bloch, por una funcién envolvente e que cambia

lentamente en la estructura.

W, (r)=e""u, (r) (1.5)
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Asi la funcién de onda queda mateméticamente compuesta por un producto de una onda
plana ™" que es modulada por una funcién u,, (r) en la celda unidad, con la cual se puede

describir las perturbaciones de la red sobre los electrones libres en el sélido cristalino.

Sustituyendo (1.5) en (1.4), tenemos:

A2 212
P> . . W%k
+—Kk-p+ +V(r)}un (r)=& (k)u, (r) (1.6)
{2ﬂ() 2#0 2#0 ‘ ¢
ahora
AD 21.2
1 p = P +ik0-f)+h k +V (r)
U 2uy 24, 24,

es conocido como el hamiltoniano Kk -p, el cual describe la funcién de onda de un electrén
libre en un cristal tridimensional infinito. Para un k dado, el conjunto de todas las u,, (r) es

completo para funciones con la periodicidad del cristal. Por lo tanto, si tomamos k =k, la

funci6n de onda para cualquier k puede expresarse en términos deu,, (r) .
U (r) = ZCn‘n (k _k() )un‘ko (r)

La ecuacién (1.6) puede reescribirse como sigue:

N h . W
it k)0 o ) = () )

A partir de la cual se obtiene una ecuacién de autovalores para la energia si multiplicamos

por u,, (r) eintegramos en el volumen de la celda unitaria, entonces

5 a0 k) ek oS0

n 0 0

donde

pnn‘ = ju:ko (r)pun‘ko (r)dr'
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Figura. 1.2 Representacidon esquematica de la estructura de banda de un semiconductor de gap directo en las
proximidades del punto I" de la zona de Brillouin [5].

Para un semiconductor de gap directo, la diagonalizacién del hamiltonianok - p , proporciona
la distribucion de los niveles energéticos en los alrededores del centro de la zona de Brilloun
(puntoI',k =0), como se ilustra en la figura 1.2. Dicha distribucién muestra la divisién de
las bandas de energia, etiquetadas por el numero cudnticon, donde aparecen regiones de
energia prohibida o gaps, inducidas por el potencial periddico del sistema. La banda de
conduccion se forma como una combinacidn de orbitales atdmicos de tipo s y por tanto, al
contrario que la banda de valencia, estd constituida por una Unica subbanda (doblemente
degenerada si se consideran los grados de libertad del espin), separada de la banda de

valencia por una cantidad de energia &,. Cuando &, es lo suficientemente grande como,
para apreciar la separacién de la banda de valencia y la de conduccion, el hamiltoniano k - p

puede ser aproximado a un hamiltoniano de una sola banda [5].

Sabemos que los autovalores de una cantidad fisica en general forman una matriz con
todos los posibles resultados, para la ecuacidén (1.7) se obtienen elementos fuera de la

diagonal que vuelven un poco complicado el andlisis fisico, pero cuando el valork =k los

elementos fuera de la diagonal son pequefios:
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nn’

y entonces pueden tratarse como una perturbaciéon del hamiltoniano I:Iko_p. Para el caso de
una sola banda se usa la teoria de perturbaciones hasta segundo orden, teniendo como
resultado que la ecuacion de autovalores (1.7) queda como sigue:

2

2 2 n’ ‘(k_ko)'f)nn'
(k) e )=z (k)

n

Hy 24,

esta ecuacion es valida en el entorno dek,, por lo regular k, es un extremo de la banda, lo

que implica que el término lineal, k -k, =0.

Asi utilizando los ejes principales tenemos que la energia de una particula es:
& (k -k, )’
& (k)=¢ (k) +—> ———— (1.8)

aqui

* . . . . ’
donde 4, son las llamadas masas efectivas en las direcciones de simetria y u, son los

vectores de dichas direcciones. Cuando el sistema fisico es isétropo las masas efectivas son

iguales en cualquier direccidn, con esto la ecuacion (1.8) se reduce a:

s(k)=£<ko>+h—zw

que representa la energia de una particula libre de masa x . Este modelo muestra que la

interaccion de un electron con el potencial cristalino es equivalente a un cambio de masa de

la particula.

En el caso de un electrén la energia tiene la siguiente relacion de dispersion:
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donde se puede deducir que 4" es la nueva masa del electrén, bajo la accién de un potencial

constante, y estd determinada por la curvatura de la relacion de dispersion,

1 19°¢(k)
un ook

La masa reducida en general es un tensor de segundo rango, y los valores del vector de onda
k son distintos para cada direccion, esto es debido a que la masa reducida en general es
anisotropa. Asi, la respuesta de un electron frente a un potencial cristalino es una respuesta
dindmica.

El andlisis anterior se realizé utilizando un método perturbativo por lo que este

modelo sélo funciona para valores cercanos a k =0, si consideramos valores mayores la
aproximacion parabdlica para & (k) deja de ser cierta, por lo tanto la masa efectiva deja de

ser una constante. De esta forma, la aproximacion de la funcién envolvente no es un método
general. Fundamentalmente, su rango de aplicacion se restringe a la vecindad de puntos de
alta simetria como I', X y otros de la Zona de Brillouin. De cualquier manera, este modelo
es relativamente sencillo comparado con otros, pero ha resultado ser de gran utilidad para el
célculo de propiedades fisicas con una adecuada precision, sus resultados han sido
ampliamente comprobados y minimiza el tiempo de computo comparado con otros modelos,
para este trabajo resulta de gran interés ya que es la aproximacién utilizada para encontrar

los valores de energia de nuestro sistema cuéntico.
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Capitulo 2: Estados electronicos para
un alambre cuantico
semiconductor

En este capitulo se estudian los estados electronicos de un alambre cudntico semiconductor
de geometria cilindrica, para dos casos; primero un alambre con seccién transversal con
forma de disco y en segundo lugar el alambre cudntico con seccidn transversal con forma de
anillo. Estos son los casos limites de un alambre cudntico doble, que se puede considerar una
combinacion de los sistemas que estudiamos en este capitulo. Por tanto, se obtienen la
funcién de onda y los niveles de energia que corresponden a estos dos sistemas para el

estudio de un alambre cuantico doble.

2.1. Estados electronicos para un alambre cuiantico semiconductor con seccion

transversal circular

Consideraremos un electrén confinado en un alambre cuantico semiconductor de

geometria cilindrica con seccion transversal con forma de disco, de radior,y longitud L,

donde L es lo suficientemente grande para evitar los efectos de confinamiento en esa
direccion, (ver figura 2.1). Asumiremos un modelo simple de bandas parabodlicas para el
electron confinado, las cuales se desdoblan en un sistema de subbandas, debido al
confinamiento. Se estudiardn los estados cerca del centro de la zona de Brillouin. Por lo
regular este método se utiliza para estudiar semiconductores binarios del tipo II-VI y III-V,
lo cual es consistente con tratamiento previos [35,36]. Ademads, consideramos que el sistema

estd a una temperatura de 7 =0 kelvin. Las nanoestructuras son sistemas dindmicos, debido
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a que estdn sometidas a un potencial de barrera o confinamiento. La aproximacién de la
funcion envolvente o de la masa efectiva, la cual fue discutida anteriormente, fue utilizada

por primera vez en sistemas cuasi-bidimensionales por Bastard [37,38].

Para obtener los estados de energia de la cuasi-particula en una nanoestructura, en el
esquema de la funcion envolvente, es necesario las condiciones de contorno que deben
cumplir la parte de variacion lenta de la funcion de onda en la superficie entre los dos
semiconductores (intercara). En lo que sigue, asumiremos que las redes de los materiales
que constituyen la nanoestructura empalman perfectamente y cristalizan con la misma
estructura. Para aplicar la aproximacion de la funcién envolvente consideraremos dos

requerimientos claves

1) La funcién de onda se obtiene de resolver la ecuacion de Schrodinger para cada
banda.
2) Las partes periddicas de las funciones de Bloch son asumidas iguales en cada

material que constituye la nanoestructura.

La funcién de onda de las cuasi-particulas para nuestro caso se obtiene a partir de la

ecuacion de Schrodinger, con el respectivo perfil de potencial y de masa efectiva,

2 0 <
vy lp=¢p con v(r)u=l TS @.1)
2u Voo My, T>,

donde V, representa la “altura” de la barrera de potencial; mientras que 4, y 4, son la

masas efectivas de electron en el interior y en el exterior del alambre respectivamente. Las

condiciones de frontera son:

Figura 2.1 Representacion de un alambre cudntico

semiconductor de geometria cilindrica con seccién

transversal con forma de disco, de radio 7,y longitud L.La

region azul es la regién donde se confina al electrdn.
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Para el caso en que la energia £ <V, , la solucién a la ecuacion (2.1), por el método

de separacion de variables se propone como [39,40,41].
@(r.0,z2)=R(r)®(6)Z(z) y &=&+& (2.2)
donde (r, o, Z) es el conjunto de coordenadas cilindricas.

Sustituyendo (2.2) en (2.1) y trabajando en coordenadas cilindricas, tenemos que la ecuacion

de Schrodinger queda de la forma

h_z{li( aj+1 o az}ve(r)op(e)z(z):[V(r)—é;—é;]l’i’(r)cb(‘?)Z(Z)

— _ _ +_
2u| ror rar r’ 060> 97’

de manera que dividendo toda la ecuacién por R(r)®(¢)Z(z) obtenemos

h{ ! d( "jR(m—l “ o(0)+—] %Z(z) =[v(r)-&-¢]

— — r_ —
2u| rR(r) dr\_ dr r2®(0) de’ Z(z)
De esta forma al usar el método de separacion de variables obtenemos un sistema de dos

ecuaciones

d*zZ

2

+k2Z=0 donde k>=2the (2.3)
dzr T

2 2

A R () 0 (e) [V ()-¢]=0 e
2u| rR(r) dr\  dr r’o(¢) de

La solucion para la ecuacién (2.3) es una funcion oscilatoria normalizada de la siguiente

forma:

2
Z(z)zie"‘kzZ donde & =2

\/Z Z 2,U1 z?

(2.5)

La ecuacion (2.4) la podemos separar en una parte angular y una parte radial. Entonces para

la parte angular tenemos que
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d*®
d¢’

+%®:0

Considerando la simetrfa del sistema debe cumplirse que @ (6+27)=®(8), por tanto
A= m* donde m=0,%t1,1+2,+3 ...
asf la solucién normalizada queda,

®(6)=——e (2.6)

1 d( d 2w m .
75(?””){?&%_7}“’):0 i r<r, )
2
li[riR(r)} 2—'2!(Vo—5;)+m— R(r)=0 si r>r, 2.8)
rdr| dr 7] r

La solucion de las ecuaciones (2.7) y (2.8) son las conocidas funciones de Bessel, la funcion
de onda debe estar acotada en r=0 y r =00, por lo tanto la solucién queda de la siguiente

forma:

R(r):{Am]m (x), r<r, 2.9)

donde
2u 2u
x(r)=r25& y y(r)=r|=zV—¢]
h h
J,, y K, son la funciéon Bessel de orden m y la funcién Bessel modificada m,

respectivamente.

Para determinar las constantes A y B de la ecuacién (2.9) debemos aplicar la primera
condicion de frontera, (p|rES, = (0|r(S+ para r=r,, definiendo que x, =x(r,) y que y, = y(r,)

, encontramos que:
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Si aplicamos la condicién de normalizacién se obtiene a A , que tiene la siguiente forma

2 [ ], (x,) 2 _1/2
J{Km(ya) }

son las normas de la funcién Bessel y la funcién Bessel

Az{HJm(xa) } |%.. (5.)

donde HJm (x,)

y |, (5.)

modificada, respectivamente:

7

J, (0{)”2 :JQJVZ (ar)rdr =r‘—2)2{[JV'(ar0):|2 +!1—(Lj }JVZ (aro)},

0 ar,

K, (0{)”2 =TKV2 ((Zr)rdr =§{[KV' (Olr0 ):'2 —!l+(LJ ]KVZ ((Zro)}

Iy 6¥r0

Para obtener la energia debido al confinamiento, & , debemos aplicar la segunda condicion

1 dp 1 do ) - .
de frontera, ——| =—— para r =r,, asf obtenemos la siguiente ecuacion
1[1’1 ar reS” ﬂ2 ar reS*
trascendente:
my K, (v, (%) =mx (v, K, (3,) (2.10)

Utilizando las ecuaciones (2.2), (2.5), (2.6), (2.9) y (2.10), finalmente tenemos la

solucién a la ecuacion de Schrodinger ,

Pom =

;e‘ﬂmwk;z) AJ,(x), r<r,
2L

la energia total del sistema se puede determinar a partir de las ecuaciones (2.2), (2.5) y

(2.10):
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Figura 2.2 Niveles de energia de un alambre cudntico semiconductor. Las lineas continuas representa los
niveles de energia para n =1, las lineas de rayas los niveles de energia para n = 2, las lineas de puntos los

niveles de energia para n =3 vy las lineas de rayas-puntos los niveles de energia para n =4 .
2

(k) =& +——k:

2
donde el nimero cudntico n denota el orden del cero de la ecuacion trascendente. Los
estados obtenidos son doblemente degenerados, ya que m==1,+2,+3,..., excepto para
m = 0.
Consideramos un alambre cudntico semiconductor de geometria cilindrica con seccion
transversal con forma de disco, crecido en una matriz de GaAs/Al ,;Ga,As, con
pardmetros 4, = 0.06654,, i, =0.0964, y V,=0.30eV , donde uy es la masa libre electrén
En la figura 2.2 se muestran los niveles de energia &, para un alambre cudntico

semiconductor de geometria cilindrica con respecto al radio del alambre. De la figura se

obtiene que la energia de los estados se incrementa con el aumento del nimero cudntico m
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y también con el aumento del nimero cudntico n. Ademds, se nota que los estados se
agrupan en subbandas de energia donde el numero cudntico principal es n. Como podemos
observar el aumento del radio del alambre provoca que un niimero mayor de estados entren
al alambre, los que ademds permite la entrada de los niveles de energia con mayor un

ndmero cuantico n .

2.2. Estados electrénicos para un alambre cuantico semiconductor con seccion

transversal con forma de anillo

Consideraremos un electron confinado en un alambre cuantico semiconductor de

geometria cilindrica con seccidn transversal con forma de anillo, de radio interno r,, radio
externo 7, y longitud L, donde L es lo suficientemente grande para evitar los efectos de

confinamiento en esa direccion (ver figura 2.3). La funcién de onda de las cuasi-particulas
para este caso se obtiene a partir de la ecuacion de Schrodinger, con el siguiente perfil de

potencial y masa efectiva

2 Voo M, O0=<r<r,
—2—V2+V(r) p=&¢ con V(r),u=40, u, r,<r<r (2.11)
# Voo My, 1,Sr<oo

Bajo las mismas consideraciones que describimos en el epigrafe anterior, y
considerando que la funcién de onda debe de estar acotadaen r=0 y r =o0, la solucién de

la ecuacion de Schrodinger (ecuacion (2.11)) para este sistema tiene la forma.

1 —i(m@+k,z)
' = ——¢ “R(r (2.12)
Oun =~ (r)

donde

Figura 2.3 Representacion de un alambre cudntico ‘

semiconductor de geometria cilindrica con seccion

transversal con forma de anillo, de radio interno r,, radio I

externo 7, y longitud L. La regién azul es la region

donde se confina el electrén.
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Al (y), O<r<r,
x)+B,N,(x), r,<r<r, (2.13)
)

Im*"m

R(r)=

Ay, m(
(

y), I, Sr<oo

l‘ﬂ l‘ﬂ

donde I y K, son las funciones de Bessel modificadas de primer y segundo tipo,
respectivamente, mientras que J, y N, son las funciones de Bessel de primer y segundo

B

1m

tipo respectivamente. Para determinar las constantes A, , A y B, ademas de la

m?

energia & , aplicamos las condiciones de frontera y la condicién de normalizacién de la

parte radial de la funcién de onda.

Entonces en r = r, tenemos que

AL (y,)=A,7,(x,)+B,N,(x,) (2.14)

’,,U [V g] m m( hz [ lm m +BlmNm( ):I (215)

Para el caso r=r,, donde x, =x(r,) yque y, = y(rb) , tenemos que,

A|me (xb)+BlmNm(xb):Bme(yb) (216)

2 7
hz [ lm m +B N ( )}_\/W[Vo_gr]Bme(yb) (2.17)

Utilizando la ecuaciones (2.14), (2.15) y ;(2.16); y definiendo

B = %—VOé,_é:‘, (2.18)
2 r

podemos determinar A , B, y B, entérminos de A, con lo que se llega a que

A B A B
A = @ A B = —@ Am y m = Jm ( ) + Nm ( ) 1m .
m m K ( yb ) C

m

donde
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A, =1, ()N, (x)=BL,(y,)N, (x,)
B, =1,(y,)7,(x,)=BL,(y.),(x,)
C, =1, (x,)N,(x,)- 87, (x,)N,(x,)

Para determinar la constante A, utilizamos la condicibn de normalizacidn,

I R(r r)rdr =1, por lo que queda de la forma siguiente,

-1/2

A=[L+1,+1]
siendo,

Ilzjjlli(y)rdr, & =Eijb[7u (x)=BN,, (x)] rdr

y I,= ZIJ'”({”) EN’”(xh J-K ) rdr
e )

La energia debido al confinamiento, &£ , podemos determinarla utilizando la ecuacion (2.17),

de donde obtenemos una ecuacidn trascendente

Zl[Km(yb)Jz; ('xb)_ﬁK;n(yh)Jm (x,,)]Z

Ell:Km(yh)Nr,n (x,)-BK, (v,)N,, ('xb)]

(2.19)

donde el nimero cuantico n denota el orden del cero de la ecuacidén trascendente. Los

estados obtenidos son doblemente degenerados al igual que en el caso anterior.

Finalmente, usando las ecuaciones (2.12) y (2.13), tenemos la solucién a la ecuacion de

Schrodinger la cual queda de la siguiente forma

Al (y), O<r<r,
¢nm:ﬁ _l(m¢+k2) Alm‘]m (‘x)+BlmNm( )’ rasr<r})
m m(y)’ ”bsr<°°
donde
2
& (k) =8+ K
1,
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Figura 2.4 Estados electrénicos correspondientes a un QWW con seccidn transversal en forma de anillo, para

dos casos a) 7, =100A y b) A =200A .
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Figura 2.5 Estados electrénicos a un QWW con seccidn transversal en forma de anillo, donde se fija el ancho
del cascarén d =100A .

Consideramos un alambre cudntico semiconductor con seccidn transversal con forma
de anillo crecido en una matriz de GaAs/Al,,,Ga,As , usando los mismos pardmetros que
en el caso anterior. En la figura 2.4a se muestran los estados electronicos correspondientes a
un alambre cudntico semiconductor con seccién transversal en forma de anillo en funcién
del radio interior, r,, para dos casos a) r,=100A y b) r,=200A. En la figura 2.4a
podemos observar que cuando 7, aumenta la energia también aumenta ya que el la ancho del
pozo, d , es cada vez menor, aumentando el confinamiento del sistema. Debemos sefialar
que si el ancho del QWW es lo suficientemente pequefio termina por “sacar” los estados
electronicos de la region activa del pozo, ademds cada nivel de energia comienza de un nivel
de un QWW con seccién transversal en forma de disco, (lineas punteadas), ya que r, =0A .
En la figura 2.4b se puede observar claramente que los niveles se agrupan en subbandas

determinadas por n, a medida que aumenta n crece la energia de todas las subbandas por lo
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que es mds facil “sacarlas” del QWW. También se observa que no hay cruces entre los
niveles que conforman una misma subbanda pero si cortan los niveles pertenecientes a otras
subbandas. Las energias de los niveles dentro de cada subbanda quedan determinadas por m
, amedida que aumenta m crece la energia. Ademads, se puede observar que al aumentar m
el efecto de confinamiento es menor al principio, para cada subbanda n, ya que en un

principio estos niveles casi no se afectan cuando aumenta el radio interno.

En la Figura 2.5 se muestran los niveles de energia correspondientes a la parte radial
para a un alambre cudntico semiconductor con seccién transversal en forma de anillo en
funcién del radio interno, r,, manteniendo constante el ancho del QWW en d =100A. Las

lineas continuas corresponden a los niveles con n =0, mientras que las lineas discontinuas a
n=1. Podemos observar que los estados se agrupan una vez mds en subbandas,
determinadas por el nimero cudntico n. Todas las subbandas tienden a un nivel minimo

cuando r, aumenta, ya que el ancho del QWW estd fijo. Es importante sefialar que aun, para

valores grandes de r, (= 3001&) no obtendremos los niveles de energia de un pozo cuéntico

como se podria esperar, esto es debido a la simetria del sistema. Notamos también que no
hay cruces en los niveles pertenecientes a una misma subbanda, con n igual, pero un nivel si

puede cortar a otro nivel perteneciente a una diferente subbanda, con n diferente.
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Capitulo 3: Estados electronicos para
un alambre cuantico
semiconductor doble

En este capitulo estudiamos un alambre cudntico semiconductor doble, el cual puede
considerarse como un sistema compuesto por un alambre cudntico semiconductor de
geometria cilindrica con seccidén transversal con forma de anillo (cascaron externo) y un
alambre cudntico semiconductor de geometria cilindrica con seccidn transversal con forma
de disco (alambre interno) en el centro, (ver figura 3.1). Por tanto, resolvemos la ecuacion de
Schrodinger para obtener los estados electronicos utilizando la aproximacién de la funcién

envolvente o la aproximacion de la masa efectiva.
3.1. Estados electronicos de un alambre cuantico doble

De forma similar los casos analizados en el capitulo anterior consideraremos que el
electron estd confinado en un alambre cudntico semiconductor doble de geometria cilindrica

con radio interno r,, radio intermedio r,, radio externo r, y longitud L, donde L es lo

suficientemente grande para evitar los efectos de confinamiento en esa direccion (ver figura
(3.1). La funcién de onda de las cuasi-particulas para este caso se obtiene a partir de la

ecuacion de Schrodinger, con el siguiente perfil de potencial y masa efectiva:
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Figura 2.3 Representacion de un alambre

cuantico semiconductor doble de geometria

cilindrica con radio interno r , radio intermedio

1, radio externo r, y longitud L. La regién azul

es la region donde se confina al electrén.

0, 4, O0<r<r,

g Voo My T,5r<
v lp=Ep con V(r)u={ 0 F WSTSh 3.1)

2u 0, 4, n<r<r

Voo My, 1. Sr<oo

Como en los casos anteriores el estado del sistema queda determinado por la solucion
de la ecuacién de Schrodinger. Utilizando el método de separacién de variables, de la

misma forma que en el capitulo anterior, tenemos que la solucién de la ecuacién (3.1) tiene

la forma
0, = T RIR () (32)
2zL
donde
AJ, (x) O<r<r,
I +B,,K <r<
ASme (x)+B3mNm (x)’ I’;] Sr<rc
B K, (v). r.<r<oo
Las constantes A, A, . B,,, A;,, B;, ¥y B, , ademds de la energia & , se obtienen

aplicando las condiciones de frontera para la funcién de onda, ¢|”S_ =¢7|rfs+rfs+ y

(1 a)[09/or] . =(1/u,)[0p/or] ...Entoncesen r=r,r=ryr=r., tenemos que,

|2 x )= |2 v - » :
ﬂth é:‘Ame (xa)_ ﬂzhz [VO 6;] I:A2m1m (ya)+B2me (ya ):I (35)
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Para r =r,, se obtiene

A2mlm(yb)+ 2m m(yb) 3m m('xb)+ 3m m('xb) (36)

1/ V=&AL (3,)+ B K (3,) ] = hz & [ A, (x,)+B,N, (x,)] 3.7)

Para r =r , definiendo x, —x( ) y que y. —y( ) se llega a que

A, (x)+B,N, (%)= B,K,(y.) (38)

hz I: 3'” m +B3mNm ] [V g] m m( c) (39)

De las ecuaciones (3.4) y (3.5) podemos determinar A, y B,, en términos de A , usando

la ecuacion (2.18), se obtiene que:

I, (x)K. (v,)-B7T. (x,)K, (3,)
A,, = , : A, 3.10
AN A IACILACS 10
IRACHIACH Y RACHIACH N 311

BERACHIACHNERTACH

Ahora de las ecuaciones (3.6) y (3.7) podemos determinar A, y B, en términos de 4, ,

3m

entonces

) )N, (%)
Ay = Ay Jm(xh) ( ) J,;(xh) N, (x,) (3.12)
+B Ky () Vo (%) = B, (5,) N (%) |
SRACSIACARVARIAEY
5 — [m(y)J ( ) ﬁlm()’b) m(xb)
N (x,) I (x,) =N (%), () (3.13)

K, ()7, (x)-BK, (3),(x)

+Ba N, (Xb)-]m (xb) N, (xb)‘]m (xb)
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Siguiendo el mismo método, podemos determinar B, con la ecuacién (3.8) de manera

relativamente sencilla:

(3.14)

3
*
3
=
~
<
o
~
(98)
3
e
~
=
~

m

Con el fin simplificar la forma de las ecuaciones para las constantes obtenidas haremos las

siguientes definiciones,

Ay =, (x) K, (5.)= B, (%) K, (5.)
By, =J,(x)1,(y,)= 8", (x,)1,(5.),
C,=1,(v)K, (v.) -1, () K, (3.).
Ay =1,(3,)N, (%)= BL,(9,)N, (%)
Ay =K, (3N, (x,)- BK, (3,)N, (x,),
By, =1,()J,. (%)= 8L, (9,),(x,),
B, =K, (3,)7,,(x)-BK, (5,)J,(x,),
C,=J,(%)N, (x,)=J, ()N, (x,),
() N, (x)
BRG0P TRGY

de esta manera tenemos que las ecuaciones (3.10), (3.11), (3.13) y (3.14) quedan

A, =‘é—221A1m, B, :—%Alm, (3.15)

As,, =%AW (3.16)
G

B, =-aBu=BuBy re ,:c? L (3.17)

B, = (A, A, —BZIA32)B4é— C(AZIB3l ~B,,B,,)B,, A G3.18)
2 G

Debemos determinar A , esto se hace con la condicién de normalizacion, entonces se

1m ?

cumple que jR(r)R* (r) rdr =1; considerando las cuatro regiones de nuestro problema y la

ecuaciones (3.15)-(3.18), se obtiene que
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Am=[11+12+13+14]’%

donde

y 1%
L=[02 ()rdr, 1= [[Aul,(3)-BuK,, ()] rdr,
0 C
27,

1 %
5= W-‘.[(AHAM - B21A32)‘,m (x) - (A21331 - leB32)Nm (x)]z rdr
23 5

2

A A, -B, A, )B, — B.,-B,B,)B ©

14:':( 214731 21 32) 416‘26(‘12421 31 21 32) 42:' J'Kjl (y)rdr
23 T,

Para el caso de la funcién trascendente que determina la energia asociada a la direccion
radial, si usamos las ecuaciones (3.8) y (3.9), se obtiene que
A, A, +B;,, A, =0 (3.19)

donde

A=K, (3 )7, (x)-BK, (¥.)7, (%)

Ap =K, (YN, (x.)=BK, (3N, (x.)

sustituyendo A,

3m

y B,y sustituyendo las ecuaciones (3.16) y (3.17) en la ecuacién (3.19),

tenemos que,

A21A3611_C321A32 A A, - Ale%_CleBsz A, A,=0
23 2%3

finalmente

(A21A31 - Bz1A32)A41 - (Ale31 - Bz1B32)A42 =0 (3-20)

Por tanto, usando las ecuaciones (3.2) y (3.3), tenemos la solucién a la ecuacién de

Schrédinger la cual queda de la siguiente forma

2
b (k)= & +-—k
, o

y también
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AJ, (x) 0<r<r,

m- m

\P _ 1 —i(mg+k z) AZmIm (y)+ BZme (y) ’;1 sr< ’}7

=T u(r)
27Z.L A’im‘]m ('x)+B'imNm ('x)’ ’}7 Sr<r¢
Bme(y)’ I"CSI"<°°

donde la energia, &£, de los estados electronicos del sistema se realiza a través de las
soluciones dadas por la ecuacién trascendente (3.20), con lo cual estudiaremos el
comportamiento de los niveles de energia del alambre cudntico doble.
3.2. Discusion de resultados para el alambre cuantico doble
Considerando un alambre cudntico semiconductor doble con geometria cilindrica
crecido en una matriz de GaAs/Al,,;Ga,As, y usando los mismos pardmetros que en el

capitulo anterior se comput6 las energias y funciones de onda. En la figura 3.2, se muestran

los niveles de energia para el alambre cudntico doble, donde 1, y r. estdn fijos, mientras que

r, varfa. Se puede observar que los estados quedan determinados por los niimeros cudnticos

(n,m), de la misma manera que para el alambre interno como para el cascarén externo (ver

el capitulo 2). Cada nivel de energia correspondiente al alambre doble, se encuentra
localizado principalmente entre un nivel del cascarén externo (linea de puntos) y un nivel
del alambre interno (linea de rayas), ya que el alambre doble es un sistema compuesto por
estos dos sistemas. Debido a que cuando r, =0 se tiene un cascarén externo de radios

interno 7, y externo r, y cuando r, =r, =0 se tiene un alambre interno de radio r, donde la

barrera desaparece completamente.

El nivel de energfa (1,0) del alambre doble para valores de r, =40A y r. =100 A es

ilustrado en la figura 3.2a, donde se observa claramente el nivel localizado entre un nivel de
energia del cascarén cudntico y un nivel del alambre sencillo, siendo éste el estado de menor

energia del sistema. Para los niveles de energia donde m =1 o m =2 podemos notar cierta
peculiaridad, el estado se desdobla en dos partes, para m =1 alrededor de los 10A y para

m =2 alrededor de los 22 A . Este desdoblamiento se debe al acoplamiento del alambre

interno y el cascarén externo que componen el alambre doble para este nivel de especifico
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Figura 3.2: Estados electrénicos para un alambre cudntico doble (lineas continuas), donde 7, varia de 0a 1, , mientras que: a) 7, = 40 A yr= 100 A , b)

= 40A y r.= 120A , ¢) r, = 60A y r. =120 A . Las lineas de puntos corresponden a un cascarén cudntico simple con radio interno r, y radio externo r,,

mientras que las lineas de rayas corresponden a un alambre cudntico simple con radio 7 .
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de energia. En este caso existe un estado que se encuentra dentro la barrera el cual termina

por ser expulsado, ya que al aumentar r, y estando fijo 7, el ancho de barrera (a=r,—r,) es
cada vez menor aumentando el confinamiento del electron. También, se observa que cuando

r, =35A, aparece un nivel (2,0) , el cual pertenece en mayor grado al alambre interno, esto

es debido a que r, aumenta permitiendo la entrada de nuevos niveles de energia.

En la figura 3.2b se tomé r, =120 A , mayor que en la figura 3.2a, con esto se tiene
que el cascar6n que compone el alambre doble tiene un ancho, d =r, —r, = 80 A , mayor

que el de la figura 3.2qa, el cual era de 60A . Esto genera un aumento en la cantidad de
niveles dentro del sistema y que la energia de los estados que se encuentran asociados
mayormente al cascaron externo, disminuyan su energia. Los niveles que pertenecen
mayormente al alambre interno, aumentan su energia, al aumentar el acoplamiento entre el

cascaron externo y el alambre interno. En la figura 3.2¢, se tomé r, =60A y r. =120A , por
lo que el ancho del cascarén externo es el mismo que el de la figura 3.2q, es decir 604, y T,

el mismo que el de la figura 3.2b, siendo el radio de alambre interno mayor que los dos

casos anteriores.

Se puede observar que los niveles de energia correspondientes mayormente al
cascarén disminuyen su energia en comparacion con estos mismos estados en la figura 3.2a,

que tiene el mismo ancho para el cascardn pero r, y 7, son mayores. Los niveles de energia
del alambre interno (2,0) y (2,1) pueden observarse a partir de cierto valor para 7, , en el

caso del nivel (2,0), aproximadamente a partir de r, ~ 45 A . Debe sefialarse que la posicién

de los desdoblamientos en la figura 3.2¢ no cambia con respecto a la posicién que tenian en
la figura 3.2a, mientras que la posicion de estos mismos desdoblamiento en la figura 15 se

desplazan ligeramente hacia valores menores de r, esto significa que el desdoblamiento esta

fuertemente relacionado con el ancho del cascardn.

En la figura 3.3 se muestran las funciones de onda de un alambre cudntico doble para

seis puntos distintos de r, donde r, =40A y r, =120 A . Aqui estamos

42



& ()

& [cV)

0.25 035 0.35
a) b) c) ‘

0.30 030 - 0.30 -/\

] \ : X [~ m=1
0.25 e N T 0.25 0.25 - ] T v’ - o

1 m=2 1 / m=2
0.20 4 0.20 - 0.20

1l C{m=1l NN T LI\ L] / m=1 " N T
0451 [0 s N e 015 7|\ 015 e ) A

j m=0 ] m=0
0404 [ [V Q.10
0.05 0105 - 0.05
0.00 4 0.00 — 0.00 —

T T T T T T i T T T T T T T T T T T

0 20 40 60 a0 100 120 140 0 20 40 60 B0 100 120 140 o 20 40 B0 a0 100 120 140
035 035
0.30 0.30 4
0.25 4 0,25 -
0.20 4 0.20 -
015 4 015 -
0.10 4 010 -
0.05 005 - 0.05
0.00 - 0.00 0.00 -

T T T T T T T T T r T T T T T T T T T T T T T T T T T T
o 20 40 B0 80 100 120 140 0 20 60 B0 100 120 140 0 20 40 B0 80 100 120 140
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analizando cémo son las funciones de onda del electrén alrededor de la zona en la cual los
niveles se desdoblan, podemos ver que la razén del desdoblamiento es el acoplamiento entre

el alambre interno y el cascarén externo. En la figura 3.3a donde r, =6 A podemos observar

que existen tres valores de energia permitidos y sus densidades de probabilidad

. 2 . z
correspondientes, |@| , estos estados se localizan preferentemente dentro del cascarén, ya

que el tamafo del alambre interno es muy pequefio, al acoplarse con el cascardén externo
provoca el desplazamiento de los estados hacia el centro del sistema.
Cuando r, = 9 A cercano al desdoblamiento que se encuentra en el estado m =1, se

puede observar que aparece un nivel electronico con valores pequeiios de energia el cual esta
mayormente dentro de la barrera -debemos sefalar que este es el tinico de los estados que
sufre modificaciones notables en la zona del desdoblamiento, (ver figura 3.2a)- de manera
que si el ancho de la barrera disminuye la energia para este estado es mayor como se puede
ver en la figura 3.3¢ donde r, =12 A, esto se debe a que la energia del estado asociado a la
barrera crece, al aumentar el confinamiento del electrén dentro de la barrera. El
comportamiento se repite para el nivel localizado en el estado m =2 del alambre cudntico
doble, como se puede observar en las figura 3.3a, 3.3b y 3.3c, desplazdndose el

desdoblamiento hacia valores mayores de r, .

Inicialmente en la figura 3.4 se tiene un alambre sencillo de radio ., yaque r, =1, a
medida que 7, aumenta aparece la barrera y se forma un alambre cuéntico doble donde el
ancho del cascarén externo d =r, —r, va disminuyendo con el aumento del ancho de la
barrera, ya que r. tiene un valor fijo. En la figura 3.4a podemos ver que el nivel de energia

determinados por n=1y m =0 pertenece mayormente al alambre interno, siendo su estado
base. Debemos notar que en el estado denotado por n =2 y m =0 pertenece mayormente al
cascaron externo, siendo el estado de menor energia del cascarén, pero esto sélo se puede

definir para valores de r, >66 A , por lo que éste es el punto donde el acoplamiento del
sistema comienza a romperse; podemos decir que para 0<r, <66 A existe una regién de

acoplamiento fuerte. Se observa que para valores de r, ~ 80 A los estados correspondientes

44



0.30 4

0.25

0.20 H

(V)

0.15

£

0.10 H

0.05

0.00 T T T T y T T T g T y
60 70 80 90 100 110 120

0.30

0.25

0.20

0.15 |

0.10

0.05

T T T T T T T T
60 70 80 90 100 110 120

0.25 4 /

0.20

(V)

0.15 4

0.10

0.05

0.00 . . . . . . .
80 90 100 110 120

Figura 3.4: Niveles de energia del alambre cudntico doble (lineas continuas), donde r, varia de ra 7,

mientras que @) r,=60A y r =120A,b) r,=60A y r =140A,c) r,=80A y r =140A . Las

lineas de rayas corresponden a un alambre cudntico simple con radio 7,.
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al cascarén “salen” del sistema, debido a que aumenta el confinamiento del electrén en el
cascaron. Ademds vemos un nivel que pertenece al alambre interno que se iguala a la

energia de un alambre cudntico simple a partir de r, ~100A .

En la figura 3.4b incrementamos el valor de r. con respecto al valor fijado en la
figura 3.4a, tomando r, = 140 A , una consecuencia inmediata es el aumento en el nimero

de niveles con respecto al primer caso de la figura 3.4a. De nuevo s6lo tenemos un nivel del
alambre interno, n=1y m =0, lo cual es de esperarse puesto que mantuvimos el mismo
valor de r, = 60 A , nuevamente éste es el nivel mds bajo de energia. Podemos apreciar que
el nivel n=2 y m =0 corta el nivel del cascarén con n=1 y m =1, aproximadamente en
r, =80 A donde termina la regién de acoplamiento fuerte. También, podemos apreciar una
organizacion de los niveles en forma de subbandas para los niveles asociado principalmente
con el cascarén (ver capitulo 2). Ademds vemos que el estado que pertenece al alambre
interno se iguala a la energia de un alambre cudntico simple a partir de que r, ~100A , al
igual que en la figura anterior. Por otro lado, en la figura 3.4¢ se fija r, =80A y r. =140A,
esto significa que el radio del alambre interno es mayor que en el caso de la figura 3.4b,
mientras que el valor de r. es el mismo. Podemos observar que el aumento del radio del
alambre interno aumenta el nimero de estados que ‘“caben” dentro de él, de manera que
existen dos niveles de energia para el alambre interno. Podemos observar que los estados
con distinto valor de m pueden cortarse, mientras que los que tienen el mismo valor de m
no. En estos estados perteneciente a alambre interno se observa que mientras mayor es la
energia, mayor es el acoplamiento, debido a que es menor la “altura de la barrera” a vencer

por los electrones.

En la figura 3.5, se muestran los niveles de energia generados por el desplazamiento

del cascar6n externo con ancho, d =r, —r, fijo con respecto al alambre interno con radio r,
fijo esto se logra variando r, a la misma razén que 7, de manera que d es contante y la
barrera b=r, —r, va aumentando. En los tres casos de la figura 3.5 inicialmente la barrera
no existe b =0, es decir al principio tenemos un alambre sencillo de radio .. En la figura

3.5a, se puede observar que a medida que la barrera se incrementa los niveles de energia se
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Figura 3.5: Niveles de energia de un alambre cudntico doble (lineas continuas), donde varia la barrera
b=r, —r,, mientras que mantenemos fijo r, y d=r —r: a) r, =60A y d=60A, b). T, =60A y
d=80A, ¢ r, = 80A y d =60A . Las lineas de puntos corresponden a un cascarén cudntico simple con

ancho d =r, —r, , mientras que las lineas de rayas corresponden a un alambre cudntico simple con radio 7.

van ajustando a los niveles de energia que corresponde a los del cascar6n externo (lineas de
puntos) que se desplaza con un ancho constante y a los de un alambre interno (lineas de
rayas) (ver capitulo 2). Para valores de la barrera de aproximadamente 40A no se percibe
diferencia entre los niveles del alambre doble y los de cascar6én cudntico externo y el
alambre interno para ningun nivel de energia, desacoplandose los valores de la energia para
el cascarron externo y el alambre interno. Debemos sefialar que en el caso de los estados
ligados mayormente al cascarén externo, a mayor energia del sistema tienden todos los

niveles mds rdpido a los niveles correspondientes del sistema desacoplado. En el caso del

47



alambre cudntico interno el valor de la barrera para que se desacoplen los niveles se requiere

un valor del ancho aproximadamente b =5A.

En la figura 3.5b, se ha aumentado el ancho del cascarén cudntico externo a 80A ,

siendo el radio interno r,, el mismo; esto produce un aumento en el nimero de niveles

“dentro” del sistema. Podemos apreciar que los niveles de energia del alambre cudntico

doble se hacen practicamente iguales a los niveles del cascarén externo, a partir de un ancho

aproximadamente de b=20A, es decir, al aumentar el ancho del cascarén los niveles
tienden a ajustarse mas rapido. Sin embargo, si comparamos con la figura 3.5a el nivel de

energia asociado al alambre interno requiere un valor mayor de la barrera, en este caso

aproximadamente b=50A . En la figura 3.5¢ se ha tomado r, =80 A, pero el ancho del

cascarén cudntico externo es de 60A . Primeramente notamos que aparecen dos niveles del
alambre sencillo (lineas de rayas), esto es de esperarse puesto que el radio es mas grande que
en el caso anterior. Se puede observar que el ajuste de los niveles de energia del cascarén
cudntico ocurren para un radio similar al de la figura 3.5a en la cual el ancho del cascarén es
el mismo. Por tanto, el ajuste de los niveles de energia del cascarrén externo depende en
mayor medida de su ancho y no del radio del alambre interno; mientras que en el caso del
alambre interno esto depende tanto del ancho del cascarén como del radio del alambre

cuantico interno.
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Conclusiones y recomendaciones

El trabajo aqui presentado nos muestra la estructura de bandas electronicas de un alambre
cuantico semiconductor doble de geometria cilindrica y sus dos casos limites: el alambre
cuantico con seccién transversal en forma de disco circular y el alambre cudntico con
seccion transversal en forma de anillo circular; estos sistemas son simulados considerando

una matriz de GaAs/Al,,;Ga,.As . Hemos demostrado que el confinamiento desdobla las

bandas en un sistema de subbandas. Ademads, la estructura de bandas que se muestra en las
figuras nos permite comprender cémo afecta el grado de confinamiento la energia de
electron, es decir el radio del sistema. También, determinamos las condiciones donde las
energias del alambre cudntico doble se desacoplan pudiendo representarse como las energias

de los casos limites por separado. Finalmente, se demuestra que aun para valores grandes de
r, (=300A) el alambre cudntico con seccién transversal en forma de anillo circular no

reproduce los niveles de energia de un pozo cudntico como se podria esperar, esto es debido
a la simetria del sistema. En este cdlculo se aplic6 un modelo de bandas simplificado que
evidencia la fisica del problema y a pesar que un modelo maés realista de la teoria de bandas
podria obtenerse aplicando modelos como los de Luttinger-Kohn o el de Kane [42,43] los

resultados obtenidos no cambiarian significativamente.

Los siguientes comentarios justifican la necesidad de continuacién del trabajo
realizado que se fundamenta en el conocimiento de los estados electronicos ya calculados

para el alambre cudntico doble y que forman parte de nuestras recomendaciones.
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Entre los métodos mds utilizados en el estudio y caracterizacion de las
nanoestructuras semiconductoras se encuentran los métodos Opticos, donde juega un papel
muy especial la Espectroscopia Raman, la cual puede utilizarse como una medida de la
eficiencia cudntica en la caracterizacién de un dispositivo electrénico como el laser. En
multiples experimentos se ha demostrado que es una poderosa herramienta para investigar
diferentes propiedades fisicas en nanoestructuras semiconductoras. Por tanto, es muy
importante el estudio tedrico de la dispersion Raman en una nanoestructura, como trabajo de
continuacion al que hemos realizado, para determinar su utilidad en el disefio de fuentes de

luz coherentes en diferentes regiones del espectro electromagnético.

Finalmente antes de culminar este epigrafe queremos hacer las siguientes

recomendaciones que pueden tener su logro en un préximo trabajo de doctorado.

Calcular a través de la Regla de Oro de Fermi la probabilidad de transicion de los electrones
al absorber y emitir fotones de diferente frecuencia, lo cual es caracteristico de una
dispersion ineldstica como la dispersion Raman. Para el este cdlculo necesitamos obtener los
correspondientes elementos matriciales de la radiacién incidente y emitida considerando
todo los estados entre el inicial y el final.

Calcular los elementos matriciales de la interaccién electron fonén entre los estados
intermedios después de la absorcion de un foton de radiacién incidente.

Calcular la seccion eficaz diferencial por unidad de angulo sélido y frecuencia de la
radiacién emitida.

Calcular la eficiencia cudntica de la dispersion Raman electrénica para un laser disefiado con

el alambre cudntico de seccion transversal doble.
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