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ABSTRACT

In this work, the binding energy of hydrogenic impurity in a GaAs/In,Ga;_,As
quantum well is calculated as a function of the well width and the impurity posi-
tion inside the quantum well. The calculations are performed within the effective-
mass approximation and using a variational method for different In concentrations
(0<x<0.4) in GaAs. We have kept in mind that the confinement potential is modi-
fied by the strain due to the differences of the lattice constants between GaAs and
the In,Ga;_,As, which is included in the confinement potential as Atanasov sug-
gested, Phys. Rev. B 50,14381 (1994). We have found a very good agreement with
experimental results by Reynolds, Phys. Rev. B 43, 11156 (1992).



RESUMEN

En este trabajo, se calculo la energia de enlace de una impureza hidrogenoide en
un pozo cuantico de GaAs/In,Ga;_,As como funcion del ancho del pozo y la posi-
cion de la impureza dentro del pozo cuantico. Los calculos se realizaron teniendo
en cuenta la aproximacion de la masa efectiva y un método variacional para dife-
rentes concentraciones de In (0<x<0.4) en GaAs/In,Ga;_,As. Se tuvo en cuenta
que el confinamiento es modificado por las tensiones ocasionadas debido a la dife-
rencia en la constante de red entre el el GaAs y el In,Ga;_,As, por lo que se incluyo
el potencial de confinamiento sugerido por Atanasov, Phys. Rev. B 50,14381 (1994).
Se encontro que los resultados concuerdan con las medidas experimentales hechas

por Reynolds, Phys. Rev. B 43, 11156 (1992).
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Capitulo 1

Introduccion

El conocimiento de fenémenos a nivel cuantico ha permitido al hombre desa-
rrollar una serie de dispositivos de baja dimensionalidad para la aplicacion en el
desarrollo de aparatos de informacion. Los transistores de alta movilidad, el diodo
emisor de luz y los laseres semiconductores constituyen algunos de los dispositivos
electronicos mas usados que involucran sistemas de confinamiento cuantico."” Co-
mo su nombre lo indica, estos sistemas se encargan de confinar, esto es, restringir
el movimiento de los portadores de carga en ciertas direcciones dependiendo del a-
rreglo que se halla disenado, por ejemplo: lo pozos cuanticos (QWs) que restringen
el movimiento en una direccion , los hilos cuanticos (QWWs) en dos direcciones, y

los puntos cuanticos (QD) en todas la direcciones'™ 2.

Es bien conocido que los compuestos semiconductores formados con elemen-
tos Il y V de la tabla periodica como el Al,Ga,In del grupo III y As,Sb,N del grupo
V de la tabla periodica, entre otros, juegan un papel relevante en la fabricacion
de dispositivos optoelectr()nicos[g]. El acople entre GaAs e InGaAs pertenecientes
a esta familia de semiconductores presentan propiedades de interés practico que

motivaron el desarrollo de este trabajo de grado.

Los semiconductores presentan una banda de energia prohibida que impide

que los electrones que se encuentran en la banda de valencia sean promovidos a
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la banda de conducciéon a menos que obtengan la energia suficiente para lograrlo.
Esta caracteristica manipulada ingeniosamente permite la construccion de hete-
roestructuras con confinamiento cuantico para los portadores de carga. Rodeando
un semiconductor por otros de banda prohibida superior se logra que las particu-
las que se muevan libremente en el semiconductor con banda prohibida menor no
puedan circular en los materiales con mayor banda prohibida, ya que tendrian que

obtener energia extra para poder desplazarse dentro de estos materiales.

Acoplar semiconductores con banda de energia prohibida diferente no es un tra-
bajo trivial, mas aun cuando se intenta producir barreras de confinamiento apre-
ciables, donde el mayor inconveniente ocurre debido a las tensiones creadas por la
diferencia en la contante de red entre los compuestos[4], este factor es clave cuando
se trata de escoger el material adecuado. En este trabajo se usaron los compuestos
GaAs e In,Ga,_,As, cuya union se realiza de tal forma, que modificando la concen-
traciéon (x) de In en In,Ga;_,As, se pueda tener un balance entre el potencial de

confinamiento y las tensiones producidas por la diferencia en la constante de red.

Una vez construida la barrera de potencial se hace necesaria la propiedad que
tienen los compuesto semiconductores de permitir dopar su estructura cristalina
mediante la introducciéon de impurezas[S] (las impurezas pueden ser donadoras o
aceptoras). Este sistema puede ser modelado por medio de la mecanica cuantica
debido a la dimensién del confinamiento geométrico que experimentan los porta-
dores de carga[5] . En la practica las particulas donadas 6 aceptadas por las im-
purezas no son particulas libres, estas se encuentran en desbalance electronico
produciendo una atraccion culombiana entre el portador de carga y la impureza.
Esta atraccion es similar a la del atomo de hidrogeno, y nos permite utilizar un
modelo tipo hidrogenoide, para calcular la energia de enlace de la impureza, al re-
solver la ecuacion de schrodinger de este sistema usando la aproximacion de masa

efectiva y un método variacional'®'.
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1.1. Antecedentes

El primero en realizar el modelo para la energia de enlace, de una impureza
tipo hidrogenoide, confinada en un pozo cuantico fue G.Bastard®, en el ano 1981.
Posteriormente se han realizado multiples trabajos similares, en especial sobre el
sistema GaAs/Ga;_,Al,As/GaAs, donde se deben tener presentes parametros tales
como la masa reducida, concentracion del Aluminio y todas aquellas cantidades
intrinsecas de los materiales que influyen directamente cuando se trata de pre-
decir resultados que reflejen la realidad experimental. Existen una gran cantidad
de articulos sobre este aspecto, tales como el de C.Mailhiot™, donde en su mo-
delo sobre el GaAs/Ga;_,Al,As calcula el efecto que sufre la energia de enlace en
funciéon de la posicion de la impureza en la heteroestructura, usando la aproxi-
macion de la masa efectiva, pero a diferencia de G. Bastard tiene en cuenta que
la barrera de potencial es finita y dependiente de la concentracion del Al; Zhen-
Yan Deng[& trata el mismo sistema,incluyendo el termino del potencial imagen en
el hamiltoniano de este arreglo. El comportamiento de los parametros internos
(masa,permitividad dieléctrica, etc.) que estan presentes en los sistemas de confi-
namiento cuantico se han estudiado ampliamente, y hoy tenemos gran cantidad de

articulos al respecto.

Los articulos anteriormente mencionados y otros tantos trabajos de investi-
gacion tienen al GaAs como principal material de estudio debido a sus excelentes
propiedades a la hora de construir heteroestructuras, propiedades que han sido
ampliamente analizadas y justificadas en muchos trabajos anteriores tal como el

19 " E] otro material de interés para la formacion de

publicado por J.S. Blakemore
pozos cuanticos y que se usara en este proyecto es el In,Ga;_,As, formando es-
tos dos materiales el sistema tipo pozo cuantico GaAs/In,Ga;_,As/GaAs de gran
interés, por ejemplo en la construccion de transistores de alta movilidad y en la
futura optoelectronica. ElI ISOM(Instituto de Sistemas Optoelectréonicos y Microtec-
nologia)[u]resume lo investigado en multiples trabajos sobre la importancia de este

arreglo. En el ISOM se han concentrado principalmente en la aplicacion de laseres
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de estado solido en la comunicacion optica en el rango de 1,0 a 1,5 pm, con el
proposito de obtener emision de luz en el infrarrojo. Ellos expresan que los laseres
en el rango de 1,0 a 1,3um, con decenas de mW de potencia, en areas como la de-
teccion optica de gases, instrumentacion cientifica, metrologia, bombeo de matrices
Opticas de alta potencia, asi como comunicacion entre satélites seria posible medi-
ante el desarrollo de pozos cuanticos de GaAs/In,Ga;_,As/GaAs, debido a que has-
ta ahora estas aplicaciones no se cubrian de manera satisfactoria por tecnologias
ya existentes y maduras basadas en GalnAsP/GaAs, por el pobre confinamiento de
portadores debido a las limitadas potencias de salida, que tampoco se logran con
el tradicional sistema de materiales InGaAs/AlGaAs/(100)GaAs, ya que no permite
alcanzar emisiones a mas de 1.06um por la aparicion de dislocaciones en el pozo
tensionado de InGaAs. Sin embargo existen pocos trabajos sobre el estudio de esta-
dos de impureza en pozos cuanticos del compuesto GaAs/In,Ga;_,As/GaAs. Este

es el tema que sera abordado en el presente trabajo de grado.

El Grupo de Fisica Teorica del Estado Solido, perteneciente a la Universidad del
Valle ha estudiado modelos de sistemas similares al tratado en este trabajo. El pro-
fesor Nelson Porras Montenegro quien tiene un amplio recorrido en este tema, en
1992 "3 calculo la energia de enlace para una impureza hidrogenoide en un punto
cuantico esférico GaAs-(Ga,Al)As, en 1998 14 hizo 1o mismo con la energia de en-
lace para una impureza donadora confinada en un hilo cuantico cuando se aplica
campo eléctrico, en 1999 19 Jetermino numeéricamente las transiciones infrarrojas
en el punto cuantico esférico de GaAs cuando se aplica campo magnético. Exis-

(16, 17, 18, 19, 20, 21

ten otra gran cantidad de articulos publicados por el grupo que se

relacionan con el tema de este trabajo de grado.



Capitulo 2

Marco Teorico

Este capitulo esta dedicado a la muestra del marco teorico usado en el calculo de
la energia de enlace para una impureza hidrogenoide ubicada en un pozo cuantico

de GaAs/In,Ga; — vAs/GaAs.

2.1. Confinamiento Cuantico en Semiconductores

En este trabajo de grado analizamos el confinamiento cuantico de electrones y
huecos que son donados por una impureza, asi como los estados de impureza en
el sistema GaAs/In,Ga;_,As/GaAs. El confinamiento se logra cuando un material
de un gap determinado es rodeado por otro material de mayor gap. La figura 2.1
nos indica que el InAs tiene un gap inferior al GaAs, y que al introducir pequenias
concentraciones ,z, de In en GaAs se forma el compuesto In,Ga;_,As obteniendo

un material con una constante de red aproximada al GaAs, pero con un gap inferior.

La figura 2.2 (b) esquematiza aproximadamente como se produce el confi-
namiento energético cuando se disena la heteroestructura de la figura 2.2 (a). El
confinamiento cuantico que presencian los portadores de carga en un pozo cuanti-
co de GaAs/In,Ga;_,As/GaAs se obtiene gracias a la diferencia del gap que existe

entre los dos materiales, el GaAs y In,Ga;_,As.
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Figura 2.1: Esquema que nos permite contrastar la constante de red y el gap de los materiales

In,Ga;_,As y GaAs

Cuando se tiene un electron en la banda de conduccion 6 un hueco en la banda
de valencia, decimos que tenemos una particular libre en el material semicon-
ductor, donde en nuestro trabajo el portador de carga puede moverse en el GaAs
siempre que supere las barreras V. y V, respectivamente. Si esto no ocurre los

portadores quedan confinados en el material de gap inferior.

El GaAs que es uno de los compuestos semiconductores que se usan en este
trabajo, presenta una estructura de bandas que permite que en k=0, la transi-
cion electronica ocurra desde el maximo de la banda de conduccion, al minimo de
la banda de valencia. Esta caracteristica permite que la aproximacion de la masa
efectiva sea posible, tal como se vera en la siguiente seccion. Para poder aplicar es-
ta aproximacion en el compuesto In,Ga;_,As (figura 2.3) necesitamos garantizar

que la concentracion de In sea lo suficientemente pequenia para que la estructura

10
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Figura 2.2: Esquema de un pozo cuantico semiconductor. (a) Forma como se encuentran acopla-
dos los materiales GaAs e In,Ga;_,As. (b) Esquema de su estructura de bandas, BC:= Banda de
conduccién, BV:= Banda de valencia, V.:= Potencial de confinamiento electronico, V}, := Potencial de

confinamiento huecos.
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Figura 2.3: En la parte izquierda, la estructura de bandas para el GaAs, en la derecha la estructura

de bandas del acople In,Ga;_,As con Gaas'?® .

de bandas sea similar a la del GaAs.
Introduciendo una impureza Figura 2.4, (esta puede ser donadora o aceptora),

en el material confinado garantizamos portadores de carga en un estado semi-libre.

El portador de carga no se encuentra totalmente libre porque el nucleo de la im-

11
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(@) (®)

Figura 2.4: (a) semiconductor en su forma comun, (b) Semiconductor dopado

pureza queda descompensado electronicamente, y atrae la particula donada por
medio de una interaccion culombiana. Tendiendo en cuenta esta interaccion po-

dremos calcular la energia de enlace en un pozo cuantico de GaAs/In,Ga;_,As/GaAs.

2.2. Aproximacion de Masa Efectiva

Para calcular la energia de enlace de una impureza hidrogenoide en un pozo
cuantico de GaAs/In,Ga;_,As/GaAs , se plantea el hamiltoniano que describe este

. 22 2
sistema?? 2%,

h2

HU = |——
2m

2
V2 4+ W () — 67 T V()| v = B, 2.1)

donde m es la masa de la particular libre (en el andlisis que se hara a continuacion
asumiremos que la masa corresponde a la del electréon, mds adelante veremos que
el andlisis para un hueco es andlogo), W (7) es el potencial cristalino periédico que

obedece la siguiente ley,

W(7) =W (F+ > nidy), (2.2)

12
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donde 7 es un punto arbitrario en la red, n; es un enteroy a; i = 1,2, 3 los tres vec-
tores base de la red de Bravais. Finalmente el termino _7‘32 y V(z) son el potencial

culombiano y el potencial de confinamiento respectivamente.

Planteada la ecuaciéon 2.1 recurrimos a la aproximacion de masa efectiva, bus-
cando obtener un Hamiltoniano de la forma,

K2 e2

HY = v? - — V()| U= Ev, (2.3)

Com*

en la que el termino m* se conoce como la masa efectiva, la cual tiene la informacion
de la red, es diferente para todos los materiales y su valor es medido experimen-
talmente. Gracias a la aproximacion de masa efectiva obviamos el termino W (7), y

nos concentramos en resolver la ecuacion (2.3).

El modelo de masa efectiva plantea la siguiente transformacion,

2 2
—h—VQJrW(F) SN v

5 (2.4)

2m*

Para llevar a cabo esta transformacion tomamos de la ecuacion (2.1) el termino,

2
SO v W) | ¥ = E.U, (2.5)
2m

donde ¥ es la funciéon de Bloch y E. la energia asociada al electron libre en la banda

de conduccion. Al aplicar ¥ = u_ E(F)ei’” encontramos que satisface la siguiente

ecuacion,

21.2
[Ea(E) — hk’] Ug o (2.6)

ﬁ2 5 ,h2 .
[‘zmv i (W)”V(?ﬂ Uof om

donde o indica el numero de la banda de energia y k es el vector de onda. Si

13
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observamos la estructura de bandas del GaAs notaremos que en k = 0 la transicion
electronica se da del maximo de la banda de valencia, al minimo de la banda de
conduccion, llamando a este comportamiento transicion de gap directo. De este

analisis tenemos que en k — 0 podemos transformar la ecuacion (2.6) en,

[Hc + W (E>] Ua,0 = €cUq,0, (2.7)
donde
K2 9
Ho— -2 4 W 2.8
TV W (7) 2.9
y
. h2 oo h2k2 .
W (k) = S EkV4+ 2" 0 cuando K — 0. 2.9)
m 2m

-,

Debido a que W (k) se hace pequeio comparado con los otros términos del hamil-
toniano, se toma como un potencial perturbativo y se aplica el método de pertur-
bacién a la ecuacion (2.7), obteniendo el valor de la energia en el minimo de la

banda de conduccion,

L dVj, (2.10)

donde k.P = —ihk;.P;, E.(0)—E,(0) = E,, y E, es el gap del material. Con estos datos

reescribimos la ecuacién 2.10 como,

. . h2k?
Ec:Ec y 2.11
(0) Sy ( )
donde
1 1 ».0 Uy
- +2/ tostnol” el (2.12)
m m Vo Eg




2.3. METODO Y FUNCION VARIACIONAL

L es el llamado tensor de masa efectiva. Anteriormente se mencioné que esta

cantidad es medida experimentalmente, y como su expresion lo indica, tiene la
informacion de la red expresada en la componente del momentum y el gap del ma-

terial en estudio.

Basandonos en la ecuacioén (2.11) y reemplazando en (2.7) obtenemos,

[Hc W (E)} U= [Ec(ﬁ) + Zj:?] , (2.13)

y transformando de la forma k — —iV, podremos finalmente tomar la ecuacion

(2.1) y operar de la siguiente manera,

h2

5 (2.14)

v2+W(f‘)—>Hc+W</%’) s B(0) +

para lograr reescribir el hamiltoniano de la ecuacion (2.1) de una forma mas como-
da a la hora de desarrollar los calculos correspondientes,

h2 €2

HU = Vi — +V(2)| 0. (2.15)
T

2m*

2.3. Método y Funcion Variacional

B o . . 24y . . .
El uso del método variacional y la funcion variacional®* se justificaran en este

capitulo.

Meétodo Variacional

Sea el ket |¢) el vector de estado que describe el sistema a tratar, de tal forma

que,

) = WLHW) 5 2.16)

(¥l )

15
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donde Ej es el estado fundamental del sistema, y recordando la siguiente propiedad,

) = Cunlih), (2.17)

podremos de la ecuacion anterior deducir facilmente que E, > Ej, donde E, =
(IH|p)

W) -

Si tomamos un ket [¢)()\)) dependiente de un parametro A\, donde todo indica
que [(\)) es el mejor ket que describe nuestro sistema, entonces tendremos la
certeza que al aplicar el hamiltoniano H en estudio sobre nuestro ket, solo faltaria
minimizar F, respecto a A para obtener una energia cercana a Ej, siempre y cuando

el ket que se escoja sea el mas adecuado.

Funcion Variacional

Obtener la funciéon variacional adecuada que describa un sistema de forma co-
rrecta no es tarea facil, por lo que en este trabajo de grado la funcién de onda sera
justificada a partir del analisis del hamiltoniano planteado en la ecuacion (2.15),

K2 €2

HY = V- — +V(2)| T, (2.18)
2m* T

Si de la ecuacion anterior omitimos el potencial de confinamiento V(z), veremos
que tenemos el Hamiltoniano que describe el atomo de hidrogeno, en otras palabras
nuestro sistema es similar al atomo de hidrégeno pero presentando confinamiento
en una de las direcciones de movimiento (z por ejemplo), indicando que existe un

espesor que se debe tener presente (el ancho del pozo cuantico).

Analiticamente se conoce la funcion de onda para el atomo de hidrogeno,

U(3D) o e/, (2.19)

16
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donde aq es el radio de Bohr. De la misma forma se obtiene la solucion para el

atomo de hidrogeno dos dimensional,

U(2D) x e~ 21/, (2.20)

donde para el caso bidimensional r = p.

Comparando la funcion de onda del atomo de hidrogeno tridimensional y dos
dimensional, vemos que son proporcionales a ¢~’/*, donde X es ag y % respectiva-
mente. Esta comparacion nos permite deducir que nuestro sistema se encuentra
entre estos dos limites, ya que el pozo cuantico tratado en este proyecto de grado
tiene un ancho de confinamiento que impide que el movimiento sea libre en todas
las direcciones, y sin embargo no lo restringe a las dos dimensiones. Teniendo en
cuenta que el confinamiento presenta un espesor en z, inferimos que la funcion de
onda que describe el sistema en estudio, sera proporcional a e~"/*, donde ) sera el

parametro variacional a determinar para el calculo de la energia de enlace.

17



Capitulo 3

Estados de Impurezas
Hidrogenoides en Pozos
Cuanticos de

GaAs/In, Ga,_,.As/GaAs

En este capitulo se calcula en primera instancia, la energia del estado funda-
mental que presentan los portadores de carga en el pozo cuantico propuesto en este
trabajo de grado, sin tener en cuenta la atraccion culombiana, que en la segunda

parte estara presente y nos permitira calcular la energia de enlace.

3.1. Estado Fundamental

El estado fundamental de una particula confinada, en un pozo cuantico de ba-
rrera finita es un problema conocido y resuelto en mecanica cuantica®® . Las fun-

ciones de onda que describen el estado del portador de carga, en cada region del

18
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sistema esquematizado en la fig. 3.1, son las siguientes:

\I/[ = Aleaz (31)
\IJ[[ = Bleikz + Bleiikz (32)
Uy = Age™ %%, (3.3)
GaAs In,Ga;;As GaAs
-~ 1 11 “]II
e
#
BC’ ¥
gap’
gap
BV l
ol
B‘r L 4
% L » i
a Z =
% - %

Figura 3.1: Diagrama de energia de confinamiento Vs Ancho del Pozo

donde el hamiltoniano para las regiones / y /1] se encuentra bajo la presencia de

una barrera de potencial V(z) =V,

n? 92
Hyv, = [—*2 + V] W) = Byl (3.4)
2mj 0z
n? 92
Hyp@yr = [—2* 2} Vi = EgVir (3.5)
m3 0z
hQ 82
Hrr¥r = [—2*2 + V] Vi =Eo¥Yrrr. (3.6)
m3 0z

Las derivadas con respecto a z y y no se toman en cuenta, debido a que la particula

no esta confinada en estas dos direcciones. Notemos ademas que la masa efectiva

19



3.1. ESTADO FUNDAMENTAL

m* es la misma en las regiones Iy I11 m} = mj # m3.

Evaluando la continuidad de la funcion y su derivada en la frontera encontramos
finalmente las funciones de onda que describen nuestro sistema, y las ecuaciones

para obtener la energia del estado fundamental Ey,

L
W, = Ncos <k2> 0% 0% (3.7)
Urr = Neos(kz) (3.8)
kL
Vi = Ncos <2> T 60, (3.9)

donde,

2mi¥

o= \/h—;(V—EO), (3.10)
2ms

k=1/ h22E0, (8.11)

N es la constante de normalizacion y L el ancho del pozo cuantico.

La ecuacion transcendental para hallar la energia del estado fundamental es:

kL ko\? m:
tan? (2> - (;) + My, (3.12)
my
con
2miV
ko =73 (3.13)
y
h2k2
Ey=3 (3.14)
my

Las tres ecuaciones anteriores dan cuenta de la energia en el estado fundamental
para una particula confinada en un pozo cuantico de GaAs/In,Ga;_,As/GaAS de

barrera de potencial V.
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3.2. CALCULO DE LA ENERGIA DE ENLACE DE IMPUREZAS
HIDROGENOIDES EN UN POZO CUANTICO

3.2. Calculo de la Energia de Enlace de Impurezas

Hidrogenoides en un Pozo Cuantico

El In,Ga;_,As confinado por el GaAs, puede doparse por una impureza don-
adora (aceptora), donde esta impureza crea un nivel energético para su portador
donado(aceptado). El nivel se encuentra por debajo (encima) del estado fundamen-
tal, sin impureza presente, indicando que el electron (hueco) esta interactuando
de forma atractiva con la impureza. Esto hace que se remplace el hamiltoniano
para el caso de una particula libre (seccion anterior) por un hamiltoniano que ten-
ga en cuenta el término atractivo, en forma analoga al hamiltoniano del atomo de
hidrogeno,

R? e?

H=_—"_v2_ - .1
Qm?V rm—i—V(z)7 (3.15)

donde i = 1,2,3 y « es la constante dieléctrica en cada region. En el modelo teorico
se justific6 que la funciéon de onda que se aproxima a la soluciéon del hamiltoniano
anterior es proporcional a ex, y para el caso en que el termino culombiano —%j no
esta presente, las funciones propias del hamiltoniano son conocidas (ecuaciones
3.9-3.11), y por tanto cuando se tiene en cuenta la presencia de la impureza, la

funcion de prueba tiene la siguiente forma:

L .
U, = Ncos <k2> €5 Ve (3.16)
W = Neos(kz)e™ (3.17)
L —r
W1 = Ncos (Z) ea%e_aZeT, (3.18)

donde r es la norma del radio vector que separa la particula donada (aceptada), de

la impureza donadora (aceptora),
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3.2. CALCULO DE LA ENERGIA DE ENLACE DE IMPUREZAS
HIDROGENOIDES EN UN POZO CUANTICO

r=\22+ 12+ (z—2)2=/p2+ (2 — )2 (3.19)

Como la particula donada es libre de moverse en el plano azimutal, los valores de
p varian de 0 a co sin importar la posiciéon de la impureza en este plano. 2’ de la

ecuacion anterior, hace referencia a la posicion de la impureza en el eje z.

La normalizacion de las funciones de onda, en coordenadas cilindricas, esta da-

da por,

L L
-3 3 00
(Y]) :12// |‘1’1|2d37’+// |‘I’11|2d37“+// |72 d3r, (3.20)
2 2

donde (d*r = dppdpdz) y ( 1= 02” f0°°>, encontrando que,

N2 = < 2 )ﬂ_l, (3.21)

3

con

_ / / _ 2,2 i ,
=1 ¢S cosh (2i> . (cos(2kz ) n <( cos(kL) L 1+KN+ cos(kL)) ¢S cosh <2i> n

A 1+ k2)2)2 1+k2X2)2 21 1+ k222 A
2 1+ k*A% +cos(kL) =L 2z B+ ENDkA  -L 2z
. . inh [ = A T i L h{ =
A 1+ k222 ¢n s < A ) 20+ kA2 ¢ ein(kL) cos < ) i

Lk 2z ! o 22/
&£ . cosh (T) — k2’ sinh (T ) L L.y kL 27
e ™ si A ce X :
1+ k222 e sin(kL) + o ( 2 )COSh< A ) "

1 22’ ’
Ttar — xSk 2 (kLY . h 2z
I — TPy e Ccos (—2 sin )

(3.22)

La energia del nivel de impureza se calcula asi,
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3.2. CALCULO DE LA ENERGIA DE ENLACE DE IMPUREZAS
HIDROGENOIDES EN UN POZO CUANTICO

E\x= (Y |H| V) + (Ui |H|Wrr) + (U |H| W) =

B2 -5 02V, 02 \IJH 32‘1’111
e d3r U Ut By
2m’1‘/A/OO 75,2 2m2// u 82 2m1// L
_L 2 o 2
e [// 2 |0y d3r+// | 11] d37~] //2 "I’H!
Kl | JaJoo T AJL r K9 L
L o
1% // |\I/[|2d3r+// U dBr]
AJ—c0 AJL

(3.23)

hallando que:

TR B e\ TN2\ kL AN
Ey= _ < : h =+ A+ A
A 2m’2‘+2m§)\2+<m’{)\ n1)1+a)\ cos (2>COS (A)eA g A1+ As)

L . 2
2 N2A2 [1 cos(2kz") k2N 4+ 14 cos(kL)  —s h(2zl) ke sin(kL) cosh (2/\)]
_ cos

—_ . A PR
2y 1+ k22 1+ k2a2 € A 1+ k2A2

h? mTAN? EL\ - 22/ 27/ A 27
+2m’{ qua;Y cos? (2> eTL {22’ sinh (;) — L cosh (;) — T ax cosh ( i )}

h?wN? o [L 22/ 22/
+ 2;; 1+ Cos(kL)]eTL [2 cosh ()\Z) — 2’ sinh ()\Z)] )

o K
mym

donde p = man;, y

14 a\ 2 A 14+ a\

L 1 ’
NN [\(F 1+t ex) kL 22/ 220 kL 22/
A+ Az = 7; ()\ s )\> e cos? ( )cosh (z) — A e cos? () sinh( i ) .
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3.2. CALCULO DE LA ENERGIA DE ENLACE DE IMPUREZAS
HIDROGENOIDES EN UN POZO CUANTICO

Finalmente la energia de enlace Ej, es la diferencia entre la energia del estado
fundamental E), y la energia del estado de impureza E

min’

Ey, = Ey — E), (3.26)

min®
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Capitulo 4

Resultados y Analisis

En el siguiente capitulo se presentaran y analizaran los resultados de los calcu-
los que se desarrollaron anteriormente.

Para la comprension de los siguientes resultados se hace necesario presentar

una tabla con los parametros usados en este proyecto de grado. Los siguientes

parametros son caracteristicos a temperaturas del orden de los 10K,

PARAMETRO NOMBRE UNIDAD: ELECTRON i HUECO PESADO : HUECO LIGERO
m Masa efectiva en GaAs me 0.0665 0.34 0.0951
m5 Masa efectiva en InGaq_,As me 0.0665-0.0435x 0.34-0.0013x 0.0951-0.0681x
K Permitividad Dielectrica en Zo 12 40
GaAs
© Permitividad Dielectrica en . 12.40+2.15x
In,Ga;,As
Gap para el In,Ga;,As meV 1518-607x
Potencial de confinamiento
v aproximacion de Atanazov meV 542x 444x 270.8x°-6.8x-0.4

9 4
Tabla 4.1: m. = 9,11 x 107%'kg, ¢y = 8,85pF/m ) La aproximacion de Atanasov'

potencial de confinamiento tiene la forma Q,=0.45.

4.1. Comparaciones de Calculos Analiticos

sugiere que el

Nuestros resultados fueron hallados para un potencial finito, pero si tendemos

nuestro potencial a uno infinito, la ecuacion (3.14) y (3.24) se transforman pre-
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RESULTADOS Y ANALISIS

cisamente, en las ecuaciones resueltas por Bastard para la energia de enlace de
impurezas hidrogenoides en un pozo cuantico de barrera infinita®®. Este limite es
la evidencia de que nuestros calculos son correctos para el analisis de los resulta-

dos obtenidos.

4.2. Estado Fundamental Para Electrones y Huecos

Resolviendo las ecuaciones (3.12), (3.13) y (3.14) se obtiene la energia del es-

tado fundamental para electrones y huecos.

Estado Fundamental Electrones

Energia Estado Fundamental
Electron En Un Pozo Cuantico

o J"'-. GaAs/In Ga, As/GaAs
4 l.
704 =
e
s B = X=0.150 V=281,30 meV
1, &= o X=0125 V=67,75meV
50 D Om 4 X=0.100 V=54,20 meV
1 3% - X=0.075 V=40,65meV
sl B X=0.050 V=27,10 meV

Energia Estado Fundamental

T ———T — T T —
0 50 100 150 200 250 300 350 400

Ancho del Pozo L
[A]

Figura 4.1: Se realiza el calculo de la energia del estado fundamental para diferentes concentra-

ciones de In en InGaAs, donde V es el potencial de confinamiento.

En la Figura (4.1) se observa como es posible obtener confinamiento cuantico
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RESULTADOS Y ANALISIS

con bajas concentraciones de In en GaAs, lo cual resulta ventajoso ya que man-
tenemos a los dos materiales con la constante de red similar y evitamos que las
tensiones asociadas nos impidan analizar este sistema por medio de la aproxi-

macion de la masa efectiva(ver_figura 2.1).

De este primer calculo tenemos que la energia del estado fundamental tiende a
cero cuando el ancho del pozo se hace mayor, resultado que esta de acuerdo a lo
esperado por la mecanica cuantica, ya que al no existir confinamiento, la energia
del estado fundamental debe coincidir con el minimo de la banda de conduccion,
desde el cual se esta midiendo. Caso contrario, cuando el ancho del pozo tiende a

cero, la energia aumenta hasta el valor de la energia de la barrera de confinamiento.

Estado Fundamental Hueco Ligero

Energia Estado Fundamental
Hueco Ligero En Un Pozo Cuantico
GaAs/In Ga, As/GaAs

48 -
4 .I--
S B m X=0.150 V=4,673 meV
€ 40 '._ o X=0.125 V=2981meV
E 361 . A X=0.100 V=1,628 meV
3 324 . - X=0.075 V= 0,613 meV
5 28 %9004 "a
(e %' ° 7] C04 "
% 1= 2'4_- ooooo .'-
— 204 o L
7] , Op n
w 164 AAAAA Oooo "n
~g 4] AAAAAAAAAAA Cop, ey
6 1,24 AAAA A O0p ol-....
) 081 AAAAAAAZOoooog)gg(gs
L il AAAAAAAAAAQQQEQE
0,4 - T N
0,0 ? T v T T T J T T T : 1
0 100 200 300 400 500 600
Ancho del Pozo L
[A]

Figura 4.2: Se realiza el calculo de la energia del estado fundamental para diferentes concentra-

ciones de In en InGaAs, donde V es el potencial de confinamiento.
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RESULTADOS Y ANALISIS

El mismo analisis hecho para los electrones se hace para los huecos ligeros,
donde la diferencia radica en que al usar el potencial de confinamiento sugerido
por Atanasov'¥el confinamiento se presenta de forma marginal, tal como se observa

al comparar las energias del estado fundamental de electrones, huecos ligeros y

pesados en las figuras 4.1, 4.2 y 4.3, respectivamente.

Estado Fundamental Hueco Pesado

Energia Estado Fundamental

70 Hueco Pesado En Un Pozo Cuantico
1_ GaAs/In Ga, As/GaAs
60 ®
[ .
£ 50 %%
3 o —m—X=0.150 V= 66,60 meV
S NG —0—X=0.125 V= 5550 meV
c D o —4—X=0.100 V= 44,40 meV
gE& 1% —-—X=0.075 V= 33,30 meV
G %09 =4 —1—X=0.050 V=22,20 meV
(4] J —
=
(0]
c
L

Ancho del Pozo L
[A]

Figura 4.3: Se realiza el calculo de la energia del estado fundamental para diferentes concentra-

ciones de In en InGaAs, donde V es el potencial de confinamiento.

Los rangos de variacion para la energia del estado fundamental del hueco pesa-

do fig. 4.3 , se comportan de la misma forma que en el caso del electron.
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4.3. Estado de Impureza Para Electrones y Huecos

Resolviendo el hamiltoniano planteado en la ecuacién (3.15) se halla la energia
en el estado de impureza para electrones y huecos. Esta energia aparase calculada
en la ecuacion (3.24) y la llamamos FE),;,, porque es minimizada en el parametro
variacional A como se justifico en el marco teorico. Esta minimizacion se obtiene

aplicando un programa numerico disenado en Fortran.

Comparacion Energia Nivel Fundamental Y Nivel De Impureza
Para Un Electron En Un Pozo Cuantico
GaAs/In Ga, As/GaAs

75 ] ~ — = Estado Fundamental X = 0.15
e \ivel De Impureza X =0.15

Energia
[meV]

Impureza ubicada en el centro z' =0

T T T T T T T 1T T T " 1T T "7 " T T "1
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150

Ancho Del Pozo L
(Al

Figura 4.4: Se compra el estado fundamental y el nivel de impureza.

La Figura 4.4 muestra que el nivel de impureza se encuentra por debajo del
nivel fundamental, debido a la atraccién culombiana entre el portador de carga y
la impureza. Es interesante observar que la diferencia entre el nivel fundamental y
el de impureza es menor cuando el ancho del pozo tiende a cero, que cuando este
es del orden de 150A, debido a que cuando el ancho de pozo es cero la funcion

de onda electronica queda en el bloque de GaAs, sin existencia de confinamiento
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RESULTADOS Y ANALISIS

geométrico.

En la siguiente seccion se hallara la energia de enlace, para las diferentes
particulas donadas 6 aceptadas, por una impureza en nuestro sistema. Esto se
obtiene calculando la energia necesaria para que las particulas donadas puedan

hacer la transicion del nivel de impureza al estado fundamental.

4.4. Energia de Enlace Para Electrones y Huecos

En la siguiente seccion se hallara la energia de enlace para electrones y huecos,

segun la solucién planteada en la ecuacion (3.26).

Energia De Enlace Impureza Hidrogenoide Donadora
En Un Pozo Cuantico GaAs/In Ga, As/GaAs

-

e

[N
|
]

X=0150 V=81,30 meV

8
BN
o

9.9 o % X=0.125 V=67,75 meV
964 =7 %o, s X=0.100 V=54,20 meV
934 mro e - X=0.075 V=40,65meV

V=27,10 meV

Energia de Enlace
[meV]

I =on

La impureza se encuentra en el centro del pozo z'=0

T T T T T T T T T T T T T T 1
50 100 150 200 250 300 350 400

Ancho del Pozo L
[A]

~
N
P QU T U U NN N [NV NV N Y N [N NN [P O N

Figura 4.5: Energia de enlace en funcién del ancho del pozo cuantico con la impureza donadora

ubicada en el centro del pozo.
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Energia de Enlace Para Impurezas Donadoras

En la figura (4.5), se presenta la energia de enlace para una impureza donadora
localizada en el centro del pozo cuantico, para diferentes concentraciones de In en
In,Ga;_,As. Para mayores concentraciones de In , el potencial de confinamiento
se incrementa tabla (1.1), y los efectos del confinamiento son predominantes en
pozos cuanticos de anchura menor a 150A, mientras que para anchos mayores,

observamos que predomina el efecto culombiano.

10,0
9,5-
9,0 -

V= 81,30 meV
------- X=0.125 V=67,75meV
. X=0.100 V=54,20 meV
o X=0.075 V=40,65meV

Energia de Enlace
[meV]
[=-]
©
|

6,51 ——X=0.050 V=27,10 meV
6,0 Yla impureza se encuentra en el centro del pozo z'=0
5,5
5,0 ! T ! T ! T ! T ! 1
0 10 20 30 40 50

Ancho del Pozo L
[Al

Figura 4.6: Energia de enlace en funcién del ancho del pozo cuantico, cuando este tiende a cero

Si el ancho del pozo cuantico tiende a cero, la energia de enlace tiende al Ry-
dberg del GaAs, igual a 5,88 meV ver figura 4.6, que es precisamente el material

que esta confinando al In,Ga;__,As.
Otro caso limite que se analiza, es cuando el ancho del pozo se hace lo suficien-

temente grande, tal que el término culombiano predomina sobre el confinamiento,

y la energia de enlace corresponde al Rydberg del material confinado. Este resulta-
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9,0 4

8,5 -

o X=01
8.0 —— Ajuste exponencial

7,54

7,0 4

6,5 -

Energia de Enlace
[meV]

6,0 S

5,5 4

— T t T 7 ¢ | T ¢ 1 *t T & T & T !
0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800
Ancho del Pozo L

[A]

Figura 4.7: Ajuste exponencial para la energia de enlace en funcion del ancho del pozo cuantico,

cuando este tiende a infinito

[(e]
[6)]

PR I
o n
[ ]

X=0.15
X=0.125
X=0.1

- X=0.075
T T T X=0.05

4
>
»
4
>
g
°

[meV]
O
N
*
»
%
S

Energia de Enlace

Lo
©
P U RO B |
|
|
I
|
|
I
|
I

Ancho del pozo
30A

o0 o
o N
| |

1 09
NS
|

STIRARTRT AN NPT
_|\H“HHHH HH“‘HHHH
¥ T ¥ T 4 T T T L T ¥ T i T T T ¥ T T 1
45 129 6 3 0 3 6 9 12 15
Posicion de la impureza dentro del pozo

[A]

0
w

Figura 4.8: Energia de enlace como funcion de la posiciéon de la impureza
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g g282i2an,
7,5 -
7,2
3 6.9
® 6,6 -
0 6.3
[ S ] ’
= B 6.0 - /. a;= 1123 A
~g-—' 5,7—_ reh —X=0.125 a=1098 A o
i Lo .
o 5,4—_ N 4 X=0.100 a=107,4 A \
r . o
w519 . + X=0.075 a=1051A .
487 15 ---- X=0.050 a=1028 A N
45 *
4.2 1 Ancho del pozo .
7
3,9 300 A :
6+—F—F—F——777 77
150 120 90 60  -30 0 30 60 90 120 150
Posicién de la impureza dentro del pozo
[A]

Figura 4.9: Energia de enlace como funcién de la posicién de la impureza, donde z es la concen-
tracién de In en In,Ga;—.As, y ao el radio de Bohr asociado. A diferencia de la figura anterior el ancho
del pozo cuantico es lo suficientemente grande para que predomine el potencial culombiano sobre el

efecto de confinamiento

do se comprueba, por ejemplo para una concentracion de x=0.1 figura 4.7, donde
el Rydberg del Ing 1Gap gAs es igual a 5,31 meV, y el hallado con el ajuste exponen-
cial es de 5,35 + 0,06, indicando que el método esta funcionando en los dos casos

limites y da confiabilidad para los resultados obtenidos.

Las energias, que se obtuvieron para ancho de pozo entre 50A y 150A, con con-

centraciones desde x=0.05 hasta x=0.15, se encuentran entre 8.7 meV y 10 meV.

Para un ancho de 30 A observamos en la figura figura 4.8 como la energia de
enlace decae a medida que la impureza se aleja del centro del pozo cuantico, debido
a que la separacion promedio entre la particula donada y el centro de la impureza,
es mayor para cualquier posiciéon diferente al centro y si esta separacion es mayor,

la atraccion culombiana disminuye.
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Cuando el ancho del pozo cuantico es suficientemente grande, de tal forma que

la atracciéon culombiana predomine sobre el efecto de confinamiento cuantico fig.

4.9, tenemos que a menor concentracion de In en InGaAs, la energia de enlace

se incrementa, ya que el radio de Bohr a asociado es inferior, y esto hace que el

portador de carga se encuentra mas cerca de la impureza.

Energia de Enlace Para Impurezas Aceptoras

Energia de Enlace

Energia De Enlace Impureza Hidrogenoide Aceptora
En Un Pozo Cuantico GaAs/In Ga, As/GaAs

[meV]

44 -
43 ]
42 ]
41 ]
40 ]
39
38
37
36
35 ]
34 ]
33 ]
32 ]
314
30

m X=0.150 V=66,60 meV
o X=0.125 V=55,50 meV
A X=0.100 V=4440 meV
- X=0.075 V=33,30 meV
V= 22,20 meV

La impureza se encuentra en el centro del pozo

29

LN LA LU LR L LR RRLUN NN LN LA LN ERL AN R DL BRI |
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150
Ancho del Pozo L

[A]

Figura 4.10: Energia de enlace impureza aceptora de hueco pesado

La energia de enlace para una impureza aceptora, de la misma forma que la im-

pureza donadora, cumple con todos los casos limites anteriormente mencionados.

De interés es mostrar los valores para sus energias de enlace.

Para la impureza aceptora de hueco pesado, observamos en la figura 4.10 que la

energia de enlace es cuatro y cinco veces superior, que para el caso de la impureza
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donadora, sugiriendo que el hueco pesado, como su nombre lo indica, presenta po-
bre movilidad respecto a los electrones. Ademas tenemos que las energias halladas,
presentan longitudes de onda que varian, entre 0.28um y 0.34um, correspondien-

tes al ultravioleta cercano.

4.5. Efectos de la tension

10,5 10,5 4
10,0 S 10,0
9,5 4 9,5
9,0 9,0 -
9 J i
& 8,5 8,5
LI‘_] 8,0 ] 8,0 ]
25 - -
s E " sl
09; Pl 7,0
c 1 .
w 6,5 - 6,5 -
1 - = X=0.05 E - = X=0.15
6,0 - —— X =0.05 tensionado 6,0 + ——X=0.15tensionado
5.5 4 55
50 — . B@d - - . . o .
0 100 200 300 400 0 100 200 300 400
Ancho del Pozo L
[A]

Figura 4.11: efecto de la tension en el pozo cuantico de In,Ga;—,As/GaAs

La tension que se genera entre los atomos de la red del GaAs, con los atomos de
la red del In,Ga;_, As en la interface, hace que el potencial de confinamiento sea
mayor que sin tener en cuenta este efecto. En la fig. 4.11 para una concentracion
x=0.05, el potencial tensionado de confinamiento es de 27.10 meV (ver figura 4.12),
en contraste con 17.7 meV que se halla cuando no se tiene en cuenta el efecto de la
tension. Esta diferencia que es cercana a los 9.40 meV, se incrementa a 31.3 meV

para el caso en que la concentracion es de x=0.15, entendiéndose que a medida que
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la concentracion aumenta, el efecto de la tension es mayor, precisamente porque

la diferencia en la constante de red se incrementa fig. 2.1.

Confining Potentials [eV]

Figura 4.12: Potencial de confinamiento tensionado =

Segun las mediciones experimentales”'y los calculos reportados por Atanasov'®,
el potencial de confinamiento para electrones y huecos pesados, es modificado co-
mo se indica en la fig. 4.12. Las medidas también arrojan que el sistema no sufre
dislocaciones en la interfase, mientras las concentraciones de In en InGaAs, se

mantengan por debajo de x=0.30.

4.6. Algunas comparaciones

En esta seccion se compararan resultados que se encuentran publicados en

algunos articulos cientificos internacionales con los hallados en esta tesis.

Energia de Transicion en el exciton libre

En la figura 4.13 y en la tabla 4.2 se esta comparando la energia de transicion

para un exciton libre(ocurre cuando el electréon pasa del nivel de impureza donadora
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1600,00

1550,00
1500,00
1450,00
1400,00
1350,00
1300,00 -
1250,00
1200,00

Energia [meV]

1150,00
1100,00
1050,00 -

1000,00

Energia De Transicién Exiton Libre
En Un Pozo Cuantico GaAs/InGa,.As/GaAs

O O o "
°
O Exiton Libre Calculado [meV]
® Exiton Libre Exp. [meV]
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

Ancho del Pozo [A]

Figura 4.13: Se comparan los calculos hechos en este trabajo de grado, con resultados experimen-

tales
Ancho del Estado Estado Exiton Libre |Exiton Libre £

Pozo | Fundamental hh |Fundamental e, Calculado Exp. g/ror
[A] [meV] [meV] [meV] [meV] °

48 45 16,20 39,92 1513,42 1464 6 3,3
285 26,32 50,23 1533,85 1489,7 3,0
17,1 35,00 53,38 154568 15047 2,7
11,4 39,42 07,34 1554,06 1509,3 3,0
.7 42 92 58,70 1558,92 1513,2 3,0

Tabla 4.2 Se comparan los célculos hechos en este trabajo de grado.

al nivel fundamental del hueco pesado), que fue calculado en este trabajo de grado,

con las medidas experimentales realizadas por Reynoldsm]. En la tabla 4.2.
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RESULTADOS Y ANALISIS

Energia de Enlace Para el Caso Excitonico

En la figura 4.14 se esta comparando la energia de enlace de una impureza

con la del trabajo realizado por Pierre®

sobre un exciton de hueco pesado, encon-
trandose que la energia para la impureza es alrededor de 2 meV mayor que en
el caso excitonico, debido a que en el sistema de impureza, el electron interactua
atractivamente con un nucleo que se encuentra fijo, mientras que en el exciton el
electron interacttia con un hueco pesado que se esta moviendo. A pesar de que
existe una diferencia entre la energia de enlace de estos dos sistemas, estas son
cercanas, ya que en el exciton la masa del hueco pesado hace que la movilidad sea

pequena, al compararse con la del electron y su comportamiento se parezca al de

una impureza.

Energia De Enlace Impureza Hidrogenoide Donadora Energia De Enlace Exiton
En Un Pozo Cudntico GaAs/n Ga, As/Gaks En Un Pozo Cudntico GaAsin Ga, As/Gaks
100 10,0+
954 93
: :
g 9 g 90+
G b5 £
o5 o | 5
ok < o —H=0050 VBt mel o 4 s
T A A X=0125  V=67,75 meV P T e
i CX=0A0 VB mel g T TN etnm
i M X005 Vgl L S
654 —X=0050 V=2710meV 6,5 & —— x=0.05 2
- — - x=0.75
607 B4 - iR e
- La impureza se encuentra en el centro del pozo z'=0 . x=0.15
550 T T T T T 1 550 T T T T T 1
0 50 100 150 0 5 100 150
Ancho del Pozo L Ancho del Pozo L
) 4

Figura 4.14: 1ZQUIERDA: Energia de enlace de una impureza donadora. DERECHA: Energia de

enlace para el caso excitonico.
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Capitulo 5

Conclusiones y Perspectivas

Se halla la energia de enlace, para una impureza hidrogenoide, en un pozo
cuantico de GaAs/In,Ga;_,As/GaAs, usando la mecanica cuantica como modelo

teorico.

Segun se predice en nuestro calculo, es posible obtener confinamiento cuantico
a bajas concentraciones de In en InGaAs, para una impureza donadora en un pozo

cuantico de GaAs/Ing o5Gag 9sAs/GaAs, ver fig. 4.1 y fig 4.5.

Al comparar el calculo de la energia de enlace tanto en impurezas aceptoras
como donadoras, observamos que los huecos pesados, comparados con los elec-
trones, se encuentran fuertemente enlazados a sus respectivos nucleos de im-

pureza, ver (fig. 4.5 y fig 4.10).

Las tensiones ocasionadas por la diferencia en la constante de red del GaAs y
el In,Ga;_,As, permiten tener energias de enlace mayores que sin tener en cuenta
este fenomeno.

Se logra comparar la energia del exciton libre, con medidas experimentales y se
observa que los resultados son similares. Esto indica que ademas de haber rea-
lizado los calculos adecuadamente, la correccion sugerida por Atanasov'® para el

potencial de confinamiento, es la indicada para nuestro sistema.
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CONCLUSIONES Y PERSPECTIVAS

Al comparar la energia de enlace del exciton con la de una impureza donado-
ra, se encuentra que el hueco pesado en el caso excitonico se comporta como si
fuera una impureza, debido a que su masa hace que tenga menor movilidad al

compararse con la del electron.

Perspectivas

En el proximo futuro se calculara el efecto de la presion hidrostatica sobre los
niveles energéticos de electrones , huecos de impurezas y de excitones en pozos y

puntos cuanticos de GaAS/In,Ga;_,As/GaAs.

También calcular la masa ciclotronica y el factor de Landé en este sistema como

funcion del ancho del pozo, la concentracion de In y del campo magnético aplicado.
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Capitulo 6

Apéndice: Rutina Escrita En

Fortran

IEEEEREEE SR EEEEEEEEEEREEEEEEE RS E R
* *
___________________________________________ *
* El siguiente programa, permite minimizar *
* la energia de la ecuacidn (3.26) en funcidn *
* del parametro lambda y asi poder hallar la *
* *
* *

*

energia de enlace de una impureza donadora.
I EE RS SR SRR SRS SRR SRR EEEREEEEEEEREEEEEEEE S

PROGRAM Newtonl

real*8 e,x0,yy,Am2,Aml,AL,AV,AE,ALf,xc0,AN,ALL,Apz,AVO
real*8 fa, fb, fc, func,Ac,Ak2, Akl

real*8 ax,bx,cx,AEl,AE2,Afi,AV1,AV2,AQvV

real*8 AKO,Alfa,Abet,¥YNN,A4,Amiu,Az,AEb,axl,bxl
external func

integer m,n

open(l,FILE="en', STATUS="'UNKNOWN')

open(2,FILE="'da', STATUS="'UNKNOWN')

4]



APENDICE

200

*

x0=1
print

* 1 1
’

write(*," (' Numero de intervalos = ')",advance='no')

read
print

*, AN

*x 11
r

write (*," (' Ancho Maximo del pozo en Amstrong: ')",advance='no')

read
print

*, ALE

*x 11
I

write (*," (' Ancho Minimo del pozo en Amstrong: ')",advance='no')

read
print

*, AL1L

*x 11
r

write (*," ('Pocicion de la impureza del centro al borde del pozo

i}

print

') ", advance="'no')
* 1 1
r

write(*," ('Ejem :La mitad 1/2 = 0.5 : ')",advance='no')

read
print

*I Apz

*x 11
4

write(*," (' Concentracion de In de 0.1 a 0.45: ')",advance='no')

read
print

*, Ac
* 1 1
’

write(*," (' Qv de confinamiento: ')",advance='no')

read
print
Ak2=
Akl=
AV1=
AV2=

*, AQv

LI
12.40+2.15*Ac
12.40

1518
1518-607*Ac

AV =(AV1-AV2)*0.55

AV =(
Am2=0
Aml=0

542/0.55) * (1-AQV) *Ac
.0665-0.0435*%Ac
.0665

AVO=Am2/ (Ak2*Ak2)

x0 =
e=le-
m=100

le-3
il

AL=ALf

Az=Apz*AL/2

AE1=Aml/ (Ak1*Ak1)
AE1=AEl1/(2*3.6747839172E-5)
AE2=AV0/ (2*%3.6747839172E-5)

write (1, ' (3£f18.5)")
write(1," ('L z EnerFunda EnerMini EnerEnlace Rad.GaAs Rad.Min
Rad.InGalAs')")
write(1," (' [A] [A] [meV] [meV] [meV] [A] [A] [A]l")")
write (2, ")
write (2, " ('RyGaAs RyInGaAs Pot.Confi')™")
write (2," (' [meV] [meV] [meV]')")
write(2,' (3£18.5) ') AEl,AE2,AV
call Newton (Am2,Aml,AV,AL,m,n,e,x0,yy,AKO0) ! Call Newton subroutine

Az=Apz*AL/2
ax= Ak2/ (Am2*2)

axl=

ax

bx= Ak2/ (Am2)

bxl=

call

bx

mnbrak (ax, bx,cx, fa, fb, fc, func,x0, AL, Aml,Am2,AK0,Az, Akl ,Ak2)

fc=£fc/3.6747839172E-5
AV=AV/3.6747839172E-5
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APENDICE

AL=AL/1.88976258913
Az=Az/1.88976258913

AE = x0*x0/ (2*Am2)

AE = AE/3.6747839172E-5

AEb = AE-fc

cx = ¢x/1.88976258913

axl = ax1/1.88976258913

bxl = bx1/1.88976258913

Afi =180*x0*AL/6.28318530718

write (*,' (3f18.5) ') AL,AE,AEb

write(1l,'(8f18.5)') AL,Az,AE,fc,AEDb,axl,cx,bxl
AL=AL-ALf/AN
if (AL>=ALi) goto 200

stop
end

IEE ST EEEEEEEER SRR EEEEEEEEEEEEEEEEE SRR EEEEEEEEEEEE RS

| Function subroutine
real*8 Function Y (x,AL,Aml,Am2,AKO0,yl)
real#*8 x,yl,AL,Aml,Am2, AKO
lderivative
vyl = AL*dtan (x*AL/2)+AL*dtan (x*AL/2)**3+2*AKO*AK0/ (X*X*X)
vy = dtan (x*AL/2)**2+Aml/Am2- (AKO/X) **2
end
[******************************************************

B R EEEEEEEEEREEEEEEREEEEEEREEEE LSRR SRR EEEEEEE S

1% Newton"g method subroutine *
Tie oo comosnom oo com e e B oo om e EROLUST RS OY SALUNE G EROLISDIEE AT DUA0 RS R SROLINML PG AU SHVLIN A *
I* This routine calculates the zeros of a
1* function Y(x) by Newton"s method.
!* The routine requires an initial guess, x0,
!* and a convergence factor, e. Also required
'* is a limit on the number of iterations, m. *
[***********************************************
Subroutine Newton (Am2,Aml,AV,AL,m,n,e,x0,yy,AKO0)
real*8 e,x0,vyy,vyl,Y,AL,Aml, Am2, AKO, AV
integer m,n
n=0

* o X

AL = AL*1.88976258913
AV = AV*3.6747839172E-5
AKO0=dSQRT (2*Aml1*AV)

! Get y and vl
100 yy=Y(x0,AL,Aml,Am2,AK0,vyl)
| Update estimate
x0=x0- (yy/y1)
n=n+1
if (n>=m) return
if (dabs (yy/yl)>e) goto 100
return
end

! End of file Newtonl.f90
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*

| Egta eg la subrutina de minimizacidn

SUBROUTINE mnbrak (ax, bx, cx, fa, fb, fc, func, x0,AL, Aml,Am2,AK0,Az,Akl,
Ak2)
REAL*8 ax,bx,cx,fa, fb, fc, func,GOLD,GLIMIT, TINY
real*8 x0,AL,Aml,Am2,AK0,Alfa,Abet,YNN, A4,Amiu,Az,Akl,Ak2
EXTERNAL func
PARAMETER (GOLD=0.1, GLIMIT=100., TINY=1.e-10)
REAL*8 dum, fu,q,r,u,ulim
fa=func (x0,AL,Aml,Am2,AK0,Alfa,Abet,YNN, A4, Amiu, ax,Az,Akl, Ak2)
fb=func (x0,AL,Aml,Am2,AKO0,Alfa,Abet,YNN, A4, Amiu, bx,Az,Akl, Ak2)
if (fb.gt.fa)then
dum=ax
ax=bx
bx=dum
dum=£fb
fb=fa
fa=dum
endif
cxX=bx+GOLD* (bx-ax)
fc=func (x0,AL,Aml,Am2,AK0,Alfa,Abet,YNN, A4, Amiu, cx,Az,Akl, Ak2)

if (fb.ge.fc)then
r=(bx-ax)* (fb-fc)
g= (bx-cx) * (fb-fa)
u=bx- ( (bx-cx) *g- (bx-ax) *r) / (2.*gign (max (abs (g-¥), TINY) ,g-r))
ulim=bx+GLIMIT* (cx-bx)
if ((bx-u)* (u-cx).gt.0.)then
fu=func (x0,AL,Aml,Am2,AK0,Alfa,Abet, YNN,A4,Amiu,u,Az, Akl, Ak2)
if(fu.lt.fc)then
ax=bx
fa=fb
bx=u
fb=fu
return
else if (fu.gt.fb)then
cxX=Uu
fe=fu
return
endif
u=cx+GOLD* (cx-bx)
fu=func (x0,AL,Aml,Am2,AK0,Alfa,Abet, YNN,A4,Amiu,u,Az, Akl, Ak2)
else if ((cx-u)* (u-ulim) .gt.0.)then
fu=func (x0,AL,Aml,Am2,AK0,Alfa,Abet, YNN,A4,Amiu,u, Az, Akl, Ak2)
if(fu.lt.fc)then
bx=cx
ex=1
Uu=cx+GOLD* (cx-bx)
fb==fc
fe=fu
fu=func (x0,AL,Aml,Am2,AKO0,Alfa,Abet, YNN, A4,Amiu,u,Az,Akl,Ak2)
endif
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e (@

*

E I T T T

E

else
u=u
fu=

else

if ((u-ulim)* (ulim-cx) .ge.0.)then
lim
func (x0,AL,Aml,Am2,AKO0,Alfa,Abet,YNN,A4,Amiu,u,Az, Akl, Ak2)

u=cx+GOLD* (cx-bx)

fu=
endif
ax=bx
bx=cx
cx=u
fa=fb
fb=fc
fc=fu
goto
endif
return
END
Copr.

func (x0,AL,Aml,Am2,AKO0,Alfa,Abet,YNN,A4,Amiu,u,Az, Akl, Ak2)

il

1986-92 Numerical Recipes Software *#'.

lEsta es la funcidn que se debe minimizar ecuacidn (3.24)

kkhkkhkk*k k%
! Funct

R I I I I I I i e i e i
ion subroutine

real*8 Function func(x0,AL,Aml,Am2,AK0,Alfa,Abet,YNN,2A4,Amiu,Alam,

real*

Alfa=

Abetl

DAbet=

YNN =

Az,Ak1l,RAk2)
8 x0,AL,Aml,Am2,AK0,Alfa,Abet, YNN, A4,Amiu,Alam,Az,Akl, Ak2,
Abetl

dsgrt (AKO*AKO- (Aml/Am2) *x0*x0)

= 1-dexp (-AL/Alam) *dcosh (2*Az/Alam)+dcos (2*x0*Az) / (1+X0%*
x0*Alam*Alam) **2+ (-dcos (x0*AL) / (1+x0*x0*Alam*Alam) **2

- (AL/ (2*%Alam) ) * (1+x0*x0*Alam*Alam+dcos (x0*AL) ) / (L+x0*x0*
Alam*Alam) ) *dexp (-AL/Alam) *dcosh (2*Az/Alam) + (Az/Alam) *
((1+x0*x0*Alam*Alam+dcos (x0*AL) )/ (1+x0*x0*Alam*Alam) ) *
dexp (-AL/Alam) *dsinh (2*Az/Alam) + (2+x0*x0*Alam*Alam) *x0*
Alam*dexp (-AL/Alam) *dsin (x0*AL) *dcosh (2*Az/Alam) / (2% (1+X0*
x0*Alam*Alam) **2) + (AL* (x0/2) *dcosh (2*Az/Alam) -x0*Az*

dsinh (2*Az/Alam) ) *dexp (-AL/Alam) *dsin (x0*AL) / (1+x0*x0*Alam
*Alam)+ (1/ (1+Alfa*Alam) +AL/Alam+1) *dexp (-AL/Alam) *

dcos (x0*AL/2) *dcos (x0*AL/2) *dcosh (2%¥Az/Alam) / (1+Alfa*Alam)
+(-2*Az/Alam) *dexp (-AL/Alam) *dcos (x0*AL/2) *dcos (x0*AL/2) *
dsinh (2*Az/Alam)/ (1+Alfa*Alam)

1/Abetl

(2/(3.14459265359*A]lam*Alam*Alam) ) *Abet
Alam*Alam*Alam* (3.14459265359/2) *YNN* ( (AL/Alam+1+
1/ (1+Alfa*Alam)) *dexp (-AL/Alam) *dcos (x0*AL/2) *

dcos (x0*AL/2) *dcosh(2*Az/Alam) / (1+Alfa*Alam) +
(-2*Az/Alam) *dexp (-AL/Alam) *dcos (x0*AL/2) *dcos (X0*AL/2) *
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* deinh (2*Az/Alam) / (1+Alfa*Alam))
Amiu = Aml*Am2/ (Aml+Am2)

func = x0*x0/ (2*Am2) +1/ (2*Am2*Alam*Alam) - (3.14459265359*YNN*Alam
*Alam/ (2*Ak2) ) * (1+dcos (2*x0*Az) / (1+xX0*x0*Alam*Alam) - (x0
*x0*Alam*Alam+l+dcos (x0*AL) ) *dexp (-AL/Alam) *dcosh (2*Az/
Alam) / (1+x0*x0*Alam*Alam) +x0*Alam*dexp (-AL/Alam) *dsin (x0*
AL) *dcosh (2*Az/Alam) / (1+x0*x0*Alam*Alam) )+ (1/ (Am1*Alam)
-1/Ak1)*3.14459265359*YNN*Alam*Alam*dcos (x0*AL/2) *
dcos (x0*AL/2) *dcosh (2*¥Az/Alam) *dexp (-AL/Alam) / (1+Alfa*
Alam) -2A4/ (2*Amiu*Alam*Alam)+3.14459265359*YNN* (1+dcos (x0*
AL) ) *dexp (-AL/Alam) * ( (AL/2) *dcosh (2*Az/Alam) -Az*dsinh (2*
Az/Alam) )/ (2*Am2)+3.14459265359*Alam*YNN*Alfa*dcos (x0*
AL/2)*dcos (x0*AL/2) *dexp (-AL/Alam) * (2*Az*dsinh (2*Az/Alam)
-AL*dcosh (2*Az/Alam) -Alam*dcosh (2*Az/Alam) / (1+Alfa*Alam) )
/(2*Aml* (1+Alfa*Alam))

F ok o o ok X 3k X X ok X F

end
[******************************************************
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