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Capitulo I: Introduccion

En el régimen dimensional nanométrico de los materiales las propiedades de estos son
regidas por principios de mecanica quantica, lo que ha originado una nueva orientacion de
analisis y disefio. Esta nueva orientacion ha llevado a encontrar excelentes oportunidades

en el desempefio fotoeléctrico y fototérmico de los materiales.

Dispositivos fotonicos y optoelectronicos dedicados a la conversion de energia solar
a energia eléctrica tales como detectores y celdas solares, son actualmente fabricados con
materiales hetero-estructurados de baja dimension con confinamiento en una, dos o tres
dimensiones. Los efectos cuanticos dominan el comportamiento de la hetero-estructura
cuando las dimensiones alcanzan el orden de los nandmetros. Hetero-uniones de materiales
semiconductores tales como GaAs/InGaAs, CdS/CdTe y GaSb/AISb se han utilizado para
la fabricacion de dichos dispositivos. En especial la hetero-union CdS/CdTe es considerada
ideal para este propdsito debido a que el semiconductor CdS tipo n con una banda
prohibida de 2.52 eV es un excelente material ventana que permite a gran parte del espectro
solar alcanzar la capa activa de la estructura absorbente. De igual manera, el semiconductor
CdTe tipo p con una banda prohibida directa de 1.43 eV es un material ideal para fabricar

las capas activas de absorcion



Objetivos

El objetivo general de este trabajo es estudiar la absorcion de fotones en hetero-estructuras
de CdS/CdTe de baja dimension con enfoque en el desarrollo celdas solares fotovoltaicas.
Considerando especificamente puntos cuanticos para formar peliculas nanoestructuradas
multicapa y estudiar la dependencia del coeficiente de absorcion de fotones (o) con el
tamafio de la estructura de CdS/CdTe en dichas estructuras. De la misma manera estudiar el
efecto de la integracion de los puntos cudnticos en el calculo de los parametros
fundamentales de disefio de dispositivos de baja dimension. Para dicho estudio, los
parametros de disefio a considerar son los niveles de energia en los puntos cuénticos, la
posicion del nivel de Fermi, el valor efectivo de la banda prohibida, la longitud de onda de
transicion efectiva, la posicion de los niveles quasi-Fermi y el coeficiente de absorcion de

fotones.

Objetivos Especificos

Para el logro del objetivo general de este trabajo se plantean los siguientes objetivos
especificos:

e Estudiar la absorcion de fotones en hetero-estructuras de CdS/CdTe confinadas en
una sola dimension (Pozos cuanticos).
e Desarrollar el modelado matematico de los fenomenos de absorcion de fotones en
hetero-estructuras de CdS/CdTe confinadas en dos dimensiones y tres dimensiones.
e Realizar un estudio comparativo de la absorcion de fotones entre los absorbedores
propuestos utilizando diferentes criterios de seleccion de momento.
e Definir el dimensionamiento 6ptimo de los absorbentes propuestos, para obtener un
maximo de absorcion de fotones basado en el espectro de irradiacion solar.
e Estudiar el efecto de la integracion de los nano-cable y nano-puntos en el calculo de
los siguientes parametros fundamentales de disefo de dispositivos fotonicos:
o Niveles estaticos de energia las peliculas delgadas cuando se integran cables
y puntos cuanticos.
o Posicion del nivel de Fermi

o Banda prohibida efectiva



o Longitud de onda de transicion efectiva
o Posicion de los niveles quasi-Fermi
o Coeficiente de absorcion de fotones
e Desarrollar una base teorica para el disefio de celdas solares fotovoltaicas con base a
peliculas delgadas con nano-cales y nano-puntos de CdS/CdTe confinadas en dos y

tres dimensiones



Descripcion de la tesis

En este trabajo se presenta el andlisis tedrico necesario para el estudio de un punto cuantico
y sus interacciones eléctricas y Opticas. Para realizar este analisis se utilizaran principios de
fisica cuantica y de semiconductores. Se iniciara con el entendimiento de los fenomenos y
procesos foto-Opticos y fototérmicos en las capas activas de absorcion. Después se abordara
en la obtencion de los niveles de Energia para estas estructuras mediante el desarrollo y
soluciones de la ecuacion de Schrodinger para peliculas delgadas y pozos cuanticos, esto
con el fin de realizar una comparacion entre ambos problemas y facilitar la comprension del
ultimo. Posteriormente se discutird sobre la importancia de la geometria y dimensiones de
la estructura al controlar sus propiedades. Para terminar se emplearan las técnicas
presentadas para determinar las propiedades de absorcion de un punto cuantico de

CdS/CdTe, analizar los resultados y motivar el trabajo a futuro.



Antecedentes

Una parte importante en el disefio y fabricacion de dispositivos fotonicos es la estrecha
relacion existente entre la electricidad y la luz. Estas interacciones dependen principalmente
de las propiedades fisicas de los materiales. Siendo mas especificos se habla de la fisica
cudntica, cuyo estudio y aplicacion en la rama de los semiconductores ha permitido que estos

tengan un desarrollo impresionante en los ultimos afos.

El primer acercamiento para entender esta compleja relacion entre la electricidad, la

luz y la fisica cuantica es entender al 4&tomo, Ilustracion 1:

Hydrogen Atom
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llustracion 1: Modelo atomico de Hidrogeno. El primer elemento de la tabla periddica es la estructura atomica

mas bdsica.

El 4&tomo se compone de un nucleo que a su vez estd compuesto de particulas llamadas
protones y neutrones, este nucleo tiene una carga positiva gracias a la presencia de los
protones. En la naturaleza debe existir un equilibrio, en los 4&tomos, este equilibrio es provisto
por la presencia de particulas con carga negativa que orbitan alrededor del nucleo, estas

particulas son conocidas como electrones.

Este modelo, que puede considerarse como una analogia del Sistema Solar fue
propuesto por Ernest Rutherford en 1911 después de haber desarrollado su famoso

experimento de “La lamina de oro”, no explica lo que realmente ocurre de forma precisa.
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Rutherford hacia mencion sobre una fuerza “centrifuga” ejercida por el nicleo que mantenia
a los electrones en 6rbita con respecto a este, lo que implica que los electrones llevan una
aceleracion al desplazarse a lo largo de una orbita que a su vez provocaria que estos emitieran
una radiacion de forma constante lo que traeria como consecuencia que estas Orbitas
colapsaran sobre el mismo nucleo, cosa que no ocurre con los atomos pues sus “orbitas” se

consideran estables a pesar de cualquier condicion presente [1].

Unos meses después de que Rutherford presentara sus resultados, Niels Bohr, en 1912
lleg6 a la conclusion de que cada electrén tiene una cantidad de energia especifica y que los
orbitales que se encuentran alrededor del nicleo se encuentran cuantizados, es decir, los

electrones se encuentran restringidos a ciertos valores discretos de energia, Ilustracion 2.

IV Energy Level
1T Energy Level
Il Energy Level

— I Energy Level

Nucleus

llustracion 2: Modelo atomico de Bohr.

A pesar de que el trabajo de Bohr trajera consigo la idea de que los electrones se
encontraban en estados cuantizados alrededor del nucleo no explicaba la razon de este
comportamiento. Aproximadamente diez afios mas tarde llegaria Louis de Broglie para

responder esta cuestion

De Broglie propuso que los electrones a pesar de considerados como particulas, su

comportamiento puede analizarse como si se tratase de ondas estacionarias.
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Ilustracion 3: Los electrones "orbitan" alrededor del niicleo como ondas estacionarias. a) Se tienen dos ciclos

por orbitay b) 3 Ciclos por orbita
Para explicar el concepto de una onda estacionaria vale la pena revisar la siguiente
definicion: La forma en la que una onda puede acomodarse alrededor del ntcleo y que tenga
sentido es solo si la longitud de onda se ajusta a la “circunferencia” una cantidad entera de

veces, Ilustracion 3. Estas ondas estacionarias, funcionan como estados o posiciones que

corresponden a los niveles de energia de los electrones [2].

Esta explicacion le valio a De Broglie un premio Nobel en Fisica y establecio las
bases del concepto de la dualidad de la particula que de forma breve dice que si la luz se
puede comportar como una particula entonces una particula puede exhibir propiedades

propias de una onda.

Afos mas tarde, las conclusiones a las que habia llegado De Broglie fueron
complementadas por los esfuerzos de los fisicos Werner Heisenberg y Erwin Schrdédinger,
quienes de forma individual ayudaron a sentar las bases de lo que se conoce como Mecénica

Cuantica.

Mecdnica Cuantica

Entre los principales conceptos que introdujo la mecénica cuantica y que le dieron un giro

caracteristico al reino de las particulas subatomicas fue la incertidumbre. De acuerdo con la
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teoria cudntica, es imposible determinar la posicion y momento exacto de una particula al

mismo tiempo.

Este principio de incertidumbre dice que al tratar de medir de forma precisa la
posicion de un electrdn, esto interfiere directamente con su momento por lo cual no se sabra
qué valor tenia antes de ser medido y viceversa. Esto implica que no es posible conocer la
posicion y momento precisos de una particula, sino que debe existir un balance entre estas

de tal forma que la incertidumbre presente no sea menor de un valor minimo determinado.

Este valor de incertidumbre minimo representado tanto por Heisenberg como por
Schrodinger habla de como los orbitales de los electrones no existen como fragmentos de
materia, de hecho, ni siquiera el considerarlos como una onda estacionaria no es correcto por
completo. Puede decirse que los orbitales son nubes de distribuciones de probabilidad
(Ilustracion 4), donde los electrones se encuentran dispersos a lo largo de un rango de

posiciones y momentos alrededor del nucleo [3].

electron cloud

llustracion 4: Representacion visual de un atomo donde la posicion del electron se representa como una nube

de probabilidades.

Por lo tanto, se puede decir que el comportamiento cuantizado de los electrones no
depende realmente de valores definidos en cuanto a posicién y momento respecta. Sino

realmente depende de otras propiedades discretas conocidas como niimeros cudnticos.
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Cada electron en un atomo es descrito por cuatro nimeros cuanticos, los cuales seran

descritos brevemente:

o Principal: Es el nivel energético en el que se puede encontrar a los
electrones y también se utiliza para indicar la distancia entre el electron y el ntcleo.
Se representa por la letran, donden=0, 1, 2, 3..., es decir, cualquier nimero positivo
entero. Ademas, es inversamente proporcional a la probabilidad de que el electrén se
encuentre en ese nivel y directamente proporcional a la energia requerida por el
electron para encontrarse en ese nivel. Es decir, para un nimero n=1, la probabilidad
de que un electron se encuentre en ese nivel es mayor que para cualquier nivel
subsecuente, sin embargo, la energia que ocupa ese electron es la minima.

o Momento angular: Describe la forma geométrica del orbital y los
subniveles que se encuentran dentro de cada nivel. Representado por la letra 1, este
numero depende del nimero cuantico principal tomando valores desde 1=0 hasta I=n-
1.

o Magnético: Indican la direccion de los subniveles en el espacio. Se
representa por la letra m, donde m puede tomar valores desde -1 hasta 1.

o Spin: Es el sentido de rotacion del electrén con respecto a su propio
eje mientras se mueve dentro de un orbital. Unicamente puede tomar dos valores s =

12 0s=-1/2.

Estos numeros describen el comportamiento de un electron alrededor de un nucleo.
Como se menciond anteriormente, estos estados son cuantizados y a pesar de ser una
referencia en el estudio de los atomos, son de gran interés en el estudio de las estructuras de

baja dimension.

Valencia y Estructuras Cristalinas

Continuando con la estructura del atomo, a los electrones que se encuentran en nivel de
energia mas alejado del nucleo se les conoce como electrones de valencia y estos son los

medios por los cuales se da la interaccion quimica entre atomos. Un ejemplo de estas
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interacciones es cuando se forman enlaces entre atomos, estos ultimos siempre buscan la
forma en que la cantidad de electrones presentes en su nivel de valencia sean ocho, esto lo
logra al ceder o aceptar electrones. Cuando un 4&tomo comparte electrones con otro atomo
para completar el nivel de valencia ocurre un enlace covalente, esto da como resultado la

formacion de moléculas, Ilustracién 5.

Q0O
QO
QO

©OC)

llustracion 5:Algunos dtomos comparten sus electrones para completar sus niveles de valencia.:

Especificamente hablando de materiales inorgdnicos, la manera en que estos se
forman es a través de atomos ordenados por medio de arreglos con estructura periddica y
simetria definida y son conocidos como cristales, el Silicio es el ejemplo muy comun de una
estructura de este tipo, Ilustracion 6. En esta estructura rigida, los electrones de valencia se

mueven libremente a través de la red cristalina lo que provoca la conduccion de electricidad.

e o
¢ c"g |
¢ &%
B P ¢
o9 2
¢ © v

lustracion 6: Red cristalina de Silicio.
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En los semiconductores, una vez que se libera un electrén, se genera un espacio vacio
con carga positiva que toma el nombre de hueco, se dice que los huecos viajan en sentido
contrario que los electrones, ademas los electrones pueden ocupar los huecos dejados por
otros electrones contribuyendo al proceso de conduccion eléctrica. Los semiconductores se

construyen a partir de cristales.

Teoria de Bandas

Como se menciond anteriormente, los nimeros cudnticos describen los estados permitidos
que pueden tomar los electrones en un atomo. Esto no significa que los electrones no puedan
cambiar de estado, es decir, que un electrén se mueva de un nivel a otro. Este salto requiere
de transferencia de energia. Si se considera que entre mas cerca del nucleo el electron requiere
menos energia, dar un salto de un nivel inferior a un nivel superior implica que el electron
gane la suficiente energia de una fuente externa para realizar el salto. De forma contraria para
que se realice un salto de un nivel superior a un nivel inferior el electron necesita perder

energia, esta energia puede manifestarse como luz, sonido o calor.

Cuando dos atomos iguales se juntan, sus niveles de energia son iguales y se
consideran como niveles de energia degenerados, estos niveles, debido a la interaccion
atomica se mezclan creando dos niveles de energia diferentes. Entonces si una cantidad muy
grande de atomos se juntan hasta que estan lo suficientemente cerca, a una distancia conocida
como la distancia de equilibrio interatomico, se crean multiples niveles de energia con una
separacion tan pequefia entre ellos que se consideran como una banda continua de estados de
energia permitidos. Las bandas de energia mas altas del material son la banda de valencia y

la banda de conduccion, Ilustracion 7.
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"Bands" are
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orbitals

Conduction
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Valence
band

a Interatomic distance

[lustracion 7: Formacion de bandas continuas de energia.

Estas bandas continuas se encuentran separadas por un rango de energias que ningun

electron puede ocupar, esta zona se conoce como banda prohibida o band gap

El

band gap es considerada como la energia que tiene que ganar un electrén para brincar de la

banda de valencia a la banda de conduccion y considerarse como un electron libre la cual

consiste como la diferencia de energia entre la energia maxima de la banda de valencia £ y

la energia minima de la banda de conduccion £, (Ilustracion 8).

Energy

Direct Band Gap

Conduction Band

Valence Band

Momentum

llustracion 8: Representacion grafica de las bandas de energia.
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Esta energia se puede medir en electron-volt (eV), el cual representa la cantidad de
energia ganada o perdida por la carga de un solo electron al moverse a través de una

diferencia de potencial eléctrica de un volt (V). Es decir, 1V, el cual es equivalente a 1 joule

por coulomb (1 J/C), multiplicado por la carga elemental de un electrén (1.60218x107"°C).

leV :1%-1.60218x10'19C =1.60218x107"J

leV =1.60218x107"°J

El ancho del band gap representa la capacidad de que los electrones viajen libremente.
Existen tres tipos diferentes de materiales de acuerdo con las caracteristicas de esta banda

prohibida:

. Aislantes: Son materiales que poseen un band gap muy grande,
generalmente mayor a los 9 eV. Los enlaces covalentes son dificiles de romper al
aplicar calor o en la presencia de campos eléctricos. Ya que el electron requiere
mucha energia para atravesar esta zona, no hay conduccion de corriente eléctrica.

o Conductores: La banda de conducciéon y de valencia estan
parcialmente llenas de electrones o estan sobre encimadas, la energia para brincar de
una banda a otra es casi nula por lo que siempre existen cargas listas para la
conduccion eléctrica. Los metales son excelentes conductores.

. Semiconductores: Materiales que cuentan con un band gap moderado.
Al ser sujetos a vibraciones térmicas o campos eléctricos, los electrones en la banda
de valencia, asi como los huecos en la banda de conduccion pueden ganar la suficiente

energia cinética para atravesar la banda prohibida y se presente conduccion eléctrica.

Energy Bands in Solids

Insulator Semiconductor Conductor

==
[ Valence | [ velence |

1lustracion 9: Diagramas de bandas de energia.
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Observando la Ilustracion 9, a la izquierda se encuentra un material aislante con una
banda prohibida lo suficientemente grande entre ambas bandas. Al centro un semiconductor
con un band gap lo suficientemente pequefio para que la excitacion de electrones pueda
permitir el salto. A la derecha un conductor, donde las bandas estdn sobrepuestas una sobre

la otra lo que facilita la conduccion /4].

Como se vio anteriormente, un semiconductor no es un buen aislante y mucho menos
un buen conductor. Pero la posibilidad de manipular estas caracteristicas es lo que los hace

tan atractivos en sus aplicaciones diarias.

En los materiales semiconductores como se puede observar en la Ilustracion 7 e
[lustracion 9, la banda de valencia se representa como la banda de abajo. Esta banda se
encuentra llena de electrones. Como su nombre lo indica, esta region se encuentra
conformada por los estados de los electrones de valencia compartidos por los atomos
agrupados en una red cristalina gracias a los enlaces covalentes. En la parte superior, mas
alla de la banda prohibida se encuentra la banda de conduccidn, la cual se encuentra libre de
electrones. En esta region se encuentran los estados de electrones excitados los cuales son
ocupados por electrones que fueron promovidos de sus estados fijos por los enlaces
covalentes en estados extendidos en el cuerpo del cristal [5]. Estos electrones ya fueron

afectados por un campo eléctrico y son los que contribuyen al flujo de corriente.

Dentro de este tipo de materiales se encuentra a dos tipos: Los intrinsecos (materiales
semiconductores puros), los cuales deben de contar con maximo un atomo de impurezas en

10 000 000 000 de atomos.

Al tratarse un material puro los 4&tomos se encuentran ordenados en una red cristalina
compartiendo sus electrones de valencia, los cuales no son libres de moverse a lo largo de la
red. De vez en cuando, la energia térmica puede liberar a un electrén dejando un hueco en el
lugar vacio, como se menciond anteriormente, los huecos también son libres de moverse.

Cuando un electron ocupa un hueco ocurre un fenémeno conocido como recombinacion.
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En presencia de un campo eléctrico, los electrones y huecos se moveran en
direcciones opuestas, al incrementar la temperatura incrementaria el numero de electrones y
huecos libres. La cantidad de electrones y huecos en un material intrinseco es igual pero la

movilidad no es la misma para ambas particulas, Ilustracion 10.

1lustracion 10: En un semiconductor intrinseco a bajas temperaturas no hay conduccion eléctrica. Al aplicar un

incremento de temperatura se liberan electrones pero no los suficientes como para ser considerado un buen conductor.

Materiales tipo Py tipo N

Es dificil encontrar un semiconductor que no contenga ninguna impureza y realmente no

tienen muchas aplicaciones.

Por otra parte, otro tipo de materiales semiconductores son los materiales extrinsecos,
los cuales contienen impurezas, tienen mejores propiedades conductivas. Llevar a un material

a un grado de impureza deseado requiere un proceso llamado dopado.

Este proceso de dopado permite tener control sobre el tipo de portadores en mayoria
del material. Es decir, al dopar un material semiconductor con un material como Fosforo, es
posible incrementar el nimero de portadores negativos dentro de la red cristalina. Este tipo
de materiales “donadores” de electrones son conocidos como donadores tipo N y se pueden
encontrar en la tabla periddica en el grupo VA; el fosforo, el arsénico y el galio son materiales

donadores que se utilizan para dopar el silicio.
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llustracion 11: b) Un material donador tipo N, como el fosforo, al ser introducido a un material intrinseco
como el Silicio crea electrones libres. ¢c) Un material aceptor tipo P como el boro, al estar en contacto con el silicio crea
un hueco.
En la Ilustracion 11, en la figura b) un material donador tipo N, como el fosforo, al
ser introducido a un material intrinseco como el Silicio crea electrones libres. ¢) Un material

aceptor tipo P como el boro, al estar en contacto con el silicio crea un hueco.

También se puede incrementar el nimero de portadores positivos (huecos) por medio
de materiales tipo P llamado aceptores. Los materiales tipo P pertenecen al grupo IIIA, al que

pertenecen el boro, aluminio, galio e indio.
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lustracion 12: Entre los materiales semiconductores se encuentran el silicio y el germanio [6].

En la Tlustracion 12 se puede encontrar que materiales pertenecen a qué tipo de
acuerdo con sus propiedades para conducir. Entre los semiconductores elementales se
encuentran el silicio (SI), el germanio (Ge) y el estafio (Sn) los cuales pertenecen al grupo
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IV de la tabla periddica. También es posible encontrar semiconductores compuestos de dos

0 mas elementos de estos mismos grupos. Hay materiales binarios como el Arsenuro de Galio

(GaAs), materiales ternarios como el Indio-Galio-Arsénico (InGaAs) e inclusos materiales

cuaternarios como Aluminio-Galio-Arsénico-Indio (AlGaAsIn), en la Tabla 1 se pueden

observar los grupos y elementos empleados en la fabricacion de semiconductores.

Columna
Periodo II I v Vv VI
2 Boro (B) Carbon (C) Nitrogeno (N)
3 Magnesio (Mg) Aluminio (Al) | Silicio (Si) Fosforo (P) Sulfuro (S)
4 Zinc (Zn) Galio (Ga) Germanio (Ge) | Arsénico (As) Selenio (Se)
5 Cadmio (Cd) Indio (In) Estafio (Sn) Antimonio (Sb) | Teluro (Te)
6 Mercurio (Hg) Plomo (Pb)

Tabla 1:Fragmento de la tabla periodica

El silicio es el semiconductor més utilizado en la industria electronica debido a que

es el segundo elemento de la tabla periddica mas abundante en el planeta y es sumamente

econdmico comparado con el resto de los materiales semiconductores.

Un semiconductor con exceso de portadores negativos es llamado semiconductor tipo

N y uno con exceso de portadores positivos es llamado semiconductor tipo P. Ahora cuando

un semiconductor fabricado a partir de un material tipo p de un lado y tipo n del otro. El
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material tipo p tiene una mayoria de portadores con carga positiva los cuales son libres de
moverse en la red. Mientras que el material tipo N tiene una cantidad mayor de electrones.
En la unién de ambos materiales, hay una zona difusa en la que los electrones del material
tipo N se combinan con los huecos del material tipo P, esto provoca que la region del material
tipo p cerca de la uniéon toma una carga negativa por los electrones atraidos que a su vez deja

una mayoria de huecos en la region tipo n cerca de la union tomando una carga positiva.

La capa que aparece en medio de estas cargas ha sido despojada de portadores
mayoritarios y se le conoce como zona de deplecion. Esta zona es un material semiconductor

intrinseco no conductiva, llegando a ser considerada como casi un aislante, Ilustracion 13.

Acceptors .
t ~ Ps
P-LYPE o o «— Fermi
Donors

[llustracion 13: Zona de deplecion.

Esta separacion de cargas presente en la union PN se considera como una barrera de
potencial, la cual debe ser vencida por medio de una fuente energética externa para que exista

conduccion en la union. La magnitud de esta barrera de potencial depende del material.

Justificacion

Los semiconductores en el momento de su introduccién en la década de los 50s se
convirtieron en una parte fundamental de la industria reemplazando a los tubos de vacio.
Principalmente por la reduccion de tamafio, consumo de energia y costo con respecto a los
dispositivos que le predecian, ademas de mayor durabilidad y confiabilidad. Estos
dispositivos revolucionaron la industria de las telecomunicaciones, computacion y

almacenamiento
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El diodo es el dispositivo semiconductor fundamental, su estructura consiste en una
unién tipo PN y entre sus aplicaciones se encuentra la rectificacion, la cual consiste en la
conversion de corriente alterna a corriente continua. Estructuras menos sencillas que las del
diodo tienen multiples aplicaciones, entre ellas se encuentra la fabricacion de celdas solares,
dispositivos que convierten la energia luminosa en energia eléctrica y los diodos emisores de

luz (LED) que como su nombre lo dice emiten luz.

Nivel de Fermi

Un concepto importante para poder entender las propiedades eléctricas de ciertos materiales
es el nivel de Fermi. De acuerdo con el principio de exclusién de Pauli, Dos electrones no
pueden ocupar exactamente el mismo estado energético al mismo tiempo, debido a este
principio los electrones estan posicionados en diferentes niveles energéticos. Esto implica
que, a bajas temperaturas, todos los estados disponibles en el cristal hasta un determinado
nivel energético estaran ocupados por dos electrones. Este nivel energético se conoce como

nivel de Fermi.

La probabilidad de que los electrones ocupen cierto nivel de energia a cierta

temperatura es proporcionado por la funcién de distribucién de Fermi-Dirac [7]:

1

E—Ep)/kT

f(E)= (0.1)

1+¢!

Donde k es es la constante Boltzmann (1.38x107 Joules sobre Kelvin), T es la

temperatura en grados Kelvin, £, es el nivel de Fermi de un material determinado y E es el

estado energético para el cual se quiere calcular la probabilidad. De acuerdo con la ecuacion,
conforme incrementa la temperatura, sera mas comun encontrar a los electrones en los niveles
mas altos. Cuando la temperatura se encuentra cercano al cero absoluto, la probabilidad es 1,
es decir, casi todos los electrones se encuentran bajo el nivel de Fermi (Ilustracion 14). A
temperaturas altas, los niveles de energia de la banda de conduccion tienen una mayor

probabilidad de estar ocupados mientras que la banda de valencia tenderia a estar vacia.
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llustracion 14: Niveles de Fermi

En los materiales semiconductores, el nivel de Fermi se encuentra en el band gap y la
banda de valencia se encuentra llena de electrones. Al incrementar la temperatura estos
materiales conducen, ya que ahora se pueden encontrar mas electrones excitados en los

niveles mas altos.

Densidad de Estados

Una parte importante en los procesos de andlisis de los dispositivos semiconductores es el
uso de estadistica para describir las probabilidades de que un conjunto de estados electronicos
se encuentre disponibles u ocupados. Estos estados incluyen estados locales de impurezas,
asi como estados deslocalizados de conduccion o de valencia. Los estados en las bandas y su
respectiva dependencia de la energia pueden ser descritos por la densidad de estados [8], es

decir, representa la densidad de energias disponibles por unidad de volumen.

Hetero-estructuras

Se considera como hetero-estructura a la unidén de materiales semiconductores distintos, de
manera que la composiciéon quimica del sistema en conjunto cambie con la posicion. La
forma mas simple de hetero-estructura es la uniéon de dos semiconductores diferentes en lo

que es conocido como una hetero-union. La mayoria de los dispositivos contienen

25



combinaciones de multiples hetero-uniones, por lo que el uso del término hetero-estructura

es mas conveniente [9].

Para construir una hetero-estructura se necesita llegar a un equilibrio eléctrico entre
ambos semiconductores, generando un flujo de portadores de carga que alinee los niveles de
la energia de Fermi de cada uno y que finalmente den lugar a un desalineamiento por parte
de las bandas de conduccion y de valencia de los semiconductores. Este desalineamiento
provoca que la energia de los portadores en la orilla de la banda cambie al momento de pasar
a través de la union por lo que en la mayoria de las veces se presentard una discontinuidad
en la banda de conduccion y de valencia. Este comportamiento es visible al comparar las
energias de ambas bandas con respecto a la posicion tal y como se puede ver en la [lustracion

13 e [lustracion 15.
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llustracion 15: Energia de la banda de valencia y conduccion de dos semiconductores contra posicion.

Un ejemplo de una hetero-estructura es el transistor bipolar (BJT), el cual se compone
de un material tipo-p (GaAs) rodeado de dos materiales tipo-n (AlGaAs y GaAs dopado con

un material tipo-n), Ilustracion 16.
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AlGaAs GaAs GaAs

llustracion 16: Ejemplo de una hetero-estructura, un transistor bipolar BJT.

Esta diferencia energética entre band gaps crea una diferencia de energia potencial
entre los materiales lo que permite confinar las cargas en el material con el band gap mas
angosto. Este control sobre los estados y movimiento de los portadores en los
semiconductores hace a las hetero-estructuras muy utiles en la fabricacion de dispositivos

optoelectronicos.

Cuando se dan procesos electronicos en estructuras de dimensiones en el orden de los
centimetros o incluso micrones, los fendmenos pueden ser descritos en forma continua, es
decir, se aplica la mecanica clasica. Cuando las dimensiones fisicas del sistema se vuelven
mucho mas pequeiias, estos fendmenos son cuantizables, por lo cual la mecénica cuantica,

tal y como se menciond anteriormente toma relevancia.
Los electrones y huecos en estructuras de dimensiones muy pequeiias exhiben

propiedades Opticas y de transporte remarcables, las cuales pueden ser controladas al

manipular las dimensiones de la estructura (Ilustracién 17).

[

Heteroestructura
Matersl B

Material A

sustrato

llustracion 17: Hetero-estructura.
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Relacidon de Planck

Teniendo una nocidn basica de una hetero-estructura ahora revisemos la relacion entre la

electricidad y la luz y su aplicacion en dispositivos emisores y absorbedores de luz.

Como es bien conocido, la electrénica estudia y emplea sistemas cuyo
funcionamiento se basa en la conduccion y el control del flujo de los electrones u otras

particulas cargadas eléctricamente.

Por otra parte, la fotonica estudia la generacion, control y deteccion de fotones, en
particular en el espectro visible e infrarrojo cercano, pero que también incluye ultravioleta,

infrarrojo de onda larga e infrarrojo lejano.

Retomando el concepto del modelo atdmico de Bohr, donde se mencion6 que el
cambio de estado energético de un electron involucraba ganar o perder energia. Esta energia
no solamente se presenta en forma de calor o sonido, sino también en forma de luz. Es decir,
un electron gana la energia requerida para saltar a un nivel energético superior energia al
absorber luz. Si el electron salta de un nivel superior a uno inferior debe perder cierta
energia... es decir emitiendo luz (Ilustracion 18). Ya sea al absorber o emitir luz, esta también
se presenta en forma de paquetes discretos llamados fotones y cada foton tiene una energia

definida

Un foton se define como la cantidad minima de luz que conserva las propiedades y
caracteristicas de la fuente de origen. Asi como el electrén es el elemento basico mas pequeio
en la electrdnica, el foton es el elemento basico mas pequefio en la optica. El foton, ademas

tiene una masa invariante cero, y viaja en el vacio con una velocidad constante c.

A pesar de que el fotobn no tiene masa, la relacion entre ambas particulas estd bien
definida gracias al concepto de la dualidad de la particula. A escalas macroscopicas se puede
observar la diferencia entre una particula y una onda; pero al igual que en muchos aspectos
mencionados en este documento, cuando se ve a través de la perspectiva de la mecanica

cuantica, las reglas son diferentes. Un electron, es considerado como una particula, pero un
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grupo muy grande de estos moviéndose a una determinada velocidad puede comportarse
como una onda con todas las propiedades y atributos que le corresponde, es decir: puede

reflejarse, refractarse y difractarse.

Before During After emission

Atom in excited state

o E,

NN+
photon hv

Atom in ground state

llustracion 18: Proceso de emision de un foton [10].

De la misma forma, un rayo de luz puede, en determinadas circunstancias,

comportarse como un chorro de particulas con una cantidad de movimiento bien definida.

Photoelectric Effect

Electrons
N gjected
Y, Light from the
shimng N SLII"BCE ’.r"
Showed \ onclean b  , *

particle \  sodium \ . y

: Y metal AN
properties \ ina ¢ \ o
of light N, vacuum

[ Sodiummetal |

llustracion 19: Efecto fotoeléctrico.

Segun De Broglie, cada particula en movimiento se asocia a una onda. Es decir: una
particula de masa m que se mueva a una velocidad v puede, en condiciones experimentales

adecuadas, presentarse y comportarse como una onda de longitud de onda, A.

(0.2)

mv:p:
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Donde h es la constante de Planck, conocida también como la constante de accion

cuantica y su valor es & =4.135x10"eV -s

Evidencia de la dualidad de la particula puede observarse cuando un haz de luz incide
sobre una superficie metalica, como consecuencia esta libera electrones, este fendmeno es
conocido como efecto fotoeléctrico (Ilustracion 19). La energia de los electrones liberados
era proporcional a la frecuencia de la luz incidente. Por lo cual se llegd a la conclusion de
que esta fuerza u objeto que estaba presente en la luz tenia una energia proporcional a la
frecuencia. Otro dato importante es que esta energia era independiente de la energia total de
la iluminacion por lo cual qued6 demostrado que habia particulas en el haz de luz que le dio
esa energia al electron [11]. La energia de estos electrones depende de la frecuencia de la luz

incidente y de las propiedades del metal.

Recordemos que la energia de los electrones viene dada por valores discretos, lo que
significa que la energia de un foton también viene en paquetes discretos de energia

proporcionales a la frecuencia. Esto concuerda con la relacion de Planck:

E=hv

0 (0.3)
_hc
1

Considerando que la velocidad de la luz es constante, la ecuacién (0.3) puede

escribirse como:

1.24
E="" 04
A 04

Donde la energia (E) se mide en eV para una longitud de onda dada en micrometros

(um).
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Entonces tanto los campos electromagnéticos y fotones son capaces de excitar a un
electrén y en la transicion de una banda a otra se emite o genera energia dependiendo del tipo
de salto. Esta energia se presenta en forma de luz, en el caso de la emision, esta solamente se
da en ciertas frecuencias discretas caracteristicas de cada atomo y molécula.
Correspondientemente, al hablar de absorcion, los atomos absorben solamente un rango
limitado de frecuencias y longitudes de onda del espectro electromagnético y reflejan todas
las demas [12], estas frecuencias reflejadas son usualmente la luz o color del objeto

observado.

El espectro electromagnético es un rango continuo de frecuencias o longitudes de
onda de la radiacion electromagnética. Este espectro generalmente se divide en regiones de
ondas de radio, microondas, radiacion infrarroja, luz visible, rayos ultravioletas, rayos X y

rayos gamma.
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1lustracion 20: Espectro electromagnético [13].

Como se puede observar en la [lustracion 20 y de acuerdo con la relacién de Planck, la
energia es inversamente proporcional a la longitud de onda. El espectro de luz visible se
encuentra entre los 400 y 750 nandmetros; siendo la energia del color azul mayor que la del

color rojo, por ejemplo, en el proceso de emision de luz, si se deseara emitir un foton de
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color azul, cerca de los 400 nm por medio de la relacion de Planck, se determina que la
energia necesaria para producir este color es necesario generar un foton con una energia de

3.1eV.
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Capitulo Il: Hetero-estructuras de baja dimension

El uso de hetero-estructuras permite tener control sobre las propiedades Opticas y eléctricas
del material; pero cuando una o mas dimensiones de un sélido se reducen considerablemente,
las caracteristicas fisicoquimicas del material ya no son las de un material macroscépico. Con
la reducciéon de tamafio, se introducen nuevas y remarcables propiedades eléctricas,
mecanicas, quimicas, magnéticas y Opticas, Esta estructura se conoce como hetero-estructura

o sistema de baja dimension [14].

Considerando una hetero-estructura donde un material en la cual se concatenan
materiales semiconductores con diferentes band gaps si el ancho del material con el band gap
mas angosto es lo suficientemente pequefio se genera una especie de pozo tanto en la banda
de valencia como de conduccidon: una barrera de potencial que permite confinar a las
particulas portadoras, haciendo mas fécil el salto entre ambas bandas. Si el ancho del material
envuelto se encuentra cerca de la longitud de onda de De Broglie (0.2), en estos pozos se

presentan niveles de energia discretos [11].

_’11 20 nm '<_
\\E\\\ AlGaAs 3

AlGaAs \GaAs

N

E,(AIGaAs)

E,(GaAs)

Ilustracion 21: Pozo cudntico.
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Este fendmeno de confinamiento se conoce como pozo cudntico y de la misma forma
que en el andlisis del &tomo, materiales de estas dimensiones exhiben propiedades cudnticas.
Se ha demostrado que estas estructuras de baja dimension ofrecen un mayor control sobre las
propiedades Opticas y eléctricas del material, en el caso de los emisores de luz consumen
menos energia y para los detectores de luz, el rango de absorcion puede llegar a ser mucho

mayor sin degradarse por efectos de la temperatura, Ilustracion 21.

Los pozos cuanticos no son las Unicas estructuras de baja dimension, en general, estas
se clasifican de acuerdo con la cantidad de dimensiones reducidas; esta caracteristica
dimensional se refiere a los grados de libertad del momento de la particula. Tomando en
cuenta la dimensionalidad del material se determinaron las siguientes categorias (Ilustracion

22):

. Estructura tridimensional (3D) o estructura burda: No existe la
cuantizacion del movimiento de la particula, es decir, la particula es libre de
moverse. A pesar de ser un material finito, las dimensiones son tan grandes
comparadas con los electrones y atomos que se considera que el material se
encuentra confinado en un espacio “infinito”.

o Estructura bidimensional (2D) o pozo cuantico: La particula se
encuentra confinada en solo una dimension por lo cual la cuantizacion de su
movimiento solo esta presente a lo largo de un Unico eje, es decir, la particula es
libre de moverse unicamente a lo largo de los otros dos ejes.

o Estructura unidimensional (1D) o cable cuantico: La particula se
encuentra confinada en dos dimensiones, la particula es libre de moverse en solo
una direccion.

o Estructura adimensional (0D) o punto cuantico: La cuantizacion ocurre

en las tres dimensiones.
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1lustracion 22: Esquemas geométricos de las estructuras de baja dimension compara contra la energia [15].

Pozo Cuantico

Un pozo cudntico es una hetero-estructura en la cual una capa delgada, considerada como el
pozo se encuentra rodeada por dos capas barreras en los extremos, Ilustracion 21. Los
electrones y huecos son atraidos por las energias mas bajas en el pozo, las cuales hacen mas
facil que puedan atravesar la banda prohibida. El pozo, es tan Delgado (generalmente entre

100 A) que los portadores empiezan a exhibir propiedades de una onda [16].

Los pozos cuanticos estan presentes en la mayoria de los dispositivos laser que
utilizamos cada dia, su aplicacion ha creado dispositivos cada vez mas eficientes. Los laseres
de pozos cudnticos cuentan con la capacidad de variar la longitud de onda con tan solo
manipular el ancho del pozo. Ademas de que proporcionan mayor ganancia por carga lo que
trae como beneficio, umbrales de corriente mas bajos que los laseres convencionales. Dentro
del disefio de un laser de pozo cudntico se puede observar como sus caracteristicas dependen

de la manipulacion de la estructura de baja dimension.

Hablando de celdas fotovoltaicas, la eficiencia de la conversion de energia en un
material semiconductor burdo se encuentra limitada por el calentamiento de los portadores
fotogenerados en la red cristalina; esto se debe al exceso de fotones con energias mas grandes
que el band gap 6ptico lo cual se convierte en dispersion térmica de los portadores. Por esta
razon la eficiencia tedrica maxima de una celda solar inorgénica sencilla esta limitada al 30%
[17]. Los niveles energéticos en las estructuras de baja dimension mitigan la dispersion

térmica y permiten controlar el rango de absorcion de la luz.
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Hilos Cuanticos

El confinamiento en mas de una dimension convierte a la solucion de este sistema en algo
mucho mas complejo. Sin embargo, en un hilo los efectos cudnticos son mas aparentes. Ha
sido demostrado que las propiedades fisicas de esta estructura pueden ser manipuladas por
campos eléctricos o magnéticos externos [18]. Este tipo de estructura es muy popular en la
fabricacion de transistores y diodos laser [19], estos tltimos principalmente ya que es posible

obtener umbrales mas bajos que con materiales de dimensiones mayores [20].

Puntos Cuanticos

El confinamiento adicional de cargas provee a estas estructuras con propiedades electronicas
superiores. Sin embargo, producirlos con la calidad requerida para que se manifiesten los
beneficios requiere de forma considerable mas control sobre el proceso de fabricacion que el

requerido para un pozo cuantico.

Estas estructuras pueden considerarse como moléculas artificiales, con un band gap
y niveles energéticos dependientes del radio. La energia del band gap incrementa con el
tamafio del punto cuantico. Cuando un punto cudntico se aproxima al tamafio del radio de
Bohr de un exciton, el efecto del confinamiento cudntico se vuelve prominente y los niveles

de energia del electron se consideran como niveles discretos [21].

En celdas solares formadas por estructuras convencionales los fotones con energia
menor a los del band gap del semiconductor no son aprovechadas mientras que los fotones
con energia son mas grandes que el band gap producen portadores calientes y al momento de
enfriarse, la energia excesiva se desperdicia como calor. El uso de puntos cuanticos ofrece la
alternativa de manipular el band gap con el fin de sintonizarse a la distribucion del espectro

de la luz solar evitando calentamiento de estos dispositivos.

Ademas, se ha demostrado que los puntos cudanticos pueden emitir hasta tres
electrones por foton, a diferencia de las celdas solares estandar de Silicio. Teéricamente, esto

representa un incremento en la eficiencia de un 20% hasta un 65% [22].
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La energia de una particula en un punto cudntico representa a la energia total de esa
particula, esto debido al confinamiento en tres dimensiones, en contraste con los pozos e

hilos, en los cuales los estados energéticos se asocian con un confinamiento transversal [14].

Otra aplicacion comun de este tipo de sistema es en la investigacion biologica. Se han
inyectado puntos cuanticos en tejido vivo para usarse como marcadores, estos son excitados
utilizando luz con una longitud de onda corta y pueden ser observados al emitir luz

fluorescente [23]
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Capitulo I1l: Solucion de la Ecuacion de Schrodinger

En la mecanica clasica, para caracterizar el movimiento de una particula se requiere de dos
parametros: posicion y velocidad; la segunda ley de Newton es una ecuacion que emplea
estas magnitudes para describir el comportamiento. En la mecanica cuantica, recordando el
concepto de la incertidumbre, para caracterizar el movimiento de una particula se emplea la
funcion de onda. Esta funcion de onda trata de predecir el estado de movimiento de acuerdo

con el pasar del tiempo y la respuesta se obtiene a través de una ecuacion de movimiento.

En la mecénica cuéantica tenemos la ecuacion de Schrodinger dependiente del tiempo:

—;—2V21//(r,t)+V(r)l//(r,t) = Ey(r,1) (0.5)
m

Esta ecuacion desarrollada por Erwin Schrédinger en 1925 describe la evolucion
temporal de una particula masiva no relativista en un medio determinado bajo la influencia

de un potencial.

La ecuacion se compone de tres elementos. El primero de ellos, de izquierda a

derecha, es la energia cinética de la particula, donde 7 es la constante de Planck reducida y

m es la masa de la particula, y es la funcién de onda y V* es el Laplaciano de la
funcion. El siguiente término es el Hamiltoniano de la ecuacion donde V es la energia
potencial (Ilustracion 23). Por tltimo, el término a la derecha de la igualdad es la energia

total del sistema.

La funcion de onda es la solucion de esta ecuacion diferencial y es la que se encarga
de describir el movimiento de la particula. Esta solucion depende de la forma que toma el

Hamiltoniano.
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V(z) V)
M

Voo - 1 A

Potencial cuadrado infinito Potencial cuadrado finito

Viz) V(x)

Potencial parabolico regular Potencial irregular

Ilustracion 23: Diferentes tipos de potencial.

Al ser una ecuacion diferencial parcial no lineal, sus soluciones no son analiticas por
lo cual se llegan a emplear diferentes técnicas de solucion, algunos de ellos son por
separacion de variables, métodos graficos, diferencias finitas, método aproximacion de

Wentel-Kramers-Brillouin.

En el caso de un pozo cuantico, debido a la cuantizacion de los estados energéticos,
la onda que describe el movimiento de la particula se considera como una onda estacionaria
por lo que se dice que el sistema es invariante en el tiempo. Por lo que se usa la ecuacion de
Schrodinger independiente del tiempo para describir una particula confinada en una

estructura de baja dimension.
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VA VOV = By ) (0.6)
m

Pozo Cuantico Infinito

Al hablar de particulas confinadas dentro de un potencial se consideran que las soluciones a
estos sistemas son un conjunto discreto de posibles valores de energia. El caso mas sencillo
es la particula confinada en una caja, la particula esta atorada dentro del pozo y no puede
salir nunca [16]. Para poder confinar la particula debe existir una fuerza infinita en las
fronteras que repele a la particula y la fuerza a permanecer en el pozo. Es decir, existe un

potencial infinito en las barreras del pozo [24].

V(x):oo para x<0yx>a
V(x)=0 para 0<x<a

Donde a es el ancho del pozo, Ilustracion 24.

llustracion 24: Pozo cudntico infinito.

Debido a que el potencial es 0 dentro del pozo y después de reacomodar los términos

la ecuacion (0.6) se vuelve:
/-
Ey(r)=———Vy(r)
2m
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Agrupando las constantes:

2mE
_ =

w(r)=V2y(r)

Como se mencion6 anteriormente, la funciéon de onda describe el movimiento de una
particula a lo largo de las tres dimensiones, sin embargo, al tratarse de un pozo cudntico, la
particula se encuentra confinada a lo largo de un solo eje. Por lo que la ecuacién de
Schrodinger ahora depende solamente de una dimension: el ancho del pozo. Por lo cual se

transforma a una Ecuacion diferencial ordinaria:

Para simplificar la ecuacion, las constantes agrupadas se reemplazan por una tnica

constante k:

2mE _ N2mE

k=
n* h

(0.7)

Por lo tanto

2mE

K= (0.8)

Al sustituirlo en la ecuacion:

2

Ky =%w(x)

La cual tiene como solucidn:
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w(x) = Asin(kx) + B cos(kx)

Para determinar los valores de los coeficientes se emplean las condiciones de frontera
para un potencial infinito. Mas alla del pozo, debido a que el potencial es infinito y la

particula no debe escapar, la funcion de onda fuera del pozo es w(x) = 0. Esto significa que

en los bordes del pozo la funcion de onda debe ser 0.

w(0)=0
w(a)=0

Para el primer caso:
Asin(0)+ Bcos(0)=0

La tinica solucion no trivial para esta ecuacion es que B = 0. Por lo tanto, la funcion

de onda es:
w(x) = Asin(kx)
Al aplicar la segunda condicion de frontera:
Asin(ka) =0

La tnica solucion no trivial se da cuando ka = nzr . Al sustituir el valor de k en (0.8)

se obtiene:

2 222
_n'rzh

E =
2ma’

(0.9)
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Donde n es el nivel o estado donde se puede encontrar la particula y debido a lo
mencionado anteriormente, los valores que adquiere n son discretos y enteros, es decir, n =

1,2,3,...

Para determinar el valor de A, se emplea la interpretacion estadistica de Born, la cual
dice que el cuadrado de la amplitud total de la funcion de onda y se encuentra relacionada a

la probabilidad de encontrar la particula en el pozo cuadrado [25]:

a 2

ﬂy/(x)\ dx =1 (0.10)

0

Al sustituir la funcidon de onda:

A? j sin? kxdx =1

0

Y simplificando por medio de sustitucion trigonométrica:
A
7_([[1 —cos(2kx) dx =1

Cuya solucion es:

2 a
A X —Lsin(ka) =1
2 2k 0

Al evaluar el resultado de la integral:

2
Aa:l—)A:\E
2 a
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Ignorando la raiz negativa, la funcion de onda queda de la siguiente forma:

v(x)= 2 sin (@) (0.11)
a a

Al final del procedimiento obtenemos dos expresiones, la energia de la particula (0.9)
y la funcion de onda (0.11). Ambas nos muestran el comportamiento de las particulas dentro

del pozo tal y como se puede observar en la Ilustracion 25, se observan los niveles de energia

2_2 2_2

el segundo nivel E,=4—— y asi

donde el primer nivel tiene una energia £, = )
ma

-~ 5 b
a2
sucesivamente. Existe una cantidad infinita de niveles discretos de energia que corresponden

a los valores que puede adquirir n.

x = 0 at left wall of box.

llustracion 25: Niveles de energia para un pozo infinito.

Pozo Cuantico Finito

El problema de la particula en la caja o pozo cudntico infinito es solo un caso ideal donde se
asume que las energias y funciones de onda son funciones analiticas [26]. Realmente no
existe un potencial lo suficientemente grande para evitar que la particula salga del pozo, pero
la implementacion de esta situacion tedrica tiene como objetivo conocer el comportamiento

general de la particula.
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Wave [unction
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o KT
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Ilustracion 26: Pozo cuantico finito.

El problema del pozo finito es una caja donde se confina la particula la cual solo
puede salir del confinamiento hasta que adquiera la suficiente energia, la cual es definida por
el potencial de las barreras. El incremento de energia potencial en las barreras es abrupto,

pero a final de cuentas es finito a diferencia del caso ideal [27].

Al ser potencial finito, la funcion de onda de la particula atraviesa la barrera de
potencial en forma de ondas evanescentes, Ilustracion 26. Por lo que ahora no solo se analiza
el comportamiento dentro del pozo sino también fuera de él, para lo cual el analisis se hace

a través de la segmentacion de tres regiones.

o Region I: (-o0,-a]
o Region II: [-a,a]
o Region I1I: [a,0)

Por conveniencia al resolver la ecuacion se invierten los potenciales. Es decir, dentro
del pozo se emplea el potencial de la barrera, pero con signo negativo mientras que, en las
barreras, ¢l potencial se considerara como cero, Ilustracion 27. Al representar una onda que
va mas alla del pozo, las condiciones de frontera se aplican de forma distinta, primero, las

soluciones deben existir para cualquier punto de la funcién de onda y la funciéon y su
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. . . . . L .
respectiva derivada deben ser continuas en las intersecciones, x =+a, donde a = 7 siendo

L el grosor del material.

Region Region Regi6n
1 1] 1

llustracion 27: Pozo cudntico finito sencillo.

Region |

Debido a la inversion del pozo, fuera de este el potencial de confinamiento V(x) =0. Porlo

tanto, la ecuacion de Schrodinger (0.6) queda como (Ilustracion 28):

hZ
—— V(1) = Ey (1)
2m
Al ser un confinamiento en una dimension

B dy(x)
2m  dx?

y tomando en cuenta que se invirtieron los potenciales, la energia E es negativa

d*y (x) 2mE
V) 2mE (=0
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[lustracion 28: Region 1.

Siguiendo el mismo planteamiento que en el pozo infinito donde se introduce una
constante

2mE
K =— e
2mE
k=,— P

por lo cual la energia seria una funcion dependiente de k

n’k’

2m

E=-

d’v(x
%—kzy/(x)zo

Que tiene como solucion:
l//(x) = A" +Be™

Debido a que la funcidn es continua, debe existir para x =—0, por lo tanto, B= 0.

Entonces la funcion de onda fuera del pozo en la region I es:
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w(x)=Ae" (0.12)

Region

En la region II (Ilustracion 29), el potencial de confinamiento es V(x) =-V,.

=00

llustracion 29: Potencial de confinamiento en la region I1.

En esta region es importante considerar el potencial:

d’y(x)  2m _
> + = (E+V,)y(x)=0 (0.13)

Agrupando constantes y reemplazéndolas por otra constante k.

k,’ =2—m(E+VO)

hZ

Es decir, la energia dentro del pozo es una funcién que depende de &,

2
k, = h—Z”(E+V0) (0.14)

Sustituyendo en la ecuacion (0.13)
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Que tiene como solucion:
w (x) = Csin(k,x)+ Dcos(k,x) (0.15)

Region llI

Para la region 11 (Ilustracion 30), el andlisis es similar a la region I, con la diferencia de que

la funcion debe de existir para x = +o0

0 Vix)=0
-Vo
-o0 -a a o
1lustracion 30: Region 111
Por lo que la funcion de onda es:
w(x)=Be™ (0.16)

Ya que se tienen las soluciones para cada una de las regiones, el siguiente paso es
aplicar la segunda condicion de frontera: las funciones y sus derivadas son continuas en las

interfaces.

En x=-—a, igualamos las soluciones y sus respectivas derivadas para conservar la

continuidad:
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Ae™ = Csin(k,;x)+ Dcos(k,x)

! (0.17)
Ake™ = Ck,, cos(k,;x)— Dk, sin(k,x)
En x=a, se realiza el mismo procedimiento:
Be™ = Csin(k,x)+ Dcos(k,x
() (k) (0.18)

Bke ™ = Ck,, cos(k,x)— Dk, sin (k,x)

Con este sistema de ecuaciones, ademas de considerar el valor de x = t+a, se reescribe

el sistema de soluciones como una matriz para encontrar los valores de las constantes

—sin(kya)  cos(k,a) e 0
sin (k,a) cos(k,a) 0 —e™

kycos(kya) —k,sin(k,a) —ke™ 0

kycos(kya) —k,sin(kya) 0  ke'™

O A% x

Aplicando la propiedad de determinantes que especifica que la constante que

multiplica a una columna puede salir de la matriz para multiplicar al determinante

—sin(k,a)  cos(kya) -1

sin (k,a) cos(kya) 0
kycos(kya) —k,sin(k,a) —k
kycos(kya) —k,sin(k,a) 0

—ka

>~ o — o
RN N

Resolviendo el determinante tomando como referencia la columna 4:
|M|=-C,, +kC,,

Donde:
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C,, =2k,* cos(ky,a)sin(k,a)+ kk, sin® (k,a)—kk, cos® (k,a)

C,, =2k, sin(k,a)cos(k,a)+k, cos’ (k,a) -k, sin’ (k,a)
Sustituyendo en |M|
|M|=-2k,* cos(ky,a)sin(k,a)—2kk, sin’ (k,a)+2kk,, cos’ (k,a)+ 2k sin(k,a)cos(k,a)
Igualando a cero, eliminando los coeficientes y multiplicando por un signo negativo:
k,* cos (k,a)sin (k,a)+kk, sin® (k,a) - kk, cos® (k,a) -k’ sin(k,a)cos (k,a)=0
Dividiendo entre cos’ (k,a)
k,” tan(k,a)+ kk, tan® (k,a) - kk,, —k’ tan (k,a) =0

Factorizando:

(ktan(k,a)+k, )(k, tan(k,a)—k)=0 (0.19)

Recurriendo a las ecuaciones (0.7) y (0.14) y multiplicando por a”:
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2 2
> a2mE  a 2mV,
(k[[a) = hz + hZ °

Por medio del método de reduccion para un sistema de ecuaciones:

22mE  a*2mE  a*2mV,
(ka) +(kya)’ ===+ o= LA
Por lo tanto
2
(ka)' + (k) =22

Tomando el factor de la izquierda de la ecuacion (0.19).
ktan(k,a)+k, =0
Despejando k:

—k
h=— 9~ cot(k
tan(kﬂa) i cot(kya)

Ahora continuando con el factor de la derecha de la ecuacion (0.19).

ky tan(k,a)—k=0

Despejando k:

k =k, tan(k,a)

Introduciendo dos nuevas constantes

(0.20)

(0.21)

(0.22)
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n=kay=kya

(0.20), (0.21) y (0.22) se convierten en:

£ = _2“;’;”/0 (0.23)
n=-gcotg (0.24)
n=~¢&tané (0.25)

Con estas expresiones es posible determinar los niveles de energia, sin embargo no
pueden resolverse de forma analitica, por lo que una forma de resolverlas es por medio del
método grafico [28]. (0.24) representa los niveles energéticos impares, es decir, valores de

n=13,5...(Ilustracién 31) mientras que (0.25) proporcionara los niveles energéticos pares

n=2,4,6...(Ilustracion 32).

|

‘.

3 I

|

| | f i
2' Va2 ;2 \ F
m I

' ~N ﬂ=-€m!§\
; 1IN\ |

lustracion 31: Método grafico para encontrar los niveles de energia impares de un pozo cuantico finito.
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llustracion 32: Método grafico para encontrar los niveles de energia pares de un pozo cuantico finito.

Al graficar la ecuacion (0.23) contra la (0.25), hay que identificar los valores de & y
n para los cuales hay puntos de interseccion ignorando las asintotas verticales de la funcion

tangente. Estas intersecciones proporcionan los valores que se sustituiran en la ecuacioén de

la energia:

Wk*
2m

Donde sabemos que i = n
a

Como se puede observar, las Unicas variables de las que depende la energia son del

ancho del material donde se forma el pozo (a) y del potencial de confinamiento (V; ) a través

de su combinacion ¥V,a” . Lo que permite concluir que las propiedades del material dependen

del ancho del pozo cuantico.

2h2

Otra cosa que se puede observar es que para un valor de V,a’ entre cero y

b

8m

aparece solo un nivel energético. Si este valor crece apareceran mas niveles.
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Al aplicar la solucion impar uno se puede percatar que hay un tamafio minimo
(grosor) del pozo de potencial para soportar los estados. Este tamafio minimo requiere que la

energia negativa total de cada estado debe ser menor que el potencial de confinamiento

Wk’

2m

E= <V,

Esto afecta también afecta al valor de k y por lo tanto también a la longitud de onda

A A :27” , por lo que:

27mh
2mV,

A>

Para poder satisfacer las condiciones de frontera que conectan las funciones oscilantes

con las evanescentes se requiere acomodar al menos la mitad de la longitud de onda dentro
| . : .,
del ancho 2a del pozo de potencial, 5/1 <2a. En consecuencia, existe una relacion entre el

potencial de confinamiento y grosor minimos del pozo.

<A<4a (0.26)

- (0.27)

Punto Cuantico Esférico

Al considerar un punto cudntico esférico, las soluciones se simplifican de forma relativa con
respecto a otras formas geométricas, en primer lugar, debido a la simetria de la estructura las

condiciones de frontera se consideran iguales para cada punto de la barrera. Ademas, la
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ecuacion de Schrodinger se “simplifica” al considerar como independientes las dimensiones

de la estructura.

A comparacion de los casos anteriores en los cuales se considera un sistema confinado
en una sola dimension, para un punto cuantico esférico, debido a que la particula se encuentra
confinada en 3 dimensiones sé considera que el potencial de confinamiento es isotrdpico, es

decir solo depende de la distancia desde el origen hasta la superficie de la esfera. Entonces,

en vez de emplear coordenadas cartesianas g//(r):{x, y,z} €s mas conveniente usar un

sistema de coordenadas esféricas (Ilustracion 33) w/(r)={r,0,4} :

Az

[lustracion 33: Sistema de coordenadas esféricas

Al ser una ecuacion diferencial parcial es necesario considerar el Laplaciano, que en

coordenadas esféricas es:

2
) Lo or s [y P (50
r-or or) r-sinf 06 00 ) rsin” @ 0¢

Sustituyendo el Laplaciano (0.28) en la Ecuacion de Schrédinger:

h2 1 8 2 a 1 8 . a 1 82
“am| Pl o) 5| SN0 — |+ —————5 |+V [y =Ey (0.29
{ 2mL2 87/(,/ 6rj rzsingag(sm 59) rzsin26’8¢2} }// y (0.29)
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En este caso, la ecuacion diferencial parcial, al estar confinada en tres dimensiones
sus soluciones pueden ser determinadas por el método de separacion de variables. Para lo

cual se asume una solucion de la forma:
w(r)={r.0,4} =R(r)Y(6,9) (0.30)
Con sus respectivas derivadas parciales:

oy ., .oy \
8r _R (I')Y(H,¢), aea¢ R(r)Y(9>¢)

Sustituyendo en (0.29)

2
_h_[%i(mz% 21? i(sinm/')+ - ’_‘Qz Y"}FV RY = ERY
2m| r° or r=sind 06 r-sin” 64

Multiplicando por »* y dividiendo entre RY se obtiene:

2
L [li(z’zR%— ! i(sin@Y')%—

-— _ Y"|+Vr* =Er’ (0.31)
2m| R dr Ysin@ 00

Y sin’ @

Agrupando los términos de la ecuacion:

2 2 2
I li(rzd—Rj +r?(V-E)= h .1 i(sir19a—Yj+ _12 8}2] (0.32)
2m| R dr dr 2mY | sinf 060 060 ) sin" 6 0¢

Al observar ambos lados de la ecuacion uno se puede percatar que al lado izquierdo

de la igualdad la funcién solo depende de » y en el lado derecho la funcion depende de 6y

¢. Con excepcion de una solucion trivial, la Ginica forma en la que la suma de ambos lados

sea cero es si cada expresion es igual a la misma constante. Esta constante se le conoce como

constante de separacion A (no hay que confundir que la longitud de onda).
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Al separar la ecuacion obtenemos dos expresiones:

1d( ,dR\ 2mr
—— = |- V-E)=21 0.33
Rdr(r a’r] w VE) (0.33)
2
;i(sinéa—yj+%a—{=—ﬂY (0.34)
sinf 06 00 ) sin” 6 0¢

La ecuacion (0.33) es conocida como la ecuacion radial y (0.34) es llamada la

ecuacion angular.

Ecuacion angular

En la ecuacion (0.34) se puede observar que esta no depende del potencial. Al ser también
una ecuacion diferencial parcial, de la misma forma se resuelve por medio de separacion de

variables proponiendo una solucion de la forma:
Y(0.,9)= f(0)g(9)

Con sus respectivas derivadas:

or _ ., oY _ \
20 1(0)g(9); 29 = [(0)g'(9)

Sustituyendo en la ecuacion angular:

g a . Al f "
— o)+ =-1
sng a0 S0 /) g /g

sin”(6) )
Y(6,4)

Al multiplicar ambos lados de la ecuacion por
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0.0 100 g
g

Acomodamos los términos:

2
lsin Hi(sin Q-ij+ Asin’®(8) = _ld_g
S deo do g d¢

De la misma forma que se hizo con la ecuacion de Schrédinger, la expresion a la
izquierda de la ecuacion depende solamente del angulo polar y la expresion a la derecha
unicamente depende del dngulo azimutal. También, la unica solucidon no trivial tal que la
suma de las expresiones sea cero es si ambos lados dependen de una misma constante de

separacion v. Al separar las expresiones:

1 od (. df(9) o
f(@) s1nt9d0(s1n6’ TR )+/1s1n @)=v (0.35)
d2
j¢(2¢) +vg(4)=0 (0.36)

Donde la ecuacion (0.35) es conocida como la ecuacion polar y (0.36) es la ecuacion

azimutal.

Ecuacion azimutal

La ecuacion (0.36) es una ecuacion diferencial ordinaria de segundo orden cuya solucion es

de la forma:

iv— lgﬁ

g(¢) = Ae X +Be_iv2
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Recordando las condiciones de frontera, g(¢) y su derivada deben ser continuas a lo

largo del dominio de 0 a 2m requiere que v sea igual al cuadrado de un nimero entero. Por lo

que la solucidn se reemplaza por:

g, (¢) = (27[)7% i (0.37)

Se le agrega el subindice m para indicar que hay tantas soluciones como valores de

1
permitidos de m. La constante es (27) 2 para sea posible normalizar la funcion azimutal a

la unidad sobre el rango de ¢.

Ecuacion polar

La ecuacion (0.35) puede escribirse de la siguiente forma:
sinH%(siné’-%j+ﬁsinz(ﬁ)f—mzf:0 (0.38)

Tomando el primer término para su evaluacion:

2
sin@i(sin Qij =sinfd cos@iJr sin @ d ]:
do do do do

2
sin Hi(sin Gﬂj =sin® Hd—j;+sin6’cos Qi
do do do do

Entonces (0.38) se vuelve:

%+sinﬁcos@%+/1$in2(6’)f(0)—m2f(6’)

sin’ @

0 (0.39)
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Empleando un cambio de variable donde x=cosé. Se requieren las derivadas con

respecto a x sustituyendo &, entonces, al evaluar x:

#19) = 4 (x) dx = I(x) (—sind) = —sin&—ay(x)
do dx db dx
y
47(0) = i[—sin&—df(x)J = —cosﬁdf—(x)—sinﬁidf—(x)
e’ do dx dx de dx
—dzf(zg) = —cos@—df(x) —smé’iﬁ—df(x) =—Cos Qdf—(x)—sinl9—(—sin6’)M
do dx dx d@ dx dx dx dx
7(0) =—Cos Q—df(x) +sin’ Q—dzf(x)
d&’ dx dx’

Sustituyendo estas derivadas en la ecuacion (0.39)

2

sin’ 49[sin2 9%—0% H%(X)J +sinfcos «9(—sin 0%(@} +Asin’(0) f (x)—m’ f(x) =

Dividiendo por sin* 6

sin’ Gm—cosﬁ%(x)—cosﬁ%+ﬁf(x)—m—2f(x) =0

2 sin’ @

Considerando que cos@=x y sin*@ =1-cos’> @ =1-x*, se obtiene:

(1—x2)d2£x(2x) —2xdf;xx)+l(l+l)f(x)—liqi f(x)z()
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Si por un momento suponemos que la constante de separacion A =1 (l+1), la

ecuacion quedaria de la siguiente forma:

dx* dx 1-x°

(1-2) LD 2 D) - =0

La cual es una ecuacion diferencial de segundo orden, por lo cual cuenta con dos
soluciones linealmente independientes. Excepto para ciertos valores particulares de A ,

ambas soluciones son infinitas para x =1 y no son fisicamente aceptables. Sin embargo, si

A=1 (l +1) , donde / es un nimero entero positivo o cero, una de estas soluciones es finita

para x = *1 ; por ello se introduce a / (l + 1) como la constante de separacion para la ecuacion

radial y angular [29].

La solucion aceptable de esta ecuacion se le llama ecuacion asociada de Legendre, la

cual se reduce a una ecuacion de Legendre cuando m =0 . Escribiendo de otra forma:

(l—xz)f"(x)—2xf'(x)+l(l+1)f(x)—1 - f(x)=0

Las soluciones de la ecuacion asociada de Legendre son los polinomios asociados de

Legendre, los cuales son generados por los polinomios de Legendre empleando:

Donde P (x) son los polinomios de Legendre, los cuales son generados por la formula

de Rodriguez:

n()=C L0y

2111 dx'
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Los primeros polinomios asociados de Legendre son:

Fo(x)=1 Fo(x)=1

Fy(x)=x B y(x)=cos®

B (x) = =(1= 50 R, (x)=-sin®

Py =132 -1) P (x):l(scosza—l)
2,0 2 2,0 2

P, (x)==3x(1-x*)"» P, (x)=-3sinfcosd

Py(0)=3(1-x°) P, (x)=3sin’ 0

Tabla 2: Polinomios asociados de Legendre

Como se menciond anteriormente, la parte angular Zn,(9,¢) de la funcion de onda

completa es la solucion de la ecuacion (0.34) y se le conoce como harmonico esférico. Los
esféricos harmodnicos son funciones especiales definidas sobre la superficie de una esfera de
la misma forma que las funciones circulares (senos y cosenos) se utilizan para representar

funciones en un circulo a través de las series de Fourier [30].

Hay que recordar en este punto que esta solucion funciona unicamente cuando

consideramos una simetria esférica. El harmonico esférico entonces sera:
_ 71
Ylm(e’¢)_]vlmpl (Cose)gm (¢)

Donde (Dm(¢) es proporcionado por la ecuacion (0.37), N, es la constante de

normalizacion para la funcion asociada de Legendre y no hay que olvidar el cambio de
variable de x=cos@ , el cual se realizo para simplificar el algebra que permitié llegar esta

solucién.

Ahora, por conveniencia, los harmoénicos esféricos seran de la siguiente forma:
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20 +1 (1 =|ml)

?(l+|m|)' "(cosB)e™ m=0 (0.40)

Y, (0.4)=¢

Nav)

Ylv,fm (9’¢):)¢m(9’¢) m<0

Donde £, (COS 6’) son los polinomios asociados de Legendre, & =(—1)" para m>0
y €= (l)m para m<0. Si se desea obtener un harmoénico para un valor de m menor a 0, se

calcula el harmonico utilizando m= |m| y después obteniendo la adjunta del harmoénico.

Los primeros harmonicos esféricos son:

1
Yo,o =
(47)
Y,= =2 cos @
’ 4z
Y, =F 3 singet*
. 87
Y, = i(.’>c0s249—1)
20 167
Y, =7F 13 Gin 0 cos0e
- 87
Y,, = 15 sin? B
- 32

Tabla 3: Harmonicos Esféricos

Los nimeros que aparecieron durante la solucion, 1 y m son los nimeros cuanticos
que describen las propiedades del electron. El nimero cuantico 1 es nimero cuantico de

momento angular o azimutal. El nimero cudntico m, es el nimero cuantico magnético. La
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ecuacion de onda generalmente no puede separarse tal y como se ha hecho, todo esto es

posible al considerar a la energia potencial simétrica esféricamente.

Momento angular

La ecuacion de onda radial (0.33) puede reescribirse de tal forma que se pareceria a la

x(r)

ecuacion de onda en una dimension. Si R(I’) = , la ecuacion para la funcion radial de

r
onda modificada quedaria como:
nod'y 1 I(I+1)
2m dr’ { ( ) 2m 7’ « « ( )

Donde:

{—VO r< a}
V()=

0 r>a

Una region esférica de esta forma en la cual el potencial dentro del pozo es menor
que el de los alrededores ayuda a atraer una particula de la misma forma que en el caso

unidimensional, véase Ilustracion 34.

V(r)

[lustracion 34.: Pozo de potencial para un punto cudntico esférico.
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En la funcién de onda radial, | se interpreta como una energia potencial adicional, la
cual es considerada como una fuerza centrifuga repulsiva, esto sugiere que una particula que
posee un momento angular requiere un potencial mas fuerte para ser atrapada que una

particula sin momento angular. Cuando 1=0 la ecuacion es mas sencilla de resolver.

2 2
—h—d—)26+—V0x:Ex, r<a
2m dr
2 2
—h—d—f:Ex, r>a
2m dr

Las soluciones de estas tres ecuaciones son iguales a las del pozo finito con la

excepcion de:

o La energia se reduce en cualquier parte de la esfera por una cantidad

VO.

° El dominio de r es de [0,00) , a diferencia del caso unidimensional
donde el dominio es de (—o0,)

o La condicion de frontera en que la funcion de onda no se vuelva

infinita en serd reemplazada por la misma condicién, pero enr = 0.

Igual que en el pozo cuantico finito, las soluciones de la ecuacion (0.41) cuando 1 =0

son;

x(r)=Asinar+Bcosar, r<a

x(r)z Ce”, r>a

66



Donde:

ﬁ_2m|E|; N
—7 , '>a

Aplicando la tercera condicion de frontera requiere que B=0. Igual que en el caso del
pozo finito, los niveles de energia se obtienen al igualar ambas expresiones en r = a y estos

se obtienen al resolver:
acotaa=—p (0.42)

La cual es la solucion impar del pozo unidimensional, es posible observar que no hay

. ; n o . .
niveles de energia a menos que Vya > Eye Y similar al pozo finito, solo hay un nivel de
m

energia cuando:

Los niveles de Energia se obtienen al considerar que la funcion es continua en r = a.

Cuando 1 = 0, se obtiene el siguiente conjunto de ecuaciones:

Ecoté=-n (0.43)
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E 4y =" (0.44)
B
Donde:
=aa y n=pa
Y:
1
2m(V, —|E|) |2
a= M (0.45)
y
1
2m|E|
B = {%} (0.46)

Para obtener los niveles de energia

2 2
o

2m

S

Donde g ==
a

Como se puede observar, el caso del pozo cudntico finito y el punto cuantico esférico
simétrico tienen muchas similitudes entre si. La forma de considerar a los potenciales, las
condiciones de frontera, las soluciones de la ecuacion. La solucion de la energia para un
punto cudntico es la misma que para un pozo, pero solo considerando las soluciones impares.

Otra relacion importante es que la energia en el pozo cuédntico depende unicamente del radio
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de la esfera, esto a pesar de ser una particula confinada en tres dimensiones, el angulo

azimutal y polar no afectan en absoluto el potencial de confinamiento.

Para el caso en que I=1, la mayoria de las ecuaciones que permitiria obtener los

niveles de energia se mantienen igual salvo la solucién impar del punto cuéntico, cuya

complejidad incrementa debido a la dependencia del valor de 1I:

Donde:

cotéf_i:l+i

& & oy

- Esin &+ \JEfsin £ \[Esin & —4sin & + 4cos &

2(cos& —sin &)

(0.47)
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Capitulo IV: Coeficiente de Absorcion

La materia puede emitir, absorber, transmitir, o colisionar/reflejar luz.

o Emision: Un objeto con una temperatura finita puede emitir luz con
una longitud de onda descrita por el espectro del cuerpo oscuro: Los atomos del objeto
pueden absorber luz de cierta longitud de onda y después reemitirla en otra longitud
distinta.

o Absorcion: La materia puede absorber luz, resultando un incremento
en su nivel energético y temperatura (conversion de la energia radiactiva en térmica)

o Transmision: Ciertos tipos de materia (como vidrios) permite a la luz
propagarse a través de ellos. La velocidad de la luz en estos materiales sera diferente
a la de la luz en el vacié. También puede cambiar la direccion de propagacion.

o Reflexion/colisiones: Los fotones pueden ser rechazados a penetrar
ciertas superficies de materiales (por ejemplo, los espejos) o penetrar cambiando su

direccion de propagacion.

La absorcion de fotones es el mecanismo principal de generacion de pares electron-
hueco en hetero-uniones para dispositivos fotdnicos y opto electrénicos, tales como celdas
solares y foto detectores. En las hetero-estructuras de baja dimension, la determinacion
exacta del coeficiente de absorcion (o) es muy importante dado que las dimensiones fisicas

optimas de la hetero-estructura dependen de este parametro.

Una manera de determinar el coeficiente de absorcion es determinado considerando
la ecuacion de la taza de absorcion estimulada para un modo de operacion simple a una
frecuencia especifica [31]. Posteriormente, una nueva técnica en donde la ecuacion de la taza
de absorcion depende de la densidad espectral del flujo de fotones incidente incluyendo
términos de pérdida de fotones fue reportada por G. W. Taylor [32]. En ambos casos, tres
diferentes criterios para la transicion de cargas de la banda de valencia a la de conduccion
son utilizados: Seleccion estricta de momento, sin seleccion de momento y seleccion parcial

de momento.
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En el criterio de seleccion estricta de momento, la taza de transicion neta es una suma
de las transiciones de banda a banda evaluada para cada energia del foton (hv). El coeficiente
de absorcion es calculado utilizando un conjunto de ecuaciones simplificadas asumiendo que
el momento del electron es significativamente mayor que el del foton. Por ello se considera
que el momento del foton puede ser ignorado en la transicion de banda a banda. La transicion
de los electrones es puramente vertical, donde el estado inicial y el final tienen el mismo

momento, kn = kp (Ilustracion 35).

llustracion 35: Diagrama de energia vs momento del proceso de transicion de banda a banda para el caso de

seleccion estricta de momento

Un criterio que considera mas estados disponibles para la transicion de electrones es
el criterio de no seleccion de momento. En este criterio, todos los estados separados por la
energia del foton estan disponibles para la transicion (Ilustracion 36). Esto requiere la
integracion de las ecuaciones de las tazas de transicion, las cuales incrementan el espectro de
absorcion para la banda prohibida efectiva debido a la densidad de estados disponibles. De
cualquier manera, este criterio arroja valores tedricos mas grandes que los medidos de manera
experimental [33]. Adicionalmente, el espectro muestra un incremento continuo de o por
encima de la banda prohibida, lo que significa la existencia de demasiados estados

disponibles para las transiciones.

71



'"—'TH'H /T Ein
‘HH\ > kn

e |||
ke

TN

L2111 111

llustracion 36. Diagrama de energia vs. momento del proceso de transicion de banda a banda para el caso de

sin seleccion de momento

En el criterio de seleccion parcial de momento un rango de estados separados
por la energia del foton puede participar in la transicion para un rango de valores de
momentos (Ilustracién 37). Esto significa la inclusion de mecanismos de colision intra-banda
que permiten la conservacion del momento para cada transicion. Idealmente, la
implementacion del criterio de seleccion parcial de momento es lo mas cercano a la realidad
dado que este se aproxima al criterio de seleccidon estricta de momento para un rango
infinitamente delgado de transiciones disponibles, y se aproxima al criterio de sin seleccion

de momento para un rango infinitamente ancho de transiciones disponibles.

llustracion 37: Diagrama de energia vs momento del proceso de transicion de banda a banda para el caso de

seleccion parcial de momento.
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La interaccion de la luz con un semiconductor puede ser descrita a partir de un flujo
arbitrario de fotones con densidad espectral donde vg es la velocidad de grupo que impacta
una unidad de volumen del material. Una vez que el flujo de fotones, el cual tiene una
densidad espectral Fin=F(v)dv en un intervalo pequefio de frecuencias dv, ha penetrado la
parte frontal del material, el comportamiento de los fotones es determinado por la tasa de
absorcion, emision (espontanea y estimulada) y las pérdidas. Por conservacion de energia, la
generacion neta de fotones debe balancear la recombinacion de estos por unidad de volumen

del semiconductor. Esto puede ser descrito como [34]:

dF,
in_ _
vg dx - _Rabs + Rstim + Rspon - Rloss

.1

La cual describe el cambio en el flujo de fotones en funcion de la posicion, donde

R, representa el volumen total de la taza de absorcién, R, representa el volumen total de

la taza de emision estimulada, Rpmrepresenta el volumen total de la taza de emision

espontanea y R representa el volumen total de las pérdidas de fotones del material. Aqui,

el volumen de la taza de absorcion es la taza a la cual los electrones en la banda de valencia
con energia hacen la transicion a la banda de conduccion con energia E absorbiendo un foton
con energia hv. Esta taza debe ser proporcional al nimero de estados llenos en la banda de
Valencia y el nimero de estados vacios en la banda de conduccion. El nimero de estados

electronicos llenos en la banda de valencia es igual a la densidad de estados disponibles con

energia E expresado como NV(E) por la distribucion de probabilidades de Fermi-Dirac

para la banda de Valencia, expresada como f, (E ) , de manera similar, el nimero de estados
electronicos libres en la banda de conduccion esta dado por la densidad de estados disponible
con energia E, expresado como N, (E) por [1-fc(E)], que es la probabilidad de que un estado

en la banda de conduccidn este vacio.

Por lo tanto, el volumen de la taza de absorcion de fotones y pérdida de fotones

estan dados por las ecuaciones (4.2) and (4.3), respectivamente [35].
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R, =N,(E") f.(E")N,(E)|[1- f.(E)|B(v)F (v)hvdEdE" 4.2)

F(v)ov
loss = L (4'3 )
Tloss
Con distribucion de Fermi-Dirac dada por:
1
f(E)= T BT (4.4)
y
. 1
=S (E) =y (43)
I+e

3

donde B (V) =30 es el coeficiente de Einstein para la absorcion de fotones con
TV

unidades de ¢m ¢ 7152, A, es el coeficiente Einstein para la probabilidad de recombinacion

espontanea con unidades de cm s ™

, ¢ es la velocidad de la luz, 7,5 =I"7p(v) s una contante
de tiempo que define las pérdidas de fotones, I" es el factor de confinamiento de fotones, y

(v) es el tiempo de vida de los fotones con frecuencia v.

Densidad de Estados para un Punto Cuantico

En las hetero-estructuras, el movimiento de los portadores es restringido en una, dos o tres
dimensiones espaciales. Debido a este confinamiento, la relacion de dispersion de los
estados energéticos con respecto a la direccion de confinamiento cambia para cada tipo de

estructura de baja dimension, este cambio afecta a la densidad de estados, Ilustracion 38.
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Para un punto cuantico la particula no es libre de moverse en tal estructura ya que
esta se encuentra confinada en las tres dimensiones. Consecuentemente no hay un espacio-k
disponible que pueda ser llenado por portadores. Cada estado cuantico de un sistema 0D
puede encontrarse ocupado solamente por dos portadores. Esta densidad de estados es

descrita por una funcion o [8].
Ppos (E)=26(E-E,) (4.6)

Donde E es la energia cinética de la particula y E, es la energia del primer estado

energético. Para mas de un estado, la densidad de estados estd dada por:

0D _
pDos(E)_Z;125(E_E0) 4.7)
Degrees of freedom Density of states
Ppos
3
E
Ppos
e £V = const
2
E
Ppos
-4
E
Ppos
o B(E )
0 @
E

Ilustracion 38: Densidad de estados.
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Densidad de estados efectiva

Para simplificar el célculo de la poblacion presente en la banda de conduccion y de valencia
se introduce la densidad de estados efectiva. Se asume que todos los estados se encuentran
localizados directamente en la orilla de la banda. La concentracion total de portadores en
una banda se obtiene al integrar el producto de la densidad de estados con la probabilidad

de que ese estado se encuentre ocupado.
n="" poos (E)f(E)dE (4.8)

Donde f(E) es la probabilidad de que un estado energético E se encuentre ocupado. Los
limites de integracion son el nivel del fondo y mas alto de la banda, ya que la concentracion

en toda la banda es de interés. f(E), es la de distribucion Maxwell-Boltzmann dada por:

7E—EFJ

fE)=d

Donde, recordando, E,. es el nivel de Fermi. Al realizer la integracion, la densidad

efectiva de estados al fondo de la banda de conduccion se define como la concentracion de

electrones

Elop
h= B Ppos (E)fB (E)dE =N_fs (Ec)
Donde N, es la concentracion de portadores en la banda de conducciony E, es la

energia al fondo de la banda. Al evaluar la integral para la densidad de estados para un pozo

cuantico se obtiene:

N =L[m*kT jz (4.9)

76



Para el caso del punto cudntico, la densidad de estados no requiere una simplificacién como
tal, ya que su funcion es de tipo 6. En la Tabla 4 se pueden observar las densidades de

estado y densidades de estado efectivas para los diferentes tipos de estructuras de baja

dimension.
Degrees of Dispersion Density of states Effective density
freedom (kinetic energy) of states
2 2
e S 2 D 1 (2m" )2 35 |1 m kT |2
3 (bulk) E=—*“C_— +ky +k ) PDOS = —_ .\EE—EC N =—
om0 2n2 | #? ¢ V2| m?
Y 2D m’ o _ m
2 (blﬂb) E= — (r"if’1 +r’€]:\) PDOs = —26{E—Ec'} ‘MC — —,}kT
2m ' wh wh™
1 (wire) E= U (k2) plD = m | m’ NID _ [m kT
=— BOS Tl / =——r
am” mh | 2(E-E¢) ¢ 2>
0(box) — pRe = 28(E—E¢) NP =2

Tabla 4: Densidad de estados para estructuras en 3D, 2D, 1Dy 0D.

Al decir que un punto cudntico no tiene espacios k disponibles para ser ocupados,
implica la seleccion de momento es estricta, por lo que el coeficiente de absorcion es

determinado por:

1| s DlnDl —352 1
=—| B(v)—2Labh’Sv+— 4.10
¢ (V) vg |: (V) L2 ¢ o Tloss :| ( )
Donde:
1 _
—_ hol-7
¢ (mn /mp)+1 Y ¢
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Capitulo V: Conclusiones y trabajo futuro

La implementacion de puntos cuanticos en la fabricacion de materiales semiconductores
requiere un entendimiento muy profundo en cuestiones de mecénica cuédntica. La aplicacion
de estos trae motivacion a una industria que se esmera por obtener dispositivos cada vez mas

eficientes y de menor tamarfio.

Dejando de lado la cuestion de la complejidad al justificar el procedimiento, los resultados
del andlisis de estas hetero-estructuras se simplifican en gran medida al considerar una
simetria esférica, lo cual no es nada extrafio pues se ha observado que este tipo de
construccion es muy comun en la fabricacion de este tipo de materiales. Se pueden evadir
cuestiones como la geometria del material pues al ser esférico ya no es relevante y a pesar de
requerir obtener los 3 nimeros cuanticos para obtener la solucion de la funcion de onda, por
el momento, los niveles de energia pueden ser obtenidos pues solo existe una dependencia

con el radio de la esfera y estos son suficientes para el analisis presentado en este trabajo.

Como trabajo a futuro queda seguir comparando los resultados obtenidos, ahora, no solo con
aquellos trabajos de otros autores sino con puntos cuanticos fabricados por nosotros mismos
y partiendo de ello determinar si es necesario introducir un factor de ajuste al método de
fabricacion de un dispositivo semiconductor. Pues el calculo de los niveles de energia y del
coeficiente de absorcion, a pesar de su importancia, no son las tnicas magnitudes de interés

para realizar el analisis por completo de un semiconductor.
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